Разработка инструментария для оценки и сравнения экологической эффективности химических синтезов.
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В последние годы методы зелёной химии находят все большее применение в планировании и реализации технологических процессов. Одним из основных вызовов является оценка экологических параметров химических процессов и использование этих данных для планирования новых вариантов синтеза химического вещества [1]. Выбор метода оценки в большей степени зависит от конкретных задач по экологической оптимизации процесса и области применения, что затрудняет разработку универсального алгоритма, подходящего для различных отраслей химической промышленности и научно-образовательной деятельности [2].
[image: ]В качестве основы для формул расчёта большинства показателей использовался показатель массовой интенсивности процесса (PMI) с учётом специфических коэффициентов, определяемых классом опасности химической продукции, согласно ГОСТ 32419—2022. Данный факт позволяет проводить оценку ориентируясь на нормативные документы Российской Федерации, что может помочь в стратегии импортозамещения зарубежного программного обеспечения для предприятий-производителей химического сырья.
Рис. 1. Интерфейс цифрового инструмента
Цифровой инструмент был назван «Калькулятор зелёных синтезов», он был разработан на языке JavaScript и представлен в виде электронного лабораторного журнала (Рис.1). Данная версия программного обеспечения для операционных систем Windows позволяет проводить оценку и сравнение экологической эффективности для двух синтезов, направленных на получение одного и того же целевого продукта. По результатам оценки приводится сводная таблица, которая указывает по каким параметрам соответствующий процесс превосходит свой аналог по экологической эффективности.
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