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...alla Green Chemistry
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o Lo sviluppo dei metodi di valutazione
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Il metodo EATOS - una realta chimica
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Introduzione

| metodi di valutazione considerati
EATOS & LCA

Il metodo EATOS - una realta chimica
o Metodo semplificato basato esclusivamente sulle sostanze chimiche
o Determinazione di 5 parametri numerici: S~!, E, Ely, EloyT, Cl

Il metodo LCA

o Metodo completo basato su tutti i contributi connessi con un determinato
prodotto/processo

o Valutazione attraverso:
- Eco-Indicator99 (Paesi Bassi);
- IMPACT2002+ (Svizzera);
- EPS (Svezia);
- EDIP97 (Danimarca);
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Un po’ di chimica. ..
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L’oggetto dello studio

Un po’ di chimica. ..

OH

o Conversione del (-citronellolo in rosa-ossido: sei alternative differenti;

Obiettivi dello studio
o Analisi degli aspetti maggiormente impattanti (solo LCA)
o Valutazione del processo di riciclo solvente (solo LCA)

o Confronto tra le sei alternative: ruolo della fotochimica
(LCA & EATOS)
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T alternativa

Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Sintesi fotochimica su 3 passaggi

OH OH 50, (3%)
X x -
A H,0 o
oy Oz Rosa OOH OH |
bengala Na,SO3 RESA: 92%
hv (Lampada Hg), H20 RESA
MeOH COMPLESSIVA:
OH  RESA: 98% OH 54%
RESA: 100% OOH OH
B
= =z
Rapporto: A/B = 60 : 40

]
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Il caso studio: la sintesi del rosa-ossido

IT alternativa

Sintesi tramite sorgente luminosa a LED

Sintesi fotochimica su 3 passaggi

Aria,
OH Ru-complesso

hv (LEDs),
EtOH

RESA: 100%

Na,SO3;
H,O

OH  RESA: 98%

Rapporto: A/B =60 : 40

Ru-complesso: tris(4,4'-t-butil-2,2-dipiridil)-rutenio(ll)-dicloruro

OH
A
A
OOH OH
E/kkO/H\
=

H,S0, (3%)
H,0 i o
RESA: 92%
RESA
COMPLESSIVA:
54%

(Davide Ravelli)
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IIT alternativa

Sintesi tramite impianto solare PROPHIS

Sintesi fotochimica su 3 passaggi

OH OH 1,50, (3%)
A A
A Ho0 o
0,, Rosa OOH OH |
bengala Na,SO; RESA: 92%
hv (Impianto H,0 RESA
PROPHIS), i-PrOH COMPLESSIVA:
OH  RESA: 98% OH 50%
RESA: 100% OOH OH
B
= =
Rapporto: A/B = 55 : 45
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IV alternativa

Sintesi tramite catalizzatore a base di Molibdeno

Sintesi termica su 3 passaggi

OH OH 1,50, (3%)
N N
A H,0 o
HoO5, OOH OH
OH Na,MoO, Na, S04 RESA: 92%
° Hz0 RESA
257, Meor COMPLESSIVA:
OH  RESA: 98% OH 32%
RESA: 71% OOH OH
B
= =
Rapporto: A/B =50 : 50
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Il caso studio: la sintesi del rosa-ossido

V alternativa
Sintesi tramite catalizzatore a base di Rame

Sintesi termica su 1 singolo passaggio

t-BuOOH,
OH "“cucl NaOH
80 °C, CH3COOH | o
RESA: 11%
RESA
COMPLESSIVA:
11%
[m] = = = =
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VI alternativa
Sintesi tramite ossidante a base di Piombo

Sintesi termica su 1 singolo passaggio

OH  pp,0,, aria

NaOH
65 °C, CH3;COOH

RESA: 17%

RESA
COMPLESSIVA:
17%
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Lo studio LCA

Campo di applicazione
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Lo studio LCA
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o Confini sistema: dall’estrazione delle materie prime al fine-vita dei
materiali e delle attrezzature usate, uso e trasporto compresi
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Lo studio LCA

Campo di applicazione
o Funzione del sistema: produzione rosa-ossido
o Unita funzionale: 1 kg di rosa-ossido

o Confini sistema: dall'estrazione delle materie prime al fine-vita dei materiali e
delle attrezzature usate, uso e trasporto compresi

o Modalita di calcolo: utilizzo del codice SimaPro 7
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con Eco-Indicator99
Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della valutazione per single score
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con Eco-Indicator99
Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della valutazione per single score

