
 

 

 

 

 

 

TEKOÄLYN HYÖDYNTÄMINEN BOUDOUARD-REAKTIOON PERUSTUVAN 

CO2-TALTEENOTTOPROSESSIN JA POWER-TO-METANOLI-PROSESSIN SI-

MULOINNIN LÄHTÖTIETOJEN HANKKIMISESSA SEKÄ MASSA- JA ENER-

GIATASEIDEN RATKAISEMISESSA 

 

 

 

 

 

Lappeenrannan–Lahden teknillinen yliopisto LUT 

Kemiantekniikan diplomityö 

Master’s programme in Chemical Engineering for Energy Transition 

2026 

Iiro Hietanen 

Tarkastajat:  Professori Tuomas Koiranen 

 TkT Emma Laasonen 

DI Hung Nguyen 



TIIVISTELMÄ 

Lappeenrannan–Lahden teknillinen yliopisto LUT 

LUT insinööritieteiden tiedekunta 

Kemiantekniikka  

 

Iiro Hietanen 

 

Tekoälyn hyödyntäminen Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin 

ja Power-To-Metanoli-prosessin simuloinnin lähtötietojen hankkimisessa sekä massa- 

ja energiataseiden ratkaisemisessa 

 

Kemiantekniikan diplomityö 

2026 

62 sivua, 19 kuvaa, 5 taulukkoa ja 8 liitettä 

Tarkastajat: Professori Tuomas Koiranen, TkT Emma Laasonen ja DI Hung Nguyen 

Avainsanat: Power to metanoli, Boudouard-reaktio, CO2 talteenotto, tekoälyn hyödyntämi-

nen prosessisimuloinnissa, Aspen Plus, graafinen käyttöliittymä, syötetiedosto 

Tämän diplomityön tavoitteena oli selvittää tekoälyn luotettavuutta, käyttömahdollisuuksia 

ja toimivuutta tiedonhaussa sekä massa- ja energiataseiden muodostamisessa. Työ pohjautuu 

tekoälyn hyödyntämiseen Boudouard-reaktioon perustuvaan CO2-talteenottoprosessiin ja 

Power-To-Metanoli-prosessin suunnitteluun Aspen Plus -simulointiohjelmalla. 

Työn kirjallisuusosassa tarkastellaan Power-to-X (P2X) prosesseja sekä niiden tärkeyttä. 

Erityistä huomiota kiinnitetään CO2:n talteenottoon, Boudouard-reaktioon sekä metanoli-

synteesiin. Lisäksi työssä syvennytään tekoälyn toimintaperiaatteisiin ja siihen, miten sitä 

on jo hyödynnetty kemiallisten prosessien suunnittelussa. 

Kokeellisessa osassa muodostetaan tekoälyn avulla prosessi, joka simuloidaan Aspen Plus -

ohjelmalla. Tässä kappaleessa rakennetaan sekä Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-tal-

teenottoprosessin että metanolisynteesin simulaatiot. Tekoälyn antamien ohjeiden paikkan-

sapitävyyttä verrataan kirjallisuusosassa esitettyihin tietoihin, mikä mahdollistaa tekoälyn 

tarkkuuden arvioinnin prosessisuunnittelun näkökulmasta. Lisäksi työssä tarkastellaan, mi-

ten tekoälytyökaluja voidaan hyödyntää mahdollisimman tehokkaasti haluttujen tulosten 

saavuttamiseksi ja miten Aspen Plus -mallin kuvaus ja mallin muodostaminen tehdään teko-

älyn avulla. Työssä onnistuttiin kehittämään tekoälylle kehote, jonka avulla pystyttiin gene-

roimaan toimivia Aspen Plus -syötetiedostoja prosessien simulointia varten. 

  



ABSTRACT 

Lappeenranta–Lahti University of Technology LUT 

LUT School of Engineering Science 

Chemical Engineering  

 

Iiro Hietanen 

 

Utilizing artificial intelligence for acquiring input data for the simulation of a CO2 cap-

ture process based on the Boudouard reaction and power-to-methanol process, as well 

as for solving mass and energy balances 

 

Master’s thesis 

2026 

62 pages, 19 figures, 5 tables and 8 appendices 

Examiners: Professor Tuomas Koiranen, Emma Laasonen, D.Sc. (Tech.)  ja Hung Nguyen, 

M.Sc. (Tech.). 

Keywords: Power To Methanol, Boudouard reaction, CO2 capture, AI usage in process sim-

ulations, Aspen Plus, GUI, input file 

The aim of this Master’s thesis was to examine the reliability, applicability, and performance 

of artificial intelligence in information retrieval as well as in the formation of mass and en-

ergy balances. The work is based on the utilization of artificial intelligence (AI) in the design 

of the CO2 capture process based on the Boudouard reaction and power-to-methanol process 

using Aspen Plus simulation software. 

The literature section provides an overview of Power-to-X (P2X) processes and their im-

portance. Particular attention is given to carbon dioxide capture, the Boudouard reaction, 

and methanol synthesis from the perspective of P2X methodologies. In addition, the thesis 

explores the operating principles of artificial intelligence and how it has already been applied 

in the design of chemical processes. 

In the experimental section, a process is constructed with the assistance of artificial intelli-

gence and subsequently simulated using Aspen Plus. This chapter includes the development 

of simulations for both the CO2 capture process based on the Boudouard reaction and meth-

anol synthesis. The accuracy of the AI-generated instructions is compared with the infor-

mation presented in the literature section, enabling an assessment of AI’s precision in pro-

cess design tasks. Furthermore, the thesis examines how AI tools can be utilized as effec-

tively as possible to achieve the desired outcomes and how Aspen Plus model description 

and formulation is done using AI. In this work, an AI prompt was successfully developed to 

generate functional Aspen Plus input files for process simulations. 

  



KIITOKSET 

 

Haluan kiittää Tuomas Koirasta erittäin mielenkiintoisesta ja ajankohtaisesta aiheesta. Läm-

pimät kiitokset kuuluvat myös Emma Laasoselle ja Hung Nguyenille sekä Tuomas Koira-

selle opinnäytetyöni tarkastamisesta, ohjaamisesta ja avusta työn eri vaiheissa. 

Kiitos kaikille opiskelukavereilleni hienoista muistoista ja yhteisistä hetkistä. Lämmin kiito 

myös YoB:n jäsenille, jotka teitte opiskeluajasta ikimuistoisen. 

Lopuksi haluan vielä kiittää kaikkia perheenjäseniäni, jotka ovat tukeneet ja auttaneet minua 

näiden vuosien varrella. 

 

Turku 18.6.2026 

Iiro Hietanen 

 



5 

Sisällysluettelo 

Tiivistelmä 

Abstract 

Kiitokset 

1 Johdanto .......................................................................................................................... 9 

2 Power-to-X-prosessit .................................................................................................... 10 

2.1 CO2:n talteenotto .................................................................................................. 12 

2.2 Boudouard-reaktioon perustuva CO2-talteenottoprosessi .................................... 16 

2.2.1 Hiilen ominaisuudet ......................................................................................... 17 

2.2.2 Lämpötila ......................................................................................................... 19 

2.2.3 Katalyytit ......................................................................................................... 19 

2.2.4 Paine ................................................................................................................. 20 

2.2.5 Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin kaavio ................ 21 

2.3 Power-To-Metanoli .............................................................................................. 21 

3 Prosessisimulointiohjelmisto Aspen Plus ..................................................................... 24 

3.1 Graafinen käyttöliittymä ...................................................................................... 24 

3.2 Tekstipohjainen käyttöliittymä ............................................................................ 25 

4 Tekoäly ......................................................................................................................... 26 

4.1 Suurten kielimallien toimintaperiaatteet .............................................................. 27 

4.2 Tekoälyn käyttö tiedonhaussa. ............................................................................. 29 

5 Kemialliset prosessit ja tekoälyn implementointi niissä .............................................. 30 

5.1 Tekoälyn hyödyntäminen prosessisuunnittelussa ................................................ 31 

5.2 Nykyiset tutkimukset ........................................................................................... 33 

Kokeellinen osa .................................................................................................................... 36 

6 Kehotteen suunnittelu tekoälyä varten ......................................................................... 37 

7 Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin mallinnus ........................ 39 

7.1 Geminin tuottama mallinnus ................................................................................ 39 

7.2 ChatGPT:n sekä Clauden tuottamat mallinnukset ............................................... 42 

7.3 Mallinnusten vertailu ........................................................................................... 44 

8 Metanolisynteesiprosessin mallinnus ........................................................................... 46 

8.1 Geminin tuottama mallinnus ................................................................................ 46 



6 

8.2 ChatGPT:n sekä Clauden tuottamat mallinnukset ............................................... 51 

8.3 Mallinnusten vertailu ........................................................................................... 54 

9 Johtopäätökset .............................................................................................................. 57 

Lähteet ................................................................................................................................. 59 

 

 

Liitteet 

Liite 1. Ilman kehotetta luodun Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenoton syötetie-

dosto  

Liite 2. Tekoälylle luotu kehote 

Liite 3. Muokkaamaton Geminin tuottama syötetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta 

CO2-talteenottoprosessista 

Liite 4. Muokkaamaton ChatGPT:n tuottama syötetiedosto Boudouard-reaktioon perustu-

vasta CO2-talteenottoprosessista 

Liite 5. Muokkaamaton Clauden tuottama syötetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta 

CO2-talteenottoprosessista 

Liite 6. Muokkaamaton Geminin tuottama syötetiedosto Power-To-Metanolista 

Liite 7. Muokkaamaton ChatGPT:n tuottama syötetiedosto Power-To-Metanolista 

Liite 8. Muokkaamaton Clauden tuottama syötetiedosto Power-To-Metanolista 

 

  



7 

ILMOITUKSET 

Turnitin 

Tämän opinnäytetyön alkuperäisyys on tarkistettu Turnitin – samankaltaisuuden tarkastus-

palvelun avulla. 

 

Tekoäly   

Tämän opinnäytetyön kirjoittaja Iiro Hietanen on käyttänyt seuraavia tekoälytyökaluja opin-

näytetyön tekemisessä:  

1. Google Gemini 

a. Työkalun käytön tarkoitus: Syötetiedostojen muodostaminen, selitykset luo-

duista prosesseista sekä kirjoitusvirheiden löytäminen sekä kirjoitusvirheiden 

löytäminen 

b. Selvitys työkalun käytöstä: Työkalua käytettiin syötetiedostojen muodosta-

misessa ja luotujen prosessien toimintaperiaatteiden selittämiseen. Lisäksi 

työkalun avulla tunnistettiin kirjoitusvirheitä ja parannettiin tekstin selkeyttä. 

2. ChatGPT 

a. Työkalun käytön tarkoitus: Syötetiedostojen muodostaminen sekä kirjoitus-

virheiden löytäminen 

b. Selvitys työkalun käytöstä: Työkalua käytettiin syötetiedostojen muodosta-

misessa sekä työkalun avulla tunnistettiin kirjoitusvirheitä ja parannettiin 

tekstin selkeyttä. 

3. Claude 

a. Työkalun käytön tarkoitus: Syötetiedostojen muodostaminen 

b. Selvitys työkalun käytöstä: Työkalua käytettiin syötetiedostojen muodosta-

misessa. 

 



8 

Vastuu 

Kirjoittaja, Iiro Hietanen, ottaa täyden vastuun tämän opinnäytetyön sisällöstä ja on tarkis-

tanut ja muokannut mahdollisen tekoälytyökalujen käytön myötä syntyneen sisällön. 

  



9 

1  Johdanto 

Tekoälyn hyödyntäminen teknisessä suunnittelussa ja teollisissa sovelluksissa on yleistynyt 

nopeasti viime vuosina. Erityisesti suurten kielimallien kehitys on mahdollistanut tekoälyn 

käytön myös asiantuntijatyötä vaativissa tehtävissä. (Thon ym. 2021) 

Prosessisimulointi on keskeinen osa kemian- ja prosessitekniikan suunnittelua. Aspen Plus 

on yksi yleisimmin käytetyistä prosessisimulointiohjelmistoista, jonka avulla voidaan mal-

lintaa, analysoida ja optimoida erilaisia kemiallisia prosesseja. Simulointimallien rakenta-

minen vaatii kuitenkin usein huomattavan määrän manuaalista työtä, sillä prosessin yksik-

köoperaatiot, virrat, komponentit ja laskentamenetelmät on määriteltävä tarkasti. Erityisesti 

laajojen ja monimutkaisten prosessimallien rakentaminen voi olla aikaa vievää. 

Tämän työn tavoitteena oli selvittää, kuinka tehokkaasti tekoälyä voidaan hyödyntää proses-

sisuunnittelun työkaluna sekä arvioida tekoälyn tuottaman tiedon luotettavuutta. Työssä tut-

kittiin erityisesti mahdollisuutta hyödyntää tekoälyä Aspen Plus -tiedostojen tuottamisessa 

siten, että simulointimallien rakentamiseen tarvittavaa manuaalista työtä voitaisiin vähentää. 

Tapaustutkimuksina käytettiin Boudouard-reaktioon perustuvaan CO2-talteenottoprosessia 

ja Power-to-Metanoli-prosessia. Nämä prosessit valittiin, koska yksinkertaisen Boudouard-

reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin avulla tekoälyn toimivuutta oli helppo tutkia 

työn alkuvaiheessa, minkä jälkeen menetelmää sovellettiin haastavampaan Power-to-Meta-

noli-prosessiin. 

Työssä tekoälytyökaluna hyödynnettiin Google Geminiä, minkä lisäksi menetelmää testat-

tiin vertailun vuoksi myös ChatGPT:llä ja Claudella. Tekoäly ei kykene suoraan luomaan 

valmiita Aspen Plus -tiedostoja, kuten .apwz-tiedostoja, minkä vuoksi työssä hyödynnettiin 

Aspen Plus -tekstipohjaista syötetiedostomuotoa .inp.  

Työ osoittaa, että tekoälyllä on merkittävää potentiaalia prosessisuunnittelun ja simulointi-

mallien rakentamisen tukityökaluna. Nykyisessä muodossaan tekoäly ei kuitenkaan kykene 

täysin korvaamaan asiantuntijan tekemää suunnittelutyötä, vaan sen käyttö edellyttää edel-

leen käyttäjän teknistä osaamista. 
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2  Power-to-X-prosessit 

Fossiiliset polttoaineet ovat hallinneet maailmanlaajuisia energiamarkkinoita vuosikym-

menten ajan, mikä on johtanut merkittäviin kasvihuonekaasupäästöihin ja niihin liittyviin 

ympäristöongelmiin. Esimerkiksi fossiiliset polttoaineet kattavat edelleen yli 80 % maail-

man energiankulutuksesta. (Holechek ym. 2022) Näiden päästöjen aiheuttamat ympäristö- 

ja ilmastovaikutukset ohjaavat yhä vahvemmin siirtymää kohti fossiilivapaata energiajärjes-

telmää, jossa uusiutuvilla energialähteillä, kuten aurinko- ja tuulivoimalla, on keskeinen 

rooli. (Rego de Vasconcelos & Lavoie, 2019) Tämän seurauksena uusiutuvien energialäh-

teiden osuus energiantuotannossa on kasvanut tasaisesti viime vuosina. Esimerkiksi tuuli-

voiman kumulatiivinen kapasiteetti kasvoi vuosina 2016–2022 noin 450 GW:sta jopa 850 

GW:iin (Saavedra ym. 2021).  

Tasaisesta kehittymisestä huolimatta kehitys ei ole vielä riittävä fossiilisten polttoaineiden 

täysinäiseen korvaamiseen. Uusiutuvien energialähteiden, kuten tuuli- ja aurinkoenergian, 

keskeinen haaste liittyy niiden tuotannon jaksollisuuteen. Fossiilisiin polttoaineisiin perus-

tuvat tuotantomuodot ovat perinteisesti mahdollistaneet tarjonnan ja kysynnän tehokkaan 

hallinnan ja siten energiajärjestelmien tasapainon ylläpitämisen. (Shojaei, Aghamolaei & 

Ghaani 2024) Uusiutuvan energiantuotannon lisääntyessä tarvitaan menetelmiä, joiden 

avulla uusiutuvista energialähteistä tuotettua energiaa voidaan varastoida ja hyödyntää jous-

tavasti kysynnän mukaisesti. Yksi näistä menetelmistä on Power-to-X-teknologiat (P2X). 

(Daiyan ym. 2020) 

P2X-teknologiat muodostavat kokonaisuuden, jossa uusiutuvilla energialähteillä tuotettu 

sähkö muunnetaan kemikaaleiksi, polttoaineiksi ja muiksi hiilipohjaisiksi tuotteiksi. Näitä 

tuotteita voidaan varastoida ja kuljettaa huomattavasti helpommin kuin sähköenergiaa sel-

laisenaan, minkä lisäksi niitä voidaan hyödyntää raaka-aineina muussa kemianteollisuu-

dessa. (Rego de Vasconcelos & Lavoie 2019) Tämä keino tarjoaa merkittävää joustavuutta 

uusiutuvan energian varastointiin sekä kuljetukseen, mikä auttaa tehostamaan uusiutuvan 

energian hyödyntämistä ja tasaamaan niiden tuotantojen vaihteluita. Vaikka uusiutuvan 

energian tuotanto vaihtelee edelleen P2X-teknologialla pystyttäisiin osittain tasoittamaan 

syötön vaihteluita jatkoprosesseihin. Lisäksi tämä lähestymistapa on linjassa hiilineutraalien 

tai jopa hiilinegatiivisten prosessien luomisen kanssa. (Daiyan ym. 2020; Medina ym. 2025) 
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P2X-prosessien ideana on hyödyntää uusiutuvan sähkön avulla valmistettua H2:ta erilaisissa 

muunnosprosesseissa, joissa H2 ja muut raaka-aineet syntetisoidaan erilaisiksi yhdisteiksi. 

Vaihtoehtoisesti CO2:ta voidaan muuntaa suoraan hyödyllisiksi tuotteiksi sähkökemiallisen 

pelkistyksen avulla. CO2:n sähkökemiallinen pelkistys on uudempi ja vähemmän kehittynyt 

prosessi kuin CO2:n hydrogenointi, minkä vuoksi sitä ei käsitellä tässä työssä tarkemmin. 

(Rego de Vasconcelos & Lavoie 2019) Esimerkkejä muunnosprosesseista on esimerkiksi 

hydrogenointi, Fischer-Tropsch-synteesi, sekä Haber-Bosch-prosessi (Daiyan ym. 2020). 

Kuvassa 1 on esitetty P2X tyypilliset toimintaperiaatteet. 

 

Kuva 1. P2X:n periaatekaaviokuva metanolisynteesin, Haber-Boschin ja Fischer-Tropschin toimin-

taperiaatteista. (Daiyan ym. 2020)  

P2X-menetelmien tuotantokustannukset ovat edelleen korkeammat kuin fossiilisiin poltto-

aineisiin perustuvat valmistustavat. Tämän voi perustella sillä, että P2X-teknologioiden pää-

omainvestoinnit ovat suuremmat ja kuluttavat enemmän sähköä kuin vastaavat fossiilisiin 

polttoaineisiin perustuvat laitokset, mikä vaikuttaa merkittävästi niiden kustannuskilpailu-

kykyyn erityisesti korkean sähkön hinnan aikana. P2X-teknologioiden laaja-alainen kaupal-

listaminen edellyttää tulevaisuudessa tuotantokapasiteettien kasvun myötä tapahtuvaa pää-

omakustannusten laskua. Koska prosessit ovat erittäin energiaintensiivisiä, niiden taloudel-

linen kannattavuus on suoraan riippuvainen edullisen ja vähäpäästöisen uusiutuvan sähkön 

jatkuvasta saatavuudesta. (Daiyan ym. 2020) 
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2.1  CO2:n talteenotto 

EU-komissio suosittaa vuodelle 2040 90 prosentin nettopäästövähennystä, mikä tukee tavoi-

tetta saavuttaa ilmastoneutraalius vuoteen 2050 mennessä (Ympäristöministeriö 2024). 

CO2:n talteenotolla on suuri potentiaali olla keskeisessä roolissa näiden ilmastonmuutokseen 

liittyvien tavoitteiden saavuttamisessa. Menetelmät mahdollistavat vähähiilistä lämmön- ja 

sähköntuotannon, teollisuuden päästöjen vähentämisen sekä CO2:n poistamisen ilmakehästä 

(Bui ym. 2018). 

Monien CO2 päästöjen torjuntaan tavoittelevien strategioiden joukossa CO2:n talteenotto ja 

hyödyntäminen (Carbon Capture and Utilization, CCU) on yksi lupaavista menetelmistä tä-

män tavoitteen saavuttamiseksi. Verrattuna perinteiseen CO2:n talteenottoon ja varastointiin 

(Carbon Capture and Storage, CCS). (Medina ym. 2025) 

CCU-menetelmällä on merkittävää kustannuksellista potentiaalia, sillä se muuttaa CO2:n 

pelkästä kuluerästä ja päästöongelmasta rahanarvoiseksi raaka-aineeksi. Vaikka CO2:n tal-

teenotto vaatii nykyisellään suuria alkuinvestointeja ja sen hinta vaihtelee merkittävästi 

päästölähteen mukaan, yleinen maailmanlaajuinen hintatason on noin 60–100 €/t, näiden 

kustannusten odotetaan laskevan jopa 25–50 €/t vuoteen 2030 mennessä, mikä tukee tekno-

logian laajempaa kaupallistamista. Menetelmän suurin taloudellinen potentiaali piilee kui-

tenkin siinä, että talteenotettu CO2 voidaan jatkojalostaa markkinoilla kysytyiksi tuotteiksi, 

kuten metanoliksi, jolloin arvokkaiden lopputuotteiden myyntitulot voivat kompensoida tal-

teenoton kuluja ja tehdä prosessista pelkkää CO2:n varastointia kannattavamman. (Peres ym. 

2022) 

Yleisesti P2X-prosessissa käytettävä CO2 voidaan ottaa talteen korkean CO2-pitoisuuden 

lähteistä, kuten voimalaitosten tai teollisuuden poistokaasuista, tai suoraan ilmasta suorien 

ilman talteenottotekniikoiden (Direct Air Capture, DAC) avulla. DAC-menetelmät vaativat 

kuitenkin huomattavasti enemmän energiaa, sillä niissä joudutaan käsittelemään suuria kaa-

sumääriä alhaisen CO2-pitoisuuden vuoksi. Tämä tekee menetelmästä tällä hetkellä kustan-

nuksiltaan haastavamman verrattuna CO2:n talteenottoon suurista pistelähteistä. Esimerkiksi 

DAC-menetelmällä tuotetun CO2:n hinta on arviolta 222–268 €/t CO2. (Dieterich ym. 2020) 

Kehitys on kuitenkin ollut merkittävä ja on arvioitu, että DAC-menetelmien kilpailukyky 

voitaisiin saavuttaa vuoteen 2040 mennessä, jolloin hintataso voisi jopa olla alle 50 €/t CO2 

(Fasihi ym. 2019). 
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On kuitenkin huomattava, että esitetyt kustannusarviot eivät sisällä tarkkoja tietoja talteen-

otetun CO2-tuotteen ominaisuuksista. Esimerkiksi (Peres ym. 2022) ja (Fasihi ym. 2019) 

eivät ilmoita yksityiskohtaisesti kustannusten yhteydessä tuotteen painetta, lämpötilaa tai 

puhtausastetta. Näillä tekijöillä on merkittävä vaikutus kustannuksiin, minkä vuoksi hinnat 

ovat vain suuntaa antavia arvioita. 

CO2:n talteenotto teollisista päästöistä perustuu kolmeen talteenottoteknologiaan, jotka ovat 

jälkipolttoon perustuva talteenotto (post-combustion), esipolttoon perustuva talteenotto (pre-

combustion) sekä happipolttoon perustuva talteenotto (oxy-fuel combustion). Näihin tal-

teenottoteknologioihin liittyy erilaisia erotusmenetelmiä, joilla varsinainen CO2:n erotus 

kaasuseoksesta toteutetaan. Tällaisia menetelmiä ovat muun muassa kemiallinen ja fysikaa-

linen absorptio, fysikaalinen adsorptio, kryogeeninen erotus sekä membraaniteknologia. Li-

säksi kemiallinen silmukkapoltto (chemical looping combustion, CLC) edustaa integroitua 

ratkaisua, jossa poltto ja CO2:n erotus yhdistyvät samaan prosessiin. (Olajire 2010)  

Jälkipoltolla tarkoitetaan CO2:n erotusta polton jälkeen, suoraan savukaasuista. Savukaasu-

jen CO2-pitoisuus on tyypillisesti 4–14 % ja alhainen CO2:n osapaine, mikä tekee erotuk-

sesta haastavaa ja energiaintensiivistä. (Olajire 2010) Jälkipoltto esitetty kuvassa 2. 

 

 

Kuva 2. Jälkipoltto yksinkertaistettuna lohkokaaviona. (Vaziri ym. 2024)  

Esipoltossa polttoaineesta muodostetaan synteesikaasua (CO + H2) tyypillisesti kaasutuk-

sella tai reformoinnilla ennen varsinaista polttoa. Tämä synteesikaasu muunnetaan edelleen 

CO2:ksi ja H2:ksi vesikaasun siirtoreaktiolla. Muodostettu synteesikaasu johdetaan rikin-

poistoyksikköön, jossa rikkipitoiset yhdisteet poistetaan myöhempien prosessivaiheiden 

kontaminaation estämiseksi. Puhdasta synteesikaasua voidaan hyödyntää polttoaineena, 

jossa H2 palava aine ja CO2 erotetaan ennen varsinaista polttoa. Esipolton talteenotto liittyy 

Palaminen
Hiilidioksidin 
talteenotto

Ilma

Polttoaine

CO2 rikas savukaasu CO2

CO2 puhdistettu savukaasu
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yleensä prosessiin, jossa CO2-pitoisuus on 15–60 %, paine 20–70 bar ja lämpötila 200–400 

℃. (Vaziri ym. 2024) Esipoltto esitetty kuvassa 3.   

 

Kuva 3. Esipoltto yksinkertaistettuna lohkokaaviona. ASU tarkoittaa ilman erotusyksikköä ja WGSR 

vesikaasun siirtoreaktio. (Vaziri ym. 2024) 

 

Happipolttotekniikassa polttoaine poltetaan puhtaassa O2:ssa ilman N2:ta. Tällöin savukaasu 

koostuu lähes yksinomaan CO2:sta ja vesihöyrystä, mikä yksinkertaistaa erotusprosessia. 

Savukaasun CO2-pitoisuus on yli 80 %, mutta menetelmä vaatii suuren ja energiaintensiivi-

sen happituotantoyksikön. (Olajire 2010) Happipoltto esitetty kuvassa 4. 

 

Kuva 4. Happipoltto yksinkertaistettuna lohkokaaviona. (Vaziri ym. 2024) 
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CO2 erotusmenetelmiä, joita voidaan hyödyntää talteenottoteknologioissa ovat esimerkiksi 

kryogeeninen erotus, membraanitekniikka, absorptio ja adsorptio. Lisäksi on myös mahdol-

lista hyödyntää integroitua ratkaisua, jossa poltto ja CO2:n erotus yhdistyvät samaan proses-

siin. 

Absorptiossa CO2:ta siirtyy joko fysikaalisesti tai kemiallisesti. Rikas CO2 virta voidaan liu-

ottaa liuottimeen vastavirtaperiaatteella, ja erottaa se siitä strippauksella. (Vaziri ym. 2024) 

Kemiallinen absorptio soveltuu pääasiassa post-combustion talteenottoon matalissa CO2:n osa-

paineissa, kuten savukaasuissa, kun taas fysikaalinen absorptio soveltuu erityisesti pre-com-

bustion talteenottoon, jossa CO2:n pitoisuus ja paine ovat korkeita (Olajire 2010).  

Adsorptio perustuu CO2:n sitoutumiseen kiinteiden materiaalien pinnalle. Regenerointi ta-

pahtuu esimerkiksi paineen (Pressure-Swing Adsorption, PSA) tai lämpötilan (Temperature 

Swing Adsorption, TSA) avulla. (Vaziri ym. 2024) Adsorptiota voidaan käyttää sekä post- 

että pre-combustion-prosesseissa (Olajire 2010).  

Membraanierotus perustuu CO2:n selektiiviseen kulkeutumiseen kalvon läpi. Membraani 

tekniikkaa voidaan käyttää sekä post- että pre-combustion-prosesseissa ja se myös tarjoaa 

joustavan ja usein energiatehokkaan vaihtoehdon. (Olajire 2010) 

Kryogeeninen erotus soveltuu parhaiten korkeapitoisiin CO2-virtoihin, jolloin sitä voidaan 

hyödyntää esimerkiksi pre-combustionissa. Menetelmä toimii siten, että kaasuseosta jäädy-

tetään ja puristetaan, jolloin CO2 nesteytyy. Menetelmä tuottaa erittäin puhdasta CO2:ta, 

mutta sen suurin heikkous on korkea energian kulutus ja tarve estää jään muodostumista. 

(Vaziri ym. 2024) 

CLC on oma erillinen talteenottoteknologiansa, jossa metallioksidi toimii hapenkantajana. 

Polttoaine reagoi metallioksidin kanssa muodostaen CO2:ta ja H2O:ta ilman typen laimenta-

vaa vaikutusta, jolloin CO2 voidaan erottaa yksinkertaisesti veden lauhdutuksella. Mene-

telmä vähentää perinteisten absorptio- ja fysikaalisten prosessien energiantarvetta, mutta 

teknologia on vielä kehitysvaiheessa. (Olajire 2010) 
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2.2  Boudouard-reaktioon perustuva CO2-talteenottoprosessi 

P2X-prosesseissa vedyn tuotannosta johtuvat kustannukset ovat yksi merkittävä kynnys pro-

sessien toteutukselle. Yleisesti synteettisten polttoaineiden valmistuksessa H2:ta käytetään 

CO2:n muuttamiseen suoraan polttoaineiksi, mutta vaihtoehtoisesti CO2 voidaan myös 

muuntaa CO:ksi, jonka jälkeen se reagoi vedyn kanssa muodostaen polttoaineita. CO2 voi-

daan muuntaa suoraan CO:ksi vedyn avulla, esimerkiksi RWGS-reaktiolla (Reverse Water-

Gas Shift). Yksi keino vähentää H2 kulutusta on muodostaa CO ilman H2. Vaihtoehtoinen 

reaktio tälle voisi olla Boudourdin-reaktio, jossa hiili reagoi CO2 kanssa korkeissa lämpöti-

loissa muodostaen CO:ta. P2X-prosessissa käytetty hiili voisi olla esimerkiksi biohiiltä, jol-

loin myös sen loppukäyttö huomioidaan, mikä tuo mukanaan positiivisia ympäristövaiku-

tuksia. (Chagas, Medrano-García & Guillén-Gosálbez 2025)  Biohiili on tyypillisesti sivu-

tuote biomassan kaasutuksesta ja pyrolyysistä (Medrano-García ym. 2025).  

RWGS:n korvaaminen Boudouard-reaktiolla voisi vähentää tuotannon kustannuksia sekä 

hiilijalanjälkeä. Tutkimuksessa (Chagas ym. 2025)  tarkasteltiin kahta tapausta Fischer-

Tropsch-prosessiin liitettynä. Toisessa tapauksessa talteen otettu CO2 ja H2 reagoivat RWGS 

avulla tuottaen synteesikaasua, jonka koostumusta muutettiin myöhemmin lisäämällä siihen 

H2. Toisessa tapauksessa talteen otettu CO2 reagoi ensin biohiilen kanssa Boudouard-reak-

tiossa tuottaen CO:ta, johon lisätään lopuksi tarvittava määrä H2.  Tutkimuksen tuloksista 

havaittiin, että eri tapausten välillä oli merkittäviä kustannus- ja hiilijalanjälkieroja. (Chagas 

ym. 2025) Boudourdin-reaktio ja RWGS-reaktiot on esitetty reaktioissa (1) ja (2). 

𝐶 + 𝐶𝑂2 ↔ 2𝐶𝑂,  ∆𝐻 = 172 kJ/mol  (1) 

𝐶𝑂2 + 𝐻2 ↔ 𝐶𝑂 + 𝐻2𝑂  ∆𝐻 =    41,2 kJ/mol  (2) 

Tutkimuksessa (Chagas ym. 2025) haluttiin huomioida biohiilen käyttö molemmissa tapauk-

sissa. RWGS reaktion tapauksessa biohiili poltettiin energiaksi, kun taas Boudouard-reak-

tion tapauksessa biohiilen tuottama energia korvattiin vedyllä. Tulosten perusteella hiilija-

lanjälki pieneni 10 % ja kustannukset pienenivät 11 %. (Chagas ym. 2025) Boudouard-re-

aktiolla on siis potentiaalia vähentää P2X-prosessien hiilijalanjälkeä sekä tuotantokustan-

nuksia. 

Boudouard-reaktion avulla on mahdollista saavuttaa merkittäviä kustannuksellisia säästöjä, 

sen integrointi vihreää metanolia tuottavaan laitokseen edellyttäisi vedyn hintatasoksi noin 
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1,7–3,0 €/kg. Verrattuna integroimattomaan prosessiin, jossa metanoli tuotetaan CO2:n ve-

dytyksellä, tulos on kuitenkin huomattavasti parempi, sillä kyseiselle prosessille on arvioitu 

tarvittavan vedyn hinnaksi noin 1,1–2,0 €/kg, jotta kilpailukyky saavutettaisiin. (Medrano-

García ym. 2025) Tämän voi perustella sillä, että Boudouard-reaktion integrointi vihreää 

metanolia tuottavaan laitokseen kuluttaa vähemmän H2, jolloin vedystä on mahdollista myös 

maksaa enemmän kilpailukyvyn saavuttamiseksi. 

Nämä tulokset kaventavat merkittävästi eroa kohti kilpailukykyisen vihreän metanolin tuo-

tantoa. Lisäksi tulevat kehitysaskeleet, kuten entistä tehokkaammat elektrolyyserit ja mah-

dolliset vihreän sähkön tuotantoteknologiat, voivat alentaa vihreän vedyn hintaa huomatta-

vasti tulevina vuosina. Kun tähän yhdistetään vielä sääntely- ja tukimekanismit, vihreän me-

tanolin tuotannosta on mahdollista tehdä taloudellisesti kilpailukykyistä. (Medrano-García 

ym. 2025)  

CO2:n käyttö kaasutusprosessien lähtöaineena tarjoaa tehokkaan keinon vähentää ilmake-

hään kertyvää CO2:sta. Teollisuuden CO2-päästöt voidaan muuntaa CO:ksi, jota voidaan 

edelleen hyödyntää tuotteiden valmistuksessa. Näin CO2:sta voidaan integroida arvonlisäys-

kiertoon markkinakelpoisten tuotteiden tuottamiseksi. Boudouard-reaktio yhdessä P2X-pro-

sessien kanssa tarjoaisi tällöin luotettavan ja pitkäikäisen ratkaisun puhtaiden polttoaineiden 

valmistukseen. (Lahijani ym. 2015) 

Boudouard-reaktiossa tapahtuvaan hiilen kaasutukseen vaikuttaa useita tekijöitä kuten esi-

merkiksi kaasutetun hiilen tyyppi ja sen fysikaaliskemialliset olosuhteet, sekä tietenkin myös 

kaasutusolosuhteet kuten reaktiolämpötila, kokonaispaine, kaasutettavan aineen osapaine ja 

hiilihiukkasten koko. (Lahijani ym. 2015) 

2.2.1  Hiilen ominaisuudet 

Boudouard-reaktiossa hiilen hiukkaskoko ja huokosrakenne on yksi tärkeimmistä tekijöistä 

reaktion etenemisen kannalta. Pienemmillä hiukkasilla hiilen ulkoinen pinta-ala kasvaa, 

mikä lisää reaktiopinta-alaa ja tehostaa reaktiota. Samalla hiukkasten sisäinen pinta-ala kas-

vaa, joka lisää lämmön ja massan siirtoa hiilen sisällä. Riittävän pienet hiukkaset ovat tar-

peen, jotta kemiallinen kinetiikka säätelee reaktion nopeutta ja lämpö jakautuu tasaisesti 

hiukkasen sisällä. (Lahijani ym. 2015) 
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Reaktion kokonaisnopeuteen vaikuttavat myös hiilessä olevien alkali- ja maa-alkalimetallien 

katalyyttinen vaikutus. Katalyyttinen vaikutus on erityisen merkittävä matalan hiililuokan 

kivihiilillä ja biomassaperäisillä hiilillä. (Lahijani ym. 2015)  

Koska hiilen ja CO2 välinen reaktio on endoterminen ja hidas, katalyyttiset mineraalit ovat 

haluttuja reaktion nopeuttamiseksi erityisesti alle 900 °C lämpötiloissa. Alkali- ja maa-alka-

limetallit kuten kalium, natrium, kalsium ja magnesium toimivat tehokkaina katalyytteinä. 

(Lahijani ym. 2015) 

Biomassasta saatavat hiilet ovat yleensä reaktiivisempia kuin kivihiilestä saatavat, sillä bio-

massan suurempi haihtuvien aineiden määrä johtaa nopeampaan depolymerisaatioon, aktii-

visten pintakohtien syntyyn ja huokosrakenteen kehittymiseen sekä myös biohiilessä olevat 

epäorgaaniset aineet saattavat lisätä katalyyttistä vaikutusta. (Lahijani ym. 2015) 

Tutkimuksessa (Alsawadi ym. 2025) testattiin biohiilen, hydrotermisesti tuotetun hiilen ja 

kivihiilen vaikutusta Boudouard-reaktion nopeuteen. Tuloksien perusteella voidaan todeta, 

että reaktio on paljon nopeampi biohiilellä kuin kivihiilellä. Hydrotermisesti tuotetun hiilen 

reaktionopeus on kuitenkin neljä kertaa suurempi kuin nopeimman reaktion tuottanut bio-

hiili. (Alsawadi ym. 2025) Kuvassa 5 on näytetty tulokset. 

 

Kuva 5. Boudouard-reaktion nopeus, kun hiilenä hyödynnettiin biohiiltä (BC1 ja BC2 puuhiiltä ja 

BC3 ja BC4 jätevesilietehiiltä), kivihiiltä (CC) ja hydrotermisesti tuotettua hiiltä (HC). (Alsawadi 

ym. 2025)  
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2.2.2  Lämpötila 

Boudouard-reaktio on voimakkaasti endoterminen eli lämpöä sitova. Tämän takia reaktion 

tasapaino on tavallisissa lämpötiloissa hiilen ja CO2:n puolella, ja CO alkaa muodostua mer-

kittävästi vasta korkeissa lämpötiloissa. CO2:n muodostumisen vapaaenergia on kuitenkin 

suhteellisen vähän riippuvainen lämpötilasta, ja entropiamuutos on positiivinen. Vapaaener-

gian muutos muuttuu negatiiviseksi vasta korkeissa lämpötiloissa, jolloin reaktion tasapaino 

siirtyy CO:n puolelle. Tämä reaktio vaatii tyypillisesti yli 700°C lämpötilan. (Hunt ym. 

2013)  

Hiilen kaasutuksessa käytettävä lämpötila on merkittävin parametri hiilen kaasutusreaktiivi-

suuteen. Kaasutuslämpötila muuttaa kaasutuksen kinetiikkaa merkittävästi. On uskottu, että 

kaasutusprosessi on hiili kaasureaktion rajoittama, kun lämpötila on alle 1000 °C, kun taas 

prosessi on huokosdiffuusion rajoittama lämpötilan ollessa yli 1150°. On myös raportoitu, 

että hiilinäytteiden kaasutusreaktiivisuus kasvaa voimakkaasti, kun lämpötila nousee 1000–

1400 °C välille. (Ren ym. 2013) 

2.2.3  Katalyytit 

Hiilen luonnollinen pintakemia ei ole usein riittävän voimakas, saavuttamaan riittävän teho-

kasta reaktiota itse hiilen pinnan ja kaasun välille. Näissä tilanteissa hiilen pintakemiaa voi-

daan muuttaa lisäämällä hiilen rakenteeseen katalyyttejä, jotka parantaisivat hiilen fysikaa-

liskemiallisia ominaisuuksia sekä lisäisivät reaktion reaktiivisuutta. Katalyyttien avulla re-

aktion lämpötilaa voidaan alentaa, joka taas vähentää reaktio-olosuhteiden vaativuutta sekä 

myös kustannuksia. Katalyytit lisäävät siis aktiivisten pintakohtien määrää ja muuttavat vä-

lituotteiden reaktiivisuutta, mikä nopeuttaa hiilen ja CO2:n välistä Boudouard-reaktiota. (La-

hijani ym. 2015) Kuvassa 6 on esitetty kuinka merkittävästi katalyytit voivat vaikuttaa reak-

tion etenemiseen. 
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Kuva 6. Alkalimetallien (K ja N), maa-alkalimetallien (Ca ja Mg) sekä siirtymämetallin (Fe) vaikutus 

kuusihiilen CO2 kaasutusreaktiivisuuteen. (Huang ym. 2009)  

2.2.4  Paine  

Hiilen kaasutusreaktioiden nopeus riippuu sekä CO2:n osapaineesta, että paineesta, mutta 

kokonaispaineella on yleensä vähäinen vaikutus, kun reaktio on kemiallisesti rajoittava eikä 

aineensiirrosta rajoittava (Roberts, Hodge, Harris & Stubington 2010). Kemiallisesti hallittu 

pintareaktio voidaan jakaa kolmeen eri vaiheeseen, jotka ovat CO2:n kemiallinen adsorptio 

kiinteällä pinnalla, CO2:n reaktio hiilen kanssa pintatasolla ja muodostuneen CO:n desorptio 

kiinteällä pinnalla. Tapauksissa, joissa reaktiota rajoittava tekijä on adsorptio, CO2:n osapai-

neen kasvu johtaa reaktionopeuden kasvamiseen. Toisaalta, jos reaktion rajoittavat tekijät 

ovat pintareaktio tai desorptio vaihe, CO2:n osapaineella ei ole merkitystä. Tämä johtuu siitä, 

että riippumatta siitä, mikä kaasutusaineen pitoisuus on hiilen pinnan yläpuolella, adsorpti-

oon ei ole käytettävissä vapaita aktiivisia kohtia kaasutusaineen molekyyleille. (Ahmed & 

Gupta 2011) 

Tehdyssä tutkimuksessa (Ofuani & Bhoi 2024) tutkittiin biohiilen konversiota muuttamalla 

reaktion lämpötilaa sekä syötettävän kaasun CO2-pitoisuutta. Tulokset osoittivat, että mo-

lemmat tekijät paransivat konversiota. Kun reaktio suoritettiin 900 °C:n lämpötilassa, 1 

atm:n paineessa ja 15 %:n CO2-pitoisuudella, hiilen konversio oli noin 38 %. Vastaavasti 

900 °C:n lämpötilassa ja 60 %:n CO2-pitoisuudella konversio nousi 57 %:iin. (Ofuani & 

Bhoi 2024). 
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2.2.5  Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin kaavio 

Boudouard-reaktioon perustuva CO2-talteenottoprosessi on havainnollistettu kuvassa 7 kaa-

vion avulla olettaen, että reaktion tuotteet ovat puhtaita, jolloin tuhkaa tai muita mineraali-

jäämiä ei tule reaktion aikana 

 

Kuva 7. Boudourd-reaktion kaavio, joka sisältää lämmönvaihtimet, mikserin, reaktorin sekä syklo-

nin. (Medrano-García ym. 2025) 

 

Kuvan 7 kaaviossa biohiili jauhetaan ensin pienemmäksi, jotta reaktiopinta-alaa saadaan li-

sättyä. Korkean lämpötilavaatimuksen vuoksi syötteet esilämmitetään, millä varmistetaan 

optimaaliset reaktio-olosuhteet. Reaktorin jälkeen prosessiin on lisätty sykloni, joka erottaa 

kiinteät aineet kaasuvirrasta puhdasta kaasutuotetta varten. Koska Boudourd-reaktio on ta-

sapainoreaktio, reaktion lopputuote ei voi olla täydellisen puhdas CO:n suhteen ja sen takia 

tuotteiden puolelle jää pakonomaisesti myös CO2:ta, ellei reaktio etene täydellisesti. Suh-

detta voidaan kuitenkin säätää muuttamalla olosuhteita, jolloin tuotteen puhtaus CO:n suh-

teen voidaan maksimoida. 

2.3  Power-To-Metanoli 

Vihreää metanolia, joka tuotetaan uusiutuvasta vihreästä vedystä ja talteenotetusta CO2:sta, 

pidetään sen monipuolisuuden vuoksi merkittävänä tekijänä siirryttäessä kohti kestävämpää 

taloutta. Metanolia voidaan hyödyntää sekä kemikaalien valmistuksen lähtöaineena, että 

polttoaineena. (Medrano-García ym. 2025) Metanolia tuotetaan tavanomaisesti synteesikaa-

sun katalyyttisillä reaktioilla, joista yksi reitti on metanolisynteesi Cu/ZnO/Al2O3-

Sykloni
Reaktori

CO2

Biohiili

CO+CO2

Biohiili

Jauhatus
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katalyytillä, jonka aktiivinen faasi on kuparimetalli. Tällä katalyytillä prosessi toimii tyypil-

lisesti noin 230 °C lämpötilassa ja 50–100 bar paineessa. (Waugh 2012) Metanolisynteesi 

toimii kolmella eri reaktiolla, jotka ovat CO:n ja CO2:n hydraus metanoliksi sekä sivureak-

tiona toimiva RWGS, joka kuvattiin reaktiossa (2). (Maksimov ym. 2022) Reaktiot ovat esi-

tetty reaktioissa (3) CO hydraus ja (4) CO2 hydraus. 

𝐶𝑂 + 2𝐻2 ↔ 𝐶𝐻3𝑂𝐻  ∆𝐻 = −90,7 kJ/mol  (3) 

𝐶𝑂2 + 3𝐻2 ↔ 𝐶𝐻3𝑂𝐻 + 𝐻2𝑂 ∆𝐻 = −49,5 kJ/mol  (4) 

 

Reaktioyhtälöistä voidaan havaita, että reaktiossa (4) kuluu enemmän H2 tuotettua metanoli-

moolia kohden kuin reaktiossa (3) ja ettei reaktio (3) muodosta vettä sivutuotteena, mikä 

helpottaa tuotteen puhdistusta. Koska vedyn tuotannolla on merkittävä vaikutus P2X-pro-

sessien kokonaiskustannuksiin, on reaktio (3) vedynkulutuksen näkökulmasta suotuisampi. 

Tästä syystä CO2:n muuntaminen CO:ksi ennen metanolisynteesiä on perusteltua. Metanoli-

synteesiin tarvittava CO voidaan tuottaa RWGS:llä tai Boudouard-reaktion avulla. RWGS 

reaktio ei kuitenkaan vähennä vedyn kokonaiskulutusta, minkä vuoksi Boudouard-reaktio 

voi olla suotuisampi vaihtoehto vedyn tarpeen pienentämiseksi. Metanolisynteesin prosessi 

on esitetty kuvassa 8. 

 

Kuva 8. Metanolisynteesi, joka sisältää kompressorit, lämmönvaihtimet, reaktorin, Flash-kolonnin 

ja tislauskolonnin. (Medrano-García ym. 2025) 
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Metanolisynteesiin tuleva syöttö perustuu Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenot-

toprosessista saatavalla tuotteella, joka sisältää sekä CO2:sta, että CO:ta. Metanolisynteesin 

järkevän toimivuuden myötä reaktoriin tulee myös lisätä oikea suhde H2, joka saadaan reak-

tioyhtälöistä 3–5. Muiden laitteiden mitoitus esimerkiksi flash-kolonni sekä tislauskolonni 

voidaan mitoittaa syötetyn lähtöaineen sekä halutun pitoisuuden mukaan.  

Metanolisynteesin kinetiikkaa on tutkittu paljon, joten erilaisia kineettisiä malleja on myös 

runsaasti. Esimerkiksi yhdessä tutkimuksessa (Graaf, Stamhuis & Beenackers 1988) tutkit-

tiin metanolisynteesin kinetiikka Cu-Zn-Al katalyytilla pyöriväkorireaktorissa 15–50 bar 

paineessa ja 210–245 °C lämpötilassa. (Graaf ym. 1988)  
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3  Prosessisimulointiohjelmisto Aspen Plus 

Aspen Plus on prosessisimulointiohjelmisto, jota käytetään kemiallisten prosessien mallin-

nukseen ja optimointiin. Ohjelma perustuu flowsheet-simulaatioon, joka on tietokoneohjel-

misto, jota käytetään prosessien kvantitatiiviseen mallintamiseen. Ohjelmiston avulla pro-

sessi voidaan mallintaa koko tuotantoketjun osalta raaka-aineista lopputuotteisiin. Prosessi 

esitetään kaaviomuodossa, jossa yksikköoperaatiot kuvataan lohkoina ja materiaali- sekä 

energiavirrat niitä yhdistävinä virtoina. Simulaatio perustuu matemaattisiin malleihin, joissa 

todellista prosessia kuvataan yhtälöillä. Näihin kuuluvat esimerkiksi massa-, mooli- ja ener-

giataseet, termodynaamiset tasapainot, lämmön ja massan siirtymisen korrelaatiot, reaktioi-

den stökiometria ja kinetiikka sekä prosesseille asetetut fysikaaliset rajoitteet. (Al-Malah 

Kamal I. M 2023) 

Luotettavien termodynaamisten tietojen, käyttöolosuhteiden ja laitemallien avulla Aspen 

Plus -simulaatiolla voidaan ennustaa prosessilaitoksen toimintaa ja analysoida eri käyttöti-

lanteita. Ohjelmistoa käytetään muun muassa prosessin suunnittelun tarkasteluun, herkkyys-

analyyseihin, optimointiin sekä mahdollisten pullonkaulojen tunnistamiseen. Prosessimallin 

rakentaminen alkaa kemiallisten komponenttien määrittämisellä ja sopivan termodynaami-

sen mallin valinnalla, minkä jälkeen muodostetaan prosessin flowsheet määrittelemällä yk-

sikköoperaatiot, prosessivirrat ja niihin liittyvät laitemallit. (Al-Malah Kamal I. M 2023) 

3.1  Graafinen käyttöliittymä 

Aspen Plus -ohjelmiston graafinen käyttöliittymä muodostaa loogisesti jäsennellyn kokonai-

suuden. Ohjelmiston käynnistyessä ensimmäinen ponnahdusikkuna ohjaa käyttäjän joko 

avaamaan olemassa olevan tai luomaan uuden tiedoston. Uutta simulaatiota luotaessa vali-

taan prosessia vastaava mallipohja, joka asettaa automaattisesti käyttöön soveltuvat termo-

dynaamiset ominaisuusmenetelmät sekä mittayksikköjärjestelmän. (Al-Malah Kamal I. M 

2023) 
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Käyttöliittymän pääikkunan yläreunaa hallitsee ylätyökalupalkki (Top Toolbar), joka käsit-

tää päävalikot kuten File, Home, View, Customize ja Resources. Tämän valikkorakenteen 

alapuolella on toiminnallisiin välilehtiin jaettu valintanauha (Ribbon), jonka kautta hallin-

noidaan keskeisiä toimintoja, kuten mittayksiköitä, tietolähteitä, simulaation ajotiloja ja tu-

losten analysointia. Käyttöliittymän vasemmassa yläkulmassa sijaitsee puolestaan pikatyö-

kalupalkki (Quick Access Toolbar), johon on keskitetty useimmin tarvittavat perustoimin-

not, kuten tallennus ja simulaation suorittaminen. (Al-Malah Kamal I. M 2023) 

Simulointiprosessin ohjaus tapahtuu pääasiassa vasemman reunan hierarkkisen puuraken-

teen (Navigation pane) kautta, joka ohjaa käyttäjää syöttölomakkeiden täyttämisessä yl-

häältä alaspäin. Navigointiruudun alapuolella oleva ympäristöruutu (Environments pane) 

mahdollistaa siirtymisen ohjelmiston eri päätyötilojen, kuten ominaisuuksien määrittelyn 

(Properties) ja varsinaisen simulaation (Simulation) välillä. Kokonaisuutta täydentää ikku-

nan alareunassa sijaitseva tilapalkki (Status bar), joka esittää simulaation etenemisen ja mah-

dolliset virheilmoitukset, sekä zoomauspalkki lomakkeiden koon hallintaan. (Al-Malah Ka-

mal I. M 2023) 

3.2  Tekstipohjainen käyttöliittymä 

Kun käyttää graafista käyttöliittymää Aspen Plus tallentaa tehdyt asiat syötetiedostomuo-

toon. Käyttäjän näkökulmasta ohjelman käyttö tapahtuu pääasiassa visuaalisen käyttöliitty-

män kautta, jossa prosessin eri osia voidaan lisätä, muokata ja yhdistää ilman, että käyttäjän 

tarvitsee käsitellä varsinaista syötetiedostoa suoraan. Taustalla Aspen Plus kuitenkin muo-

dostaa kaikista tehdyistä asetuksista tekstipohjaisen syötetiedoston, joka sisältää simulaation 

suorittamiseen tarvittavat tiedot. (Al-Malah Kamal I. M 2023) Periaatteessa tämän syötetie-

doston voi myös rakentaa itse ja tallentamalla sen .inp muotoon, jolloin sen voi suoraan avata 

Aspen Plus -ohjelmalla. 
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4  Tekoäly 

Tekoäly (AI) vakiintui tieteenalana 1950–1960-luvuilla ja toimii yleiskäsitteenä järjestel-

mille, jotka kykenevät ihmismäiseen kognitiiviseen toimintaan, kuten oppimiseen ja ongel-

manratkaisuun. Tekoälyn merkittävimpiä alalajeja ovat koneoppiminen (Machine Learning, 

ML) ja sen edelleen kehittynyt muoto syväoppiminen (Deep Learning, DL). Koneoppiminen 

kattaa menetelmät, joissa järjestelmät oppivat datasta ilman eksplisiittistä ohjelmointia, kun 

taas syväoppiminen perustuu monikerroksisiin neuroverkkoihin, jotka kykenevät tunnista-

maan korkeamman tason piirteitä alemman tason tiedon pohjalta. (Thon ym. 2021)  

Luonnollisen kielen käsittely (Natural Language Processing, NLP) on tekoälyn osa-alue, 

jonka tarkoituksena on saada tekoäly onnistumaan lukemisessa, kirjoittamisessa ja keskus-

teluissa ihmisten tavoin. NLP:n ydin on kielimallit (Language Models, LM), joiden tehtä-

vänä on tuottaa tekstiä perustuen sanojen ilmentymisen todennäköisyyteen kontekstin perus-

teella. Kielimallien kehitysvaiheet etenevät kronologisesti varhaisista tilastollisista kielimal-

leista (Statistical Language Models, SLM) myöhempiin neuroverkkoihin perustuviin kieli-

malleihin (Neural Language Models, NLM), siitä edelleen esikoulutettuihin kielimalleihin 

(Pre-trained Language Models, PLM) ja lopulta nykyisiin suurkielimalleihin (Large Langu-

age Models, LLM). (Wang ym. 2025) 

LLM-mallien toimintaperiaate perustuu syviin neuroverkkoihin ja erityisesti transformer-

arkkitehtuuriin, jossa itsehuomiomekanismit mahdollistavat pitkien tekstikontekstien tehok-

kaan käsittelyn. Mallien kehitys on edennyt yksinkertaisista tilastollisista kielimalleista mo-

nimutkaisiin generatiivisiin malleihin, joiden laajuus ja kyvykkyydet mahdollistavat entistä 

monipuolisemman tiedon integroinnin ja soveltamisen. Samalla niiden käyttöön liittyy haas-

teita, kuten luotettavuuden, eettisyyden ja sovellettavuuden varmistaminen, mikä korostaa 

tarvetta ymmärtää LLM-mallien toimintaperiaatteet ennen niiden laajamittaista hyödyntä-

mistä. (Wang ym. 2025) 

LLM:ät ovat mullistaneet monia sovelluksia chatboteista ja virtuaaliavustajista konekään-

nöksiin ja sisällöntuotantoon. Näiden poikkeuksellisten taitojen myötä LLM mallit ovat 

viime vuosina saavuttaneet laajaa kiinnostusta tieteen, teollisuuden, kuin myös yhteiskunnan 

keskuudessa. LLM mallien toimintamekanismit ovat monimutkaisia, mikä tekee niiden 
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kyvykkyyksien ymmärtämisestä haastavaa ei asiantuntijoille. Vaikka LLM mallit tarjoavat 

merkittäviä etuja käyttäjille, niiden taustojen ja toimintaperiaatteiden rajallinen tuntemus ra-

joittaa mallien täyden potentiaalisen hyödyntämisen. (Yan ym. 2024) 

 

4.1  Suurten kielimallien toimintaperiaatteet 

LLM koulutetaan valtavilla tekstimäärillä jopa kymmeniä miljardeja parametrejä. Näiden 

mallien keskeinen piirre on siinä, että ensin ne koulutetaan tekstiaineistolla ja sen jälkeen 

malli sovitetaan ihmisten arvoihin. LLM:t ovat PLM-malleja selvästi joustavampia, sillä ne 

laajenevat erikoistuneista ratkaisuista yleiskäyttöisiksi järjestelmiksi. LLM-mallit sisältävät 

tyypillisesti yli sata miljardia parametria, ja niiden koulutukseen käytetty data vaihtelee sa-

doista gigatavuista useisiin teratavuihin. Esimerkiksi GPT-2:n suurimmassa versiossa on 1,5 

miljardia parametria ja 40 GB koulutusdataa, kun taas GPT-3:n suurimmassa versiossa on 

175 miljardia parametria ja 570 GB dataa. Esimerkiksi yksi noin 400 sivun pituinen kirja vie 

laskennallisesti noin 1 MB verran tietoa, jolloin GPT-3 tietomäärä vastaa noin 570000 kirjaa  

(University of Cambridge s.a.). Nämä luvut havainnollistavat selkeästi LLM:ien ja PLM:ien 

välistä huomattavaa eroa sekä parametrimäärän että koulutusdatan laajuuden osalta. Para-

metrimäärä ei ainoastaan kuvaa mallin kokoa, vaan myös sen laskennallista monimutkai-

suutta ja hienosäädön vaatimuksia. Koulutusdatan laajuus myös määrittää, kuinka monipuo-

lisesti malli altistuu kielen rakenteille ja ilmiöille. (Wang ym. 2025) 

Suurten kielimallien esimerkiksi ChatGPT tekemiseen sisältyy yleensä kolme vaihetta esi-

koulutus, hienosäätö ja vahvistusoppiminen. Esikoulutus vaiheessa malli oppii muodosta-

maan tekstiä, sille syötetyn tekstin perusteella, hienosäätö vaiheessa malli opetetaan sopeu-

tumaan tekstiluokitteluun, vastauksien antoon sekä kielten kääntämiseen ja lopuksi vahvis-

tusoppimiseen, jossa käytännössä optimoidaan mallin toimivuutta sen antamien vastauksien 

arvioinnilla (Yan ym. 2024).  
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Malleja kutsutaan perusmalleiksi, joille on suoritettu ainoastaan esikoulutusvaihe. Tässä vai-

heessa mallille kerätään suuri määrä koulutusaineistoa, jonka avulla se oppii kielen raken-

teen ja tekstin tuottamisen. Malli pystyy tuottamaan tekstiä hyödyntämällä tuntemaansa 

tekstiä, minkä avulla se kykenee laskemaan todennäköisyydet seuraaville sanoille (Yan ym. 

2024). Toisin sanoen sanojen muodostuminen perustuu siihen millä sanalla on parhaat mah-

dollisuudet tulla seuraavaksi jo muodostettujen sanojen perään.  

LLM mallit toimivat numeerisilla syötteillä, jolloin tulee olla sääntöjä millä tavalla mallit 

muodostavat sanat numeeriseen muotoon. Mallit eivät siis ymmärrä tai käsittele tekstiä suo-

raan sanoina vaan muokkaavat ne ensin symboliseen muotoon, joita kutsutaan tokeneiksi. 

(Wang ym. 2025) Kun LLM mallille annetaan tekstiä, se muutetaan tokenien jonoiksi, jotka 

toimivat mallin syötteenä. Jokaisella kirjaimella tai sanan osalla on siis oma numerosarja. 

Jotta malli osaisi tuottaa mahdollisimman konkreettisia vastauksia, sen täytyy tietää, mitkä 

jo käytetyistä tokeneista ovat tärkeimpiä. Attention mekanismi antaa jokaiselle tokenille pai-

non, jonka avulla malli osaa kiinnittää enemmän huomiota olennaisiin tokeneihin ja näin 

ennustaa seuraavan tokenin tarkemmin ja kuvastamaan haluttua vastausta enemmän. (Na-

veed ym. 2025) 

Hienosäätö vaiheessa (supervised finetuning, SFT) pyritään parantamaan perusmallia siten, 

että sitä pystyttäisiin hyödyntämään erilaisten tehtävien suorittamiseen, kuten tekstiluokitte-

luun, kysymys-vastaus-tehtäviin sekä kielten kääntämiseen. Tässä vaiheessa myös hienosää-

detään perusmallilla luotuja painokertoimia, jolloin mallin suorituskyky optimoituu.  (Yan 

ym. 2024) 

Vahvistusoppimisessa (Reinforcement learning with human feedback, RHFL) parannetaan 

mallin toimivuutta yleensä ihmisten avulla. Näissä ihmiset ohjaavat ja korjaavat mallin oi-

kean suuntaan, jos malli ei suorita annettua tehtävää halutulla tavalla. Tämä voidaan toteut-

taa määrittelemällä palkkiofunktio ihmisten mieltymysten perusteella, jolloin mallia koulu-

tetaan Proximal Policy Optimization (PPO) -menetelmällä. PPO toimii siten, että mallilta 

kysytään kysymyksiä ja niiden vastaukset järjestellään paremmuusjärjestykseen. Malli oppii 

tätä kautta iteroimaan vastaukset mukautumaan paremmin ihmismieltymystä. (Yan ym. 

2024) 
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4.2  Tekoälyn käyttö tiedonhaussa. 

Yleiskäyttöiset tekoälychatbotit perustuvat laajoihin kielimalleihin, jotka esimerkiksi kyke-

nevät kielen muodostamiseen, tiivistämiseen, ymmärtämiseen ja luokitteluun (Xing ym. 

2025).  Esimerkkejä näistä ovat ChatGPT, Gemini ja Claude. Nämä järjestelmät toimivat 

monialaisina työkaluina, joita voidaan hyödyntää esimerkiksi dokumentaation tuottamiseen, 

teknisen tiedon jäsentämiseen, kirjallisuuskatsauksen tukemiseen sekä nopeaan ideointiin.  

Tekoälypohjaisten työkalujen käyttö suunnittelussa edellyttää kriittistä arviointia, sillä 

AI-mallit voivat toisinaan tuottaa viitteitä tai väitteitä, jotka eivät perustu todellisiin lähtei-

siin tai ne sisältävät epätarkkuuksia. Näitä epätarkkoja vastauksia kutsutaan tekoälyn hallu-

sinaatioiksi ja se määritellään sisällön tuottamiseen, joka on epätotta tai se ei vastaa annettua 

lähdettä (Annepaka & Pakray 2025). Suunnitteluprosessissa tämä korostuu erityisesti silloin, 

kun AI:ta hyödynnetään päätöksenteon tukena tai teknisen tiedon lähteenä. Siksi kaikki AI:n 

tuottamat viitteet, laskelmat ja väitteet tulee tarkistaa lähteistä ja teknisistä dokumenteista. 

Prosessien suunnittelussa kirjallisuuskatsaus ja taustatiedon keruu muodostavat keskeisen 

osan suunnittelun tietoperustaa. Tekoälypohjaiset hakutyökalut, kuten Scopus AI, Litmaps, 

Semantic Scholar, Keenious ja Elicit, tehostavat tätä vaihetta merkittävästi. Scopus AI tar-

joaa Scopus hakua ja analyysiä helpommalla käyttöliittymällä, kun taas Litmaps Luo kartan 

tärkeimmistä artikkeleista, jotka liittyvät valitsemaasi lähtöartikkeliin. Semantic Scholar tii-

vistää julkaisun keskeiset kohdat eri osioissa (johdanto, menetelmät, tulokset, johtopäätök-

set). Elicit näyttää relevantteja artikkeleita ja tiivistelmiä niiden keskeisestä sisällöstä. Näi-

den työkalujen avulla suunnittelija voi muodostaa kattavan ja ajantasaisen tietopohjan, joka 

tukee ratkaisujen perusteltua valintaa ja vähentää manuaalisen tiedonhaun työmäärää. 
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5  Kemialliset prosessit ja tekoälyn implementointi niissä 

Tekoäly on kokonaisuudessaan kokenut voimakkaan kasvun viime vuosina, joka pääsään-

töisesti johtuu laskentatehon, tekoälymenetelmien ja ohjelmistoarkkitehtuurien viimeaikai-

sesta läpimurrosta. Prosessitekniikka on yksi monien alojen joukosta, joka on hyötynyt mer-

kittävästi tekoälyn tuomista mahdollisuuksista. Julkaistut menetelmät ja sovellukset proses-

sitekniikassa ovat kuitenkin hyvin monimuotoisia, ja alalla on yhä hyödyntämätöntä poten-

tiaalia. (Thon ym. 2021) 

LLM muodostavat tekoälyn osa-alueen, jossa hyödynnetään yleensä transformer-pohjaisia 

malleja ja valtavia tekstiaineistoja, jotta järjestelmät oppivat tuottamaan sujuvaa ja ihmis-

mäistä kieltä. Viime vuosien kehitys on nostanut esiin malleja, jotka ovat osoittaneet poik-

keuksellista suorituskykyä monilla alueilla, tekstin ymmärtämisestä ja tuottamisesta aina oh-

jelmointiin asti. Niiden vaikutus alkaa ulottua myös tieteisiin, esimerkiksi kemiaan ja kemi-

antekniikkaan. (Leong ym. 2025) 

Kemiallisten prosessien mallintaminen edellyttää monimutkaisten ja usein korkeaulotteisten 

parametririippuvuuksien kuvaamista, mikä on välttämätöntä prosessien suunnittelua, opti-

mointia, säätöä ja vikatilanteiden diagnosointia varten. Perinteiset kokeelliset ja simulointi-

pohjaiset menetelmät ovat työläitä ja kalliita, minkä vuoksi tarvitaan uusia lähestymistapoja 

kokeiden ja simulointien määrän vähentämiseksi. Samanaikaisesti kasvavat datamäärät ylit-

tävät manuaalisen mallinnuksen rajat, mikä korostaa automatisoitujen mallinnusmenetel-

mien tarvetta. (Thon ym. 2021) 

Tekoälyn, erityisesti koneoppimisen ja syväoppimisen, hyödyntäminen tarjoaa lupaavan rat-

kaisun prosessitekniikan mallinnushaasteisiin. Vaikka tekoälyllä on pitkä historia vaihtele-

vine kehitysvaiheineen, koneoppimisen ja syväoppimisen viimeaikaiset läpimurrot ovat 

mahdollistaneet sen laajan ja käytännöllisen soveltamisen eri aloilla. Prosessitekniikassa te-

koälymenetelmiä on jo hyödynnetty sekä akateemisissa että teollisissa sovelluksissa proses-

sien kehityksen ja mallinnuksen tehostamiseksi. (Thon ym. 2021) 
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5.1  Tekoälyn hyödyntäminen prosessisuunnittelussa 

Kirjallisuuden perusteella AI-sovellukset voidaan jakaa kuuteen pääluokkaan: datan esikä-

sittely, ennakoiva prosessimallinnus, prosessioptimointi, prosessinohjaus sekä vika- ja poik-

keamien tunnistus sekä mekanististen mallien johtaminen. Näistä ennakoiva mallinnus, op-

timointi, ohjaus ja vikojen tunnistus sijoittuvat suoraan prosessitekniikan ja tekoälyn raja-

pintaan. (Thon ym. 2021)  

Ennakoiva prosessimallinnus on keskeisin ja laajimmin hyödynnetty tekoälyn sovellusalue 

prosessitekniikassa. Sen tavoitteena on tuottaa datalähtöisiä malleja, jotka kykenevät kuvaa-

maan monimutkaisia prosessidynamiikkoja ilman täydellistä fysikaalista mallia. Prosessiop-

timoinnissa tekoälyä hyödynnetään erityisesti hybridimalleissa, joissa yhdistetään ensiperi-

aatemallien rakenteellinen tieto ja neuroverkkojen kyky oppia vaikeasti mallinnettavia ilmi-

öitä. Prosessinohjauksessa tekoäly voidaan integroida perinteisiin säätömenetelmiin tai 

muodostaa täysin AI-pohjainen ohjausjärjestelmä. Vika- ja poikkeamien tunnistus on yksi 

tekoälyn merkittävimmistä sovelluksista prosessitekniikassa, erityisesti suurissa ja sensori-

rikkaissa prosesseissa. Koneoppimismenetelmät, kuten syvät neuroverkot, satunnaismetsät 

ja muut luokittelualgoritmit kykenevät havaitsemaan poikkeamia ja prosessivikoja korkealla 

tarkkuudella suurista datamassoista. (Thon ym. 2021) 

Taulukkoon 1 on koottu simulaatiotyökaluja, jotka hyödyntävät tekoälyä sisäisesti tai joiden 

yhteydessä tekoälyn käyttöä suunnitellaan.  
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Taulukko 1. Ohjelmistot, jotka hyödyntävät tekoälyä tai sen käyttö on suunnitteilla. 

Ohjelma Käyttötarkoitus 

Aspen Plus Nopeuttaa ja parantaa prosessimallien ra-

kentamista, tarkkuutta ja optimointia (As-

pen s.a.) 

Aveva Ennakoi laiteviat, optimoi tuotannon ja tu-

keakseen operatiivista päätöksentekoa 

luonnollisen kielen avulla. (AVEVA 2025) 

Comsol multiphysics Suunnitelmissa automatisoi simulointien 

valmistelun, suorittamisen ja jälkikäsitte-

lyn. (Shrivastava & Evers 2025) 

Matlab Voit saada MathWorksin dokumentaatioon 

perustuvia vastauksia, voit luoda Matlabin 

koodia, saada vastauksia teknisiin kysy-

myksiin sekä nopeuttaa rutiinitehtäviä. 

(MATLAB s.a.) 

 

Tunnettuja kielimalleja voidaan myös hyödyntää osana prosessien suunnittelua nimittäin 

LLM voidaan hyödyntää avustajina tietynlaisissa ongelmanratkaisussa ja ideoiden tuottami-

sessa. Insinööritehtävissä tarvitaan yleensä luovaa ajattelua, tietojen yhdistämistä ja useiden 

ratkaisuvaihtoehtojen tarkastelua. Näiden asioiden tueksi voidaan hyödyntää LLM malleja, 

jotka osoittaneet toimivuutensa näiden asioiden ratkaisemiseksi. Kielimalleilla tuotettu ide-

oiden luominen on erityisen hyödyllistä projektien alkuvaiheen konseptoinneissa, koska se 

laajentaa insinöörin näkökulmaa tuomalla esiin ratkaisuja, joita ei välttämättä muuten tulisi 

heti mieleen, mukaan lukien eri alojen rajapinnoilta nousevat vaihtoehdot. (Qin ym. 2025) 

On raportoitu, että LLM-malleista on hyötyä ongelmien selvittämisessä ja nopeiden laskujen 

tekemisessä jo varhaisessa ongelmanratkaisun vaiheessa. Mallilta voidaan pyytää esimer-

kiksi eri algoritmien tai kaavojen vertailua, jolloin se voi tuottaa tiiviin yhteenvedon vaihto-

ehdoista ja niiden eduista ja rajoituksista, kuten PID-säätimen ja tila-avaruussäätimen eroista 

tai kahden suunnittelustandardin vertailusta. Vaikka vastaukset eivät ole täysin luotettavia 

ja toimivat enemmänkin suuntaa antavana tukena kuin lopullisena totuutena, ne nopeuttavat 
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ongelmanratkaisua tarjoamalla välittömiä ja informatiivisia ehdotuksia, jotka auttavat insi-

nööriä hahmottamaan tilanteen ja etenemään työssään. (Leong ym. 2025)  

LLM-mallien hyödyntäminen ideointiin voi siis parantaa tuottavuutta ja tehokkuutta, koska 

niiden avulla kirjallisuushakuun tai muistista kaivettavan taustatiedon etsimiseen kuluva 

aika vähenee merkittävästi. LLM-mallien hyödyntämisessä keskeistä on säilyttää kriittinen 

arviointikyky ja kohdella mallia apulaisena, jonka tuottamat ehdotukset tulee aina varmistaa 

ja todentaa insinööritieteelle ominaisen harkinnan, testauksen ja analyyttisen todistamisen 

kautta. (Leong ym. 2025) 

Kysymyksien laadinnasta on muodostunut oma osaamisalueensa, sillä LLM:lle on osattava 

muotoilla kysymys tavalla, joka ohjaa sitä tuottamaan tarkoituksenmukaisia ja käyttökelpoi-

sia vastauksia. Hyvin rakennettu kehote lisää merkittävästi todennäköisyyttä saavuttaa ha-

luttu lopputulos, kun taas epätäsmällisesti määritellyt pyynnöt johtavat helposti heikkolaa-

tuisiin tai liian yleisluonteisiin vastauksiin. Tämä tekee kehotteiden suunnittelusta keskeisen 

taidon LLM-mallien tehokkaassa hyödyntämisessä. (Pierson & Ha 2024) 

5.2  Nykyiset tutkimukset 

Tutkimuksia, joissa tekoälyä hyödynnetään Aspen Plus -mallien luomisessa, on toistaiseksi 

melko vähän. Tämän vuoksi tässä luvussa tarkastellaan tekoälyn mahdollisia sovelluskoh-

teita prosessisuunnittelussa ja kemiantekniikan mallinnuksessa, joiden voidaan nähdä tuke-

van myös Aspen Plus -ympäristössä tehtävää työtä. 

Tislauskolonnien suunnittelun optimointi on usein todella haastavaa, joten tutkimuksessa 

(Ye ym. 2023) on hyödynnetty rakentamalla tislauskolonnien sijaismalli käyttämällä takai-

sinlevitysneuroverkkoa (BP-NN). Malli koulutetaan tarkkojen prosessisimulaatioiden tuot-

tamalla datalla, joka kattaa kaikki mahdolliset muutokset syöttöolosuhteissa, käyttöolosuh-

teissa ja suunnitteluparametreissa. Tämän vaiheen ydin on muuttaa tislauskolonnin suunnit-

telu mallipohjaisesta lähestymistavasta datavetoiseksi. Mallin avulla voidaan optimoida esi-

merkiksi kustannuksia ja arvioida taloudelliset ja ympäristövaikutukset. Verrattuna alkupe-

räiseen tarkkaan simulaatiomalliin kustannukset pienenivät 6,1 % ja CO2-päästöt 27,13 

kgCO2 per tonni tuotetta. (Ye ym. 2023) 
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Suuret kielimallit, jotka on koulutettu valtavilla internetistä kerätyillä tekstimäärillä, voidaan 

hienosäätää vastaamaan kemian kysymyksiin luonnollisella kielellä ja ratkaisemaan monen-

laisia kemian ja materiaalitieteen tehtäviä. Mallin toiminta tiivistyy siihen, että suuri kieli-

malli GPT-3 hienosäädetään pienillä esimerkkiaineistoilla. (Jablonka ym. 2024) 

Tutkimuksessa (Pan ym. 2025) kehitetään työkalu, joka hyödyntää suuria kielimalleja poi-

miakseen virtausreaktioihin liittyvää keskeistä tietoa tieteellisistä artikkeleista. Neuroverk-

koon perustuva itseoptimoituva työnkulku nopeuttaa tiedonkeruuta merkittävästi, lyhentäen 

uuttoajan 24 sekunnista 16 sekuntiin jo kymmenen artikkelin jälkeen. Näiden menetelmien 

avulla voidaan suunnitella mikroreaktorijärjestelmiä, esimerkiksi piperasiilliinin synteesiin 

tehokkaasti ja pienin virhein. Työ tarjoaa synteettisille kemisteille helppokäyttöisen LLM 

pohjaisen työkalun virtausreaktioiden suunnitteluun ja osoittaa, että koneoppimista voidaan 

hyödyntää myös aloilla, joilla kirjallisuutta on rajallisesti. (Pan ym. 2025) 

