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Vergleich unterschiedlicher Synthesen von
Cyclopentanon-2-car bonsdur eethylester mit Hilfe des
ComputerprogrammsEATOS

Einleitung:

EATOS (Environmental Assessment Tool for Organic Syntheses) ist ein Computerprogramm,
mit dem die Umweltvertraglichkeit von organisch-chemischen Synthesen bewertet werden
kann. Auf¥erdem lassen sich verschiedene Synthesewege zu einem Produkt schnell und

Ubersichtlich miteinander vergleichen. Es konnen folgende Kennzahlen graphisch dargestellt
werden:

- Massenindex (S?)

- Umweéltfaktor (E)

- Umweltindex (Input) (El_in)

- Umweltindex (Output) (EI_out)

Die im Folgenden betrachteten Massenindices und Umweltfaktoren werden wie folgt
berechnet:

Massenindex (S*) = S Rohstoff [kg] / Produkt [kg]
Umweltfaktor (E) = S Abfal [kg] / Produkt [kg]

Sie geben also jeweils das Verhdtnis der Mengen der eingesetzten Rohstoffe bzw. des
anfallenden Abfalls zur Menge des entstehenden Produktes an.

Je kleiner die Kennzahlen, desto héher ist die Umweltvertréglichkeit.

Zur Uberschaubarkeit werden die einzelnen Saulen der Graphik zusitzlich nach Edukten,
L 6sungsmitteln, Katalysatoren, Hilfsstoffen und Nebenprodukten aufgeschl iisselt.

Begriffsklarunag:

Nachhaltigkeit:
Dauerhafte Entwicklung, die den Bedurfnissen der heutigen Generation
entspricht, ohne die Méglichkeiten kiinftiger Generationen zu gefahrden, ihre
eigenen Bediirfnisse zu befriedigen und ihren Lebensstil zu wahlen.

Atomsel ektivitét (Atomokonomie):
Sie gibt an, wie viel von den auf der linken Seite der stéchiometrischen
Gleichung stehenden Atommassen im Produkt wieder auftauchen. Damit ist sie
ein Mal fur die Beurteilung des synthetischen Ansatzes vom 6konomischen
Standpunkt aus.
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Okobilanz:
Okobilanzen konnen als Instrument zur umweltgerechten Bewertung von
Produkten eingesetzt werden. In diese Bewertung wird der gesamte
L ebenszyklus von der Rohstoffgewinnung bis zur Entsorgung oder
Wiederverwertung miteinbezogen

M assenindex:
M assenindices geben das Verhdltnis an, zwischen eingesetzter Rohstoffmenge
und Produktmenge. Sie sind also ein Instrument, um darzustellen, wie effektiv
die Umsetzung der Edukte zum gewiinschten Produkt verlauft.

Umweltfaktor:
Kennzahl, die die Belastung der Umwelt durch anfallende Nebenprodukte,
K oppel produkte und sonstige Abfélle beriicksichtigt.

Reaktionsgleichung:

Die beiden betrachteten Synthesen besitzen denselben Reaktionsmechanismus und dieselbe
Ausbeute:

o)
o)
COOEt

(@) ﬂ»

/\O \/ 75%
o]
C10H1g04 Cehz0s
M = 202.24 g/mol M =156 g/mol
. ] Cyclopentanon-2-carbonséureethylester
Adipinsaurediethylester
Ansatz fur Reaktion Organikum:
Name Summenformel Molmassen Dichte eingesetzte Gefahrenn MAK-
[g/mal] [o/ml]] Menge symbol  Wert

Adipinsdurediethylester C1oH1804 202.24 1.01 0.5mol
Natrium Na 22.99 097 0.5mal
Ethanol C,HsOH 46.07 0816 0.1ml 960
Toluol C7Hs 92.14 0.865 500 ml Xn 190
Wasser H.O 18.015 1 260 ml
Salzsdure HCI 36.46 1.19 0,5moal 8
Diethylether (CaHs5)20 74.12 0.708 900 ml Xn 1200
Natriumsulfat NESS O 142.04 270 0,845 mal
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Ansatz fir Reaktion Hausvorschrift M023:

Name Summenformel Molmassen Dichte eingesetzte Gefahrenr MAK-

[g/mol] [g/ml] Menge symbol  Wert

[mg/nT]
Adipinsdurediethyl-  CyoH1804 202.24 1.01 20.22¢g
ester (100 mmol)
Natrium Na 22.99 0.97 25¢
(110 mmal)

Ethanol C,HsOH 46.07 0.816 0.3ml 960
Toluol C7Hs 92.14 0.865 300 ml Xn 190
Wasser H.O 18.015 1 140 mi
Salzséure HCI 36.46 119 15ml 8
Diethylether (C2Hs)0 74.12 0.708 210ml Xn 1200
Natriumsulfat NaS04 142.04 270 20g¢
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Abb. 1: Bilanzierung der Synthesen

Die Abbildung zeigt deutliche Unterschiede in der Umweltvertraglichkeit der beiden
Synthesewege. Die Vorschrift im Organikum ist eindeutig umweltvertréglicher. Es wird
deutlich, dass der Hauptunterschied in der Verwendung von L ésungsmitteln und Hilfsstoffen
zur Isolierung zu suchen ist. In der Hausvorschrift wurden mehr a's doppelt soviel

L 6sungsmittel eingesetzt und fast die doppelte Menge an Diethylether zur Aufarbeitung
verwendet. Diesist allerdings sehr verwunderlich, da beide Synthesewege prinzipiell

http://www.svensiebler.de



Sven Siebler, Bente Flier 14.07.2003

identisch sind. Sie unterscheiden sich nur in den Ansatzgréfen und geringflgig in der
Durchfihrung.

Die einzig bedenklichen Stoffe in beiden Synthesen sind der Dietyhlether (MAK: 1200
mg/nT; 29% in der Hausvorschrift und ca. 14% im Organikum) und das Toluol (MAK: 190
mg/nT; 42.6% in der Hausvorschrift und 38.8% im Organikum). Die ansonsten verwendeten
Stoffe sind unbedenklich.

Schlussbetr achtung:

Auf diesem Weg hat das Programm zeigen kdnnen, dass auch Synthesen, die auf den ersten
Blick gleich zu sein scheinen durchaus gravierende Unterschiede in der
Umweltvertraglichkeit aufweisen kénnen.

V erbesserungsmaglichkeiten fir die Synthese sind bei dem Verbrauch der Lésungsmittel zu
suchen. Durch Redestillation konnten sich die Losungsmittel zurtickgewinnen lassen, so dass
sie fur eine neue Synthese wieder zur Verfligung stehen.
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