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Die quantifizierende Beurteilung von chemischen Produkten und den Prozessen zu ihrer Produktion im Hinblick auf ihren Beitrag zu einer nachhaltig zukunftsverträglichen Entwicklung ist von großer Bedeutung. Gegenwärtig sind erst Methoden verfügbar, die ansatzweise eine Bewertung von Teilaspekten der Nachhaltigkeit und das erst sehr spät im Entwicklungsprozeß, wenn Änderungen nur noch unter großem Aufwand und verbunden mit großen Kosten möglich sind, gestatten, so Ökobilanzierung, Ökoeffizienzanalyse u.a. Von besonderer Bedeutung sind daher Methoden, die möglichst frühzeitig im Entwicklungsprozeß eine Bewertung ermöglichen, sei es zum Vergleich von Produkten, sei es zum Vergleich von unterschiedlichen Prozessen zur Synthese desselben chemischen Produkts [1]. Wir haben ein Werkzeug entwickelt, mit dem umweltrelevante Aspekte chemischer Prozesse bereits in den frühen Entwicklungsphasen beurteilt werden können, das in der täglichen Arbeit im Labor und in der Ausbildung im Praktikum eingesetzt werden soll.

Mit dem neu entwickelten Computer Programm EATOS können nach dem Ansatz von Sheldon der Umweltfaktor E (Menge Abfall pro kg Produkt), der spezifische Belastungs-faktor Q und der Umweltindex EI= ExQ [2] quantifiziert werden, um den potentiellen Um-welt-einfluß chemischer Reaktionen zu bestimmen. Chemische Daten wie MAK-Wert, Gefahrensymbol, LD50, LC50, WGK-Wert, POCP, BCF und R-Sätze werden zu der Bestimmung eines spezifischen Belastungs-faktors Q verwendet. Die Massenbilanzierung (In- und Output), der Umweltindex EI und die Atomökonomie bzw. -selektivität von verschie-denen Synthesen und Synthesesequenzen können in einer graphischen, interaktiven Darstellung verglichen werden. Lediglich die Eingabe der stöchiometrischen Reaktionsglei-chung und die Menge der Einsatzstoffe sind für die Bestimmung der Massenbilanzierung erforderlich. EATOS ist ein einfach zu bedienendes Werkzeug, mit dem chemische Reaktionen in Hinblick auf ihren potentiellen Umwelteinfluß diskutiert und verglichen werden können, um sie umweltverträglicher zu gestalten.
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