: I
A AN NARINEEY N =5 _H__BH

)
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o Energia elettrica: 35%
o Citronellolo: 31%

o Lavaggio vetreria: 17%
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Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con Impact2002+

Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della valutazione per single score

o =
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con Impact2002+
Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della valutazione per single score

16
1
2
n
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1
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o Energia elettrica: 36%
o Citronellolo: 16%

o Lavaggio vetreria: 16%
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con EPS
Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della valutazione per single score
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con EPS
Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della valutazione per single score
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o Energia elettrica: 37%
o Citronellolo: 19%

o Lavaggio vetreria: 12%
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con EDIP97
Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della valutazione per single score
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione degli aspetti maggiormente impattanti con EDIP97
Sintesi industriale tramite lampada a vapori di Mercurio

Diagramma della

valutazione per single score

snlyzng 1o

o Energia elettrica: 28%
o Citronellolo: 20%

o Trattamento fognatura: 19%

(Davide Ravelli)
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione del processo di riciclo solvente con Eco-Indicator99
Confronto delle sintesi con solvente alcolico

Diagramma delle 4 coppie di sintesi
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o Dimostrazione della convenienza del riciclo solvente
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Sintesi del rosa-ossido: studi LCA & EATOS

23 gennaio 2009 16 / 28



Risultati - Analisi LCA

Valutazione del processo di riciclo solvente con Eco-Indicator99
Confronto delle sintesi con solvente alcolico

Diagramma delle 4 coppie di sintesi

==
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o Dimostrazione della convenienza del riciclo solvente

o Vantaggio proporzionale al volume di solvente!

(Davide Ravelli)
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con Eco-Indicator99

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

. Carcirogens
B Gaone layer

3 Fossi fusls

I Respivatory orgarics
[
N rergia non rimovabile
Comparing processes; Method: Eco-indicator 99 (E) 120208 ¥2.04 | Europs E1 99 EfEL | single score.

(Davide Ravelli

I Respiratory inorgani

Sintesirosa
8 pstion Evophicaon B Lo
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nd s
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Sintesirasa-assido

can PROPHI (ricica
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con Eco-Indicator99

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

. Carcirogens

I Respivatory orgarics
- Ecotoxic

I Respiratory inorgani

N rergia non rimovabile
Comparing processes; Method: Eco-indicator 99 (E) 120208 ¥2.04 | Europs E1 99 EfEL | single score.

Sintesirosa
8 pstion Evophicaon B Lo

Zossida
= Energia rimovabile

= cinetccronge
nd s

Sintesi rosa-ossi

e s
o Alternativa migliore

= vinerals

: PROPHIS
o Alternativa peggiore:

: Piombo
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con Impact2002+

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

.=

Sintesirosa Sintesirasa-assido
daad Zossida con con PROPHIS (riciclo

B Carcinogens I on-Carcinogens ] Respiratory inorgarics NN Tonizing radiation
=] = = ) aci (=
= = =

Comparing processes; Method: INPACT 2002+ 190908 Y2.02 | IMPACT 2002+  single scare.

1 Ozone lyer depletion B Respiratory orgarics
= i —]

4

o = = = z 9ace

(Davide Ravelli Sintesi del rosa-ossido: studi LCA & EATOS 23 gennaio 2009 18 / 28



Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con Impact2002+

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

; -

|
|
|
|
|
|
’ - |

1

&

50

W

El

0}

10

o = ] i i y

Sintesirosa Sintesirasa-assido

=

(Comparing processes; Method: IMPACT 2002+ 190908 ¥2.02 { IMPACT 2002+ | single score.
o Alternativa migliore: PROPHIS
o Alternativa peggiore: Piombo
[m] = =
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con EPS

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

ket

Sintesirosa Sintesirasa-assido
daad Zossida con con PROPHIS (riciclo

e Expectancy B severs Morbidty = Mortidy . severe Hisance == tisance

N Crop Growth Copactty B Wood Growth Capacity S Fish and Meat production  BEEEN 5ol Addfication 1 prod. Cap. Irigaton Water

E1Frod. Cap. Drinking woter BN Depletion of reserves [ species Extinction
Comparing processes; Methad: EPS 2000 V2.02 240708 V2.02 | EPS | single score
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con EPS

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

ket

Sintesirosa
daad Zossida con

e Expectancy B severs Morbidty = Mortidy . severe Hisance

N Crop Growth Copactty B Wood Growth Capacity S Fish and Meat production  BEEEN 5ol Addfication

E1Frod. Cap. Drinking woter BN Depletion of reserves [ species Extinction

Comparing processes; Methad: EPS 2000 V2.02 240708 V2.02 | EPS | single score

o Alternativa migliore: PROPHIS
o Alternativa peggiore: LED
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con EDIP97

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

_—
Sintesirosa Sintesirasa-assido
da ad Zossida con con PROPHIS (riciclo
B Global warming (/P 100) R Ozone depletion = acdfication - cutrophication = Photachenical smag
=] chranic ate B3 tumen toxicty air S Humen toxicty water
0 Humn toxicty <ol .k waste — — 1 Slagsfash
= Resaurces (al)
Comparing processes; Method: EDIPIUMIP 97 030308 2.03 | EDIP WorldjDk | single score.
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con EDIP97

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

Sintesirosa Sintesirasa-assido
da ad Zossida con con PROPHIS (riciclo
B Global warming (/P 100) R Ozone depletion = acdfication - cutrophication = Photachenical smag
=] chroric B ate B3 tumen toxicty air S Humen toxicty water
0 Humn toxicty <ol .k waste — — 1 Slagsfash
= Resaurces (al)
Comparing processes; Method: EDIPIUMIP 97 030308 2.03 | EDIP WorldjDk | single score.

o Alternativa migliore: PROPHIS
o Alternativa peggiore: Piombo

(Davide Ravelli)
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Confronto delle 6 alternative sintetiche con Impact2002+ modificato

Aggiunta del contributo dei metalli Ga, In e Ru

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

Sintesirasa-assido

Sintesirosa
can PROPHI (ricica

1 Ozone lyer depletion B Respiratory orgarics
= i —]

I on-Carcinogens ] Respiratory inorgarics NN Tonizing radiation
= = ) aci (=

= =
Comparing processes; Method: INPACT 2002+ 130109 V2.02 | IMPACT 2002+  sigle scare.

=

B Carcinogens
=]
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Risultati - Analisi LCA

Confronto delle 6 alternative sintetiche con Impact2002+ modificato

Aggiunta del contributo dei metalli Ga, In e Ru

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

=

B Carcinogens I on-Carcinogens ] Respiratory inorgarics NN Tonizing radiation
=] = = ) aci (=

Sintesirosa Sintesirasa-assido
Zossida con con PROPHIS (riciclo

1 Ozone lyer depletion B Respiratory orgarics
= i —]

= = =
Comparing processes; Method: INPACT 2002+ 130109 V2.02 | IMPACT 2002+  sigle scare.

o Alternativa migliore: PROPHIS

o Alternativa peggiore: Piombo
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione dei costi esterni con Eco-Indicator99 e EPS
Sintesi con lampada a vapori di Mercurio

Confronto tra costi interni ed esterni

(Davide Ravelli)
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Risultati - Analisi LCA

Valutazione dei costi esterni con Eco-Indicator99 e EPS
Sintesi con lampada a vapori di Mercurio

Confronto tra costi interni ed esterni

Costo Rosa-ossido al pubblico: 150 euro/kg
Costi interni: 975 euro/kg
Costi esterni (EI99): 223 euro/kg
Costi esterni (EPS): 101 euro/kg
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Confronto delle 6 alternative sintetiche con EATOS
Determinazione dell’Indice di Massa - S~1

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

- u H

Crarl g

s
(Davide Ravelli)
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Confronto delle 6 alternative sintetiche con EATOS
Determinazione dell’Indice di Massa - S~1

Diagramma della valutazione delle 6 sintesi

5

o Alternativa migliore: Lampada Mercurio

o Alternativa peggiore: LED

Sintesi del rosa-ossido: studi LCA & EATOS
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Diagramma della valutazione delle 6 sintesi
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o Alternativa migliore: Lampada Mercurio

o Alternativa peggiore: LED

o Confronto con dati LCA: valori leggermente inferiori
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Conclusioni
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o Vantaggi delle sintesi via Lampada Hg o PROPHIS
Importanza di:
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Confronto tra le sintesi
o Vantaggi delle sintesi via Lampada Hg o PROPHIS

Importanza di: messa a punto del processo;
solvente;
tossicita delle sostanze;
consumo delle risorse;

Confronto tra i metodi
o Sostanziale accordo tra i metodi;

o Maggiori informazioni tramite LCA;
Maggiore semplicita di EATOS;
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