Prosessisimulaattorien käyttö on tyypillisesti aikaa vievää ja edellyttää syvällistä asiantun-

temusta, mikä rajoittaa sen käyttöä kokemattomien käyttäjien keskuudessa. Tämän haasteen 

ratkaisemiseksi tutkimuksessa (Liang ym. 2026) kehitettiin suuriin kielimalleihin perustuva 

tekoälyagentti, joka integroitiin AVEVA Process Simulation  -ohjelmistoon Model Context 

Protocol avulla. Ratkaisu mahdollistaa monimutkaisten simulointitehtävien suorittamisen 

luonnollisen kielen komennoilla, sillä tekoäly kommunikoi simulaattorin kanssa ohjelmalli-

sesti Pythonia hyödyntäen. Työkalua arvioitiin vesi-metanoli-erotuksen tapauksessa, jotka 

osoittivat agentin kykenevän itsenäisesti analysoimaan prosessikaavioita, tunnistamaan op-

timointikohteita sekä esittämään tuloksia selkeästi. Menetelmä tarjoaa merkittävää potenti-

aalia sekä opetuskäyttöön, ohjaten kokemattomia käyttäjiä prosessien vaiheittaisessa raken-

tamisessa, että kokeneiden asiantuntijoiden rutiinitehtävien automatisointiin ja ideoinnin tu-

eksi. (Liang ym. 2026) 

Vastaavasti myös prosessimallien automatisoitua koodinluontia on tutkittu mallinnusvai-

heen nopeuttamiseksi. Tutkimuksessa (Rupprecht ym. 2025) selvitettiin Text2Model-lähes-

tymistapaa, jossa suuri kielimalli hienosäädettiin tuottamaan dynaamisia reaktorimalleja 

Modelica-kielellä suoraan tekstimuotoisista kuvauksista. Hienosäädetty malli kykeni kään-

tämään käyttäjän syöttämän luonnollisen kielen, kuten CSTR-reaktori ensimmäisen kertalu-

vun eksotermisellä reaktiolla ja jäähdytysvaipalla, syntaktisesti virheettömäksi ja merkitys-

sisällöltään oikeaksi koodiksi. (Rupprecht ym. 2025) 
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Tekoälyä voidaan hyödyntää apuvälineenä tuottamaan vuorovaikutteisia oppimisympäris-

töjä ja luomaan todellisia prosesseja. Sen avulla voidaan havainnollistaa kriittisen ajattelun 

merkitystä ja tarkastella, miten suuria kielimalleja voidaan käyttää prosessisuunnittelun tu-

kena. Artikkelissa (Kong ym. 2023) tätä lähestymistapaa sovellettiin tislauskolonnien mitoi-

tukseen. Prosessi eteni siten, että aluksi kirjallisuudesta koottiin yleiset mitoitusperiaatteet, 

kuten syötteen virtausnopeus, syötteen koostumus sekä tisleen ja pohjatuotteen puhtausvaa-

timukset. Tämän jälkeen tekoälylle annettiin tehtäväksi ehdottaa omia parametrejaan halut-

tujen tulosten saavuttamiseksi. Seuraavassa vaiheessa tekoälyn vastauksia pyrittiin paranta-

maan iteratiivisesti tarkentamalla ohjeita ja kysymyksiä. Kun tekoäly oli tuottanut suunnit-

teluparametreja, sitä pyydettiin avaamaan laskentansa vaiheittain, jotta sen ratkaisuprosessi 

ja taustalla oleva logiikka voitiin ymmärtää. Lopuksi tekoälyn ehdotukset validoitiin esimer-

kiksi Aspen Plus -simuloinneilla, ja mikäli tulokset eivät täyttäneet vaatimuksia, prosessia 

jatkettiin edelleen iteratiivisesti, kunnes toimiva ratkaisu löytyi. (Kong ym. 2023) Tämän 

menetelmän avulla opitaan ymmärtämään tekoälyn toimintaa ja kehitetään valmiuksia hyö-

dyntää sitä jatkossa entistä tehokkaammin suunnittelun apuvälineenä. 
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Kokeellinen osa 

Kokeellisessa osassa selvitetään, kuinka hyvin ja luotettavasti tekoälyä voidaan hyödyntää 

prosessien luomisessa sekä simulointiin liittyvien ohjeiden tuottamisessa Aspen Plus -simu-

lointia varten. Aspen Plus toimii tässä työssä tekoälyn tuottamien prosessimallien verifioin-

tialustana. Tekoäly generoi Aspen Plus -syötetiedoston, joka sisältää prosessin mallintami-

seen tarvittavat määritykset, kuten yksikköoperaatiot, virrat, reaktiot, lämpötilat, paineet ja 

erotusvaiheet. Generoitu syötetiedosto avataan Aspen Plus -ohjelmistossa, jossa prosessi-

mallin oikeellisuus ja laskennan onnistuminen voidaan arvioida. 

Mikäli simulointi konvergoi ja prosessi käyttäytyy fysikaalisesti järkevällä tavalla, voidaan 

tekoälyn tuottamaa mallia pitää toimivana. Jos simulointi ei puolestaan konvergoi tai pro-

sessi tuottaa epärealistisia tuloksia, voidaan tekoälyn mallinnuksessa esiintyvät virheet tun-

nistaa ja analysoida tarkemmin. Lisäksi työn kokeellisessa osassa tarkastellaan, miten teko-

älyä voitaisiin hyödyntää mahdollisimman tehokkaasti prosessien rakentamisessa ja simu-

lointien automatisoinnissa. Työssä hyödynnetään tekoälymalleja Google Gemini 3 Pro, 

ChatGPT 5.5 Extended Thinking ja Claude Opus 4.7 Adaptive Thinking. Mallit valittiin, 

koska ne kuuluvat markkinoiden kehittyneimpiin suuriin kielimalleihin ja tarjoavat edisty-

neitä päättelyominaisuuksia teknisten ongelmien ratkaisemiseen. Lisäksi ne edustavat eri te-

koälykehittäjien uusimpia suuria kielimalleja, mikä mahdollistaa niiden suorituskyvyn ja 

tuottamien ratkaisujen vertailun Aspen Plus -mallien luomiseen liittyvissä tehtävissä. 
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6  Kehotteen suunnittelu tekoälyä varten 

Kehotteen tarkoituksena on saada tekoäly vastaamaan mahdollisimman kattavasti ja luotet-

tavasti haluttuun kysymykseen sekä vähentämään tekoälyn tuottamien hallusinaatioiden ja 

muiden virheiden esiintymistä. Hyvän kehotteen laatiminen edellyttää kokeilua, kunnes vas-

tauksen laatu vastaa haluttua. Käytännössä tekoälylle esitetään kysymys, jonka jälkeen saa-

tua vastausta arvioidaan mahdollisten parannuskohteiden tunnistamiseksi. Tämän perus-

teella kehotetta muokataan ja tarkennetaan paremman lopputuloksen saavuttamiseksi. Me-

netelmä on esitetty kuvassa 9. 

 

 

 

 

 

 

Kuva 9. Menetelmä, jonka avulla voidaan rakentaa mahdollisimman hyviä kehotteita. 

Tämän työn tavoitteena on laatia kehote, jonka avulla tekoäly pystyy tuottamaan suoraan 

Aspen Plus -ohjelmiston kanssa yhteensopivan syötetiedoston. Tavoitteena on vähentää si-

mulaatiomallin luomiseen tarvittavaa manuaalista työtä mahdollisimman paljon. Kehotteen 

toimivuuden arvioinnissa keskeisenä kriteerinä pidettiin sitä, että Aspen Plus pystyy avaa-

maan tekoälyn tuottaman syötetiedoston ilman virheitä. Tämän saavuttamiseksi syötetiedos-

ton tulee olla rakenteeltaan oikeanmuotoinen ja sisältää kaikki mallin suorittamisen kannalta 

tarvittavat parametrit. Liitteessä 1 on esimerkki Geminillä luodusta Aspen Plus inp-tiedos-

tosta, joka on tehty ilman kehotteen viimeistelyä ja jossa on mallinnettu Boudouard-reakti-

oon perustuvaa CO2-talteenottoprosessia. Tiedoston perusteella voidaan todeta, että se on 

puutteellinen eikä se noudata Aspen Plus -ohjelmiston syntaksia. 

Esitestauksessa havaittiin, ettei tekoäly kykene itsenäisesti muodostamaan sellaista teksti-

muotoista syötetiedostoa, jonka Aspen Plus tunnistaisi virheettömästi, eikä näin ollen myös-

kään avaamaan tiedostoa onnistuneesti. Tämän vuoksi kehotteeseen lisättiin esimerkki oike-

anlaisesta syötetiedostosta, joka luotiin Aspen Plus -ohjelmiston graafisella 

Aloita kehotteen 

luonnilla 

Syötä kehote 

tekoälylle 

Toimiiko kehote 

halutulla tavalla 

Ei 

Kyllä 

Muokkaa kehotetta  
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käyttöliittymällä. Esimerkkitiedosto sisälsi määritelmät muun muassa APV140 PURE40 -

tietopankista, metrisistä yksikkövalinnoista, komponenttien valintatavasta, prosessikaavion 

rakenteesta sekä syöttövirtojen ja blokkien määrittelyistä. 

Esimerkkitiedoston suunnittelussa pyrittiin tasapainottamaan tiedoston yksinkertaisuus ja 

yleiskäyttöisyys. Tiedoston tuli olla riittävän suppea, jotta tekoäly pystyisi tuottamaan toi-

mivia prosessimalleja mahdollisimman luotettavasti. Toisaalta sen tuli myös sisältää mah-

dollisimman kattavasti erilaisia Aspen Plus -mallinnuksessa käytettäviä rakenteita, jotta sa-

maa kehotetta voitaisiin soveltaa erilaisiin prosessitapauksiin. Tämän vuoksi esimerkkitie-

dostoon sisällytettiin useita yksikköoperaatioita, kuten reaktorityypit RGIBBS ja RSTOIC, 

sekä esimerkkejä erityyppisistä virroista ja komponenteista. Tavoitteena oli myös tarjota te-

koälylle riittävä malli tavanomaisten sekä kiinteiden komponenttien käsittelyyn. Näin esi-

merkkitiedosto toimii yleisenä pohjana, jonka perusteella tekoäly pystyy muodostamaan 

syötetiedostoja mahdollisimman monenlaisiin prosessisimulointitehtäviin. 

Varsinaista laskentamenetelmää (property method) ei sisällytetty esimerkkitiedostoon, 

koska tekoäly saattaa toisinaan lisätä tiedostoon laskentamenetelmän, jota ei ole saatavilla 

Aspen Plus -ohjelmistossa. Laskentamenetelmä on kuitenkin helppo ja nopea lisätä manu-

aalisesti joko syötetiedostoon tai Aspen Plus -ohjelmiston käyttöliittymän kautta. 

Kehotteen käytössä on huomioitava, että tekoälyä on ohjeistettu perustelemaan kaikki valit-

semansa parametrien arvot. Lisäksi tekoälyä pyydetään ehdottamaan prosessiin parhaiten 

soveltuