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Gliederung

B Hintergrund
B Vorarbeiten flr dieses Projekt (Sabento & EATOS)

B Ziele des Projektes: ,Nachhaltigkeitsbewertung chemischer
Synthesen in Entwicklungsphasen®
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Maoglichkeiten in der Prozessentwicklung
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Abbildung 1: Entwicklungsfreiheit, Prozesswissen, fixierte Umweltwirkungen
und Kosten im Entwicklungsprozess nach Heinzle und Hungerbtihler, 1997

:> Einfluss auf Prozessentwicklung in frithen Phasen sinnvoll
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Ziele des Forschungsclusters , Novel Process Windows*

B Prozesstechnische Entwicklungen im Bereich der
Mikroverfahrenstechnik im Sinne einer nachhaltigen
Entwicklung

B Starkung der Innovationsfahigkeit der chemischen Industrie in
Deutschland

B Dies zeichnet sich aus u.a. aus durch:
B Hohe Energieeffizienz

B Minimierung des Abfallaufkommens
B Sichere und emissionsfreie oder —arme Synthesen



Sabento — sustainability in biotech
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Beispiel Prozess
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Szenario 1:
Produktionsziel 500 ky

Anderbare Prozessparameter:
Kiihlung: Brunnenwasser
Beluftungsrate: 0.8 vvm
Yeald: 97%
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2. Filtration
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Sabento: Aufbau der Software
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Okologisches Bewertungssystem
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Vergleich von drei biotechnologischen Prozessen

Szenario 1 Szenario 2 Szenario 3
Produktionsziel | 500 kg 500 kg 500 kg
Verkaufspreis | 3500 €/kg 3500 €/kg 3500 €/kg
Beluftungsrate | (0.8 vvim 0.8 vvin 0.1 vvin

Kiithlwasserart | Brunnenwasser | Brunnenwasser | Leitungswasser

Ausbeute 97% 85% 85%
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Okologische Bewertung - Allgemeine Kennzahlen

: CAti . Allgemeine Kennzahlen
Die Parametervariationen:
Froduktstrom = 00 kg Jahr
. Inputstrom = 123825 kg Jahr
Beluftungsrate Abfallstrom = 123325 kg fJahr
Energiestrom = 12576530 kJf Jahr
- Produktausbeute Inputindex - 248 kg ! kg
. . . Abfallinde:x = 247 kg kg
wirken sich auf die Massen- und Erergieindex = 24754 Kl 1 kg
Energiestrome aus :
Szenario 1
Allgemeine Kennzahlen Allgemeine Kennzahlen
Froduktstrom = 00 kg fJahr Produktstrom = 500 kg Jahr
Inputstrom = 137342 kg /Jahr Inputstrom = 148406 kg / Jahr
Abfallstrom = 136842 ko fJahr Abfallstrom = 147006 kg / Jahr
Energiestrom = 13687959 Kk Jahr Energiestrarm = 158028975 kJ{ Jahr
Inputindes = 275 kg fky Inputindes = 2HT kgt kg
Abfallindex = 274 kg fky Abfallindex = 296 kg kg
Energieindex = 27376 kl/ky Energieindex = 30058 kJ/ kg
Szenario 2 Szenario 3
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Umweltbewertunsgzahlen (UBZ) in der Ubersicht

Umweltbewertungszahlen

43

Je kleiner die Umweltbewertungszahl | =]

Ist, desto geringer sind die o

potentiellen Umweltwirkungen. 19 ——
Szenario 1 ist in diesem Vergleich die [ Szenano 1

umweltfreundlichere Alternative.

Elnput - UBY mOutput - UBY OGesamt - LUBZ

Umweltbewertungszahlen Umweltbewertungszahlen

a0 70

=]

a0 o

40 1
30 1

20 4

26 | ——

Szenario 3

21

10 1

Szenario 2

[minput - UBZ mOutput - UBZ 0 Gesamt - UBZ | |minput - UBZ @ Output - UBZ 0 Gesamt - UBZ |
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Auswirkung der Kuhlwasser —Art auf die Ergebnisse

Einzelstoffbetrachtung der Input-Materialien

Salzsaure
Trinkwasser ]
Hefeextrakt |
Darnpf. 4 har [ky] |

Matriurnchlorid

Trypton

Leitungswasser
Dampf, 10 bar [ka]

Erunnenwasser, AR
WE-WWasser

] 20 40 B0 a0 100

B Mass index ®Emit Wichtung O mit SHE-WWichtung |

Szenario 2

Einzelstoffbetrachtung der Output-Materialien

Brunnenwasser, AR <—

Luft
WWasser, unspezifisch

Rohprodukt

geldste anarganische Yerbindungen
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Biomasse {bakteriall} ﬂ

] 20 40 &0 80 100

mhass index BEmit YWichtung Omit SHE-WWichtung

Einzelstoffbetrachtung der Input-Materialien

Kaliumhydroxd |
Salzsaure |
Trinkwasser 1
Hefeextrakt 1
Dampf, 4 bar (k) |
Trypton |
Natriumchiarid |
Dampf, 10 har [k |
YE-Wasser

Leitungswasser

0 20 40 60 g0 100 120

. O Mass index B mit Wichtung O mit SHE-Wichtung |
Szenario 3 |

Einzelstoffbetrachtung der Output-Materialien

WWASSEr, UNSpeTifisch

Leitungswasser ‘

Luft
Rohprodukt

geldste anorganische Yerbindungen

geldste organische YWerhindungen

kohlendioxid, biogen

Biomasse {bakteriellt F

0 20 40 &0 &0 100 120
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Kennzahlen der 6konomischen Bewertung — Szenario 1

Berechnete
Werte

Deckungsbeitrag:

Gewinn:

Return on
Investment:

Amortisationzeit:

Umsatzrendite:

1718840 €

211777 €

4.9 %

20.4 Jahre

121 %

Okonomische Bewertung

I B

Fortschritt

>

Einleitung
Ubersicht

Variablz Kosten
Fixe Kosten
Zusammenfassung

r v

7

Ergebnistberblick fir ausgewshite Aspekte

Ubersicht

Diese Seite: gibt Thnen einen kurzen berblick iber wichtige Gkonomische Kenngrifen,

Dechungsbeitrag:

Gewinn:

Return on Inwestment:

Amertisationzeit:

Umsatzrendite:

AU den nachsten Seiten sind die der Bewerkung zu Grunde iegenden Berechnungsergebrisse
dargestellt, Sie kinnen einzeine Angaben modifizieren und erhalten anschiiefiend einen erneuten
Ergebnisiiberblick.

<zwick | [Cweters | fbbrechen fife

Fortschritt

» Einlsitung

» Ubersicht

> Vatiable Kosten
Fixe Kosten

& Zusammenfassung

onomische Bewertung

Ergebnistberblick for Umsatz, Gewinn und Kosten

Gewinnberechnung

Diese Seite zeigt die Gewinnermittlung aus Umsatz, variablen und fixen Kosten
in Threm Prozess, basierend auf den bisherigen Daten.

1.750.000 €  Lmsatz

- 31,160 €  Variable Kosten

= 1.718.840 € Declungsbeitrag

- 1,507,063 €  Fixe Kosten

= 211777 &€ Gewinn

Auf den nachsten Seiten werden die Zusammensetzungen von Umsatz, variablen
und fixen Kosten detailierter dargestelt und Sie haben die Maalichket,
alkernative Kosten sinzugeben und die Lnterschieds zu hrem aktuslien Prozess
2u betrachten

<zwick | [ weter> | abbrechen i
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EATOS - Environmental Assessment Tool for Organic Syntheses

Substrates [ke] Enantioselective Epoxidation
Product [kg]
Solvents (total) [kg]
T E.coli o.
7 Product [kg] = Bis(2-ethylhexyl)- B
. ZRaw material [kg] ; . . phthalate (solvent) .
Massindex 8% =~————— Solvents (recycling) [kg] Biochemical = Water = 88% yield
Product [kg] b i S =il = (E.coli) a) 0801 22130, —_— 07 l\/ + 2536 HyO -
e ¢ - + 0.569 Glucose + CHq 7505 2aNg ;
Product [ke] 1050 e B N CLL )
. +0.04 CgHygO
_Water [ke] + 0,294 CHICOOH
Produet [kg] Jacobsen catalyst o *1918C0,
L e 4-Phenylpyridine N-oxide ;ﬁ
Chemical m:)?;y::n cnleride = 71% yield
(Tacobsen) b) +NaoCl [ ) +nac
~ (86% ce)
. Z Waste [kg] S Raw material[EURO] . . . ) 5
Environmental factor E=4%= == Costindex Cl=—4—————— a) S. Panke. M. Held. M. G. Wubbolts. B. Witholt. A. Schmid. Biotechnology and Bioengineering
Product [kg] Product [kg] 2002, 80, 3341
b) According to J. F. Larrow, E. Roberts. T. R. Verhoeven. K. M. Ryan. C. H. Senanayake, P. T
Reider, E. N. Jacobsen, Organic Syntheses. 70, 46.
4 5
. I ) 1 Y . P
How can calculations be performed. e Costindex CI  (presented by means of the software EATOS)
TR T Substrates: project - EATOS ﬂ
4.28 EUR / kg Product | .. ol
N L. Substrates: \ Catalvsts! L0E.1566(71.24034) of 150,242 1:
Enter stoichiometry - . 1.46 EUR / ke Product | crep A
1 Styrene + 1 NaOC1 & 1 (5)-Styrene oxide = 1 NaCl \ Tacetsen- car.
_ Price s Kilogrem : L926.9500 WUR
EETEr Haze- 0. C4S0ke -+ 63.74655UR,
]
. .’ = ru—ra : 140 d-phenylppridine H-owide
Rl N e (e DS = 120 B e i aon: BirioinTo
Vo sz Harms [ —
Ol b oo ool s 19 L
@ | et %vaumh‘mwmwn AN BRI an
CECTE——— x| on o
R e a0 reunres
e e
b an smimaseeos EATOS: M. Eissen. I. O. Metzger.
) et Environmental Performance
S ey Metrics for Daily Use in Synthetic
biochemical chemucal Chemistry, Chem. Eur. J. 2002, 8.
3580-3585.
e [ eower | [Ei=— — ] Market prices, except Jacobsen catalyst
= = and _4-phenylpyridine N-oxide = Aldrich price / 10 was applied
6
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Metrics easily obtained.

M earos x|

How can calculations be performed. TN e
Fama Gl Formress L -

Enter stoichiometry
I Styrene + 1 NaOCI = 1 (5)-Styrene oxide + 1 NaCl

kb -EaTOS %|
JI" P rper Tl T f .
| £ Substrates | £ f Product | £ Couple | =
ey subsirata IHarme Coef. Faormula Klalecular welght
u Imgrart iS‘h‘I‘BI‘lE 1 Z3H3 =104.1511
| LR
G Imgsart ibﬁdlul‘h hm-:u:hl-:-rnrl IEETul] = 7444217
(Mo earas x|
—
LeL ] (= Ahatagut waagr
i | S o 1 liaci aSE 43T
| More | Fewer [ o | cancet
e | P x| gconem
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An example

Enantioselective Epoxidation

E.coli o

= Bis(2-ethylhexyl)- /ji
. . phthalate (solvent) )
Biochemical = Water = 88% yield
(E CD].i) a) 0.0 + 221309 0.794 | + 2 586 H,0
- = +[.569 Glucose e + CHy.7500.23Ng.24 999,
+ 0.24 NH,OH +0.067 CgHg (99% ee)
+0.04 CgHyp0
+0.294 CHsCOOH
Jacobsen catalyst o. " 1.916 CO;,
= 4-Phenylpyridine N-oxide /*E
. Methylen chloride .
Chfmlcﬂ]. Hexana e ?lﬂr’{) }'lf.‘ld
) + NaQCl | + NaCl
(Jacobsen)

~ (86% ee)

a) 5. Panke. M. Held. M. G. Wubbolts, B. Witholt, A Schmid, Biotechnology and Bioengineering
2002, 80, 33-41

b) According to J. F. Larrow, E. Roberts. T. R. Verhoeven, K. M. Evan, C. H. Senanavake. P. I
Reider, E. N. Jacobsen, Organic Syntheses, 70, 46. A

ot
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An example

Cost index CI  (presented by means of the software EATOS)

Substrates- W styrene oxide; S-project - EATOS ) il
) 4.28 EUR / kg Product | __, . 2
bLIbSHﬂTES: I|I Cataly=ts({ LOEB_1ESE(71.54033) of 150,342 }:
1.46 EUR / kg Product I". a4

Tacobsen-catc.

Price J Filogrem : L3F6.3S00 BUR
ELR by 160 Masz: D.D4Z0ky —-> £3.74ESEUR

\
1
II
140 1 I||I d-phepylprridine H-onide
II Frice J Filagrem @ EHE.DOOO IR
120 | Han=: D.DE4Tkg —-F 44, <4096EUR
100 1 I".I
1
1
80 | '.Ill
GO \ Feweegeialer
| PLrAlsde s EOlsan)
Sokerts
40 InpUrEe s
Corbabyat s .
m E s ooy EATOS: M. Eissen. J. O Metzger.
0 Subatratas Environmental Performance
ol [
Bl hl

Metrics for Daily Use in Synthetic
biochemical chemaical Chemistry, Chem. Eur. J. 2002, 8.
3580-3585.

[4]

Market prices. except Jacobsen catalyst
and 4-phenylpyridine N-oxide =2 Aldrich price / 10 was applied
6
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Nachhaltigkeitsbewertung chemischer Synthesen in
Entwicklungsphasen

Ziele:

B Entwicklung eines Softwareprototypen, damit Synthesechemiker die
optimale Synthese zielgerichtet und ohne kostenintensive Umwege
finden.

B Assistentensystem vereinfacht die Bedienung der Software, u.a. soll
damit die zeitaufwendige Datenaquise von Substratdaten ersetzt und
der Nutzer der Software befahigt werden, die bendtigten Daten
automatisiert aus verschiedenen Datenbanken auszulesen.

B Informationen aus elektronischen Laborjournalen, sollen - wenn
maoglich — genutzt werden.

B Moglichkeit der Nutzung von etablierten LCA- Bewertungstools und
LCA- Datenbanken zur weiterfiihrenden Okobilanzierung ist zu prifen

B Bestreben der Schaffung von vielen Schnittstellen zu vorhandenen
Softwaretools, die bereits in der chemischen Industrie eingesetzt
werden
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material flows and software.

Vielen Dank fur Ihre Aufmerksamkeit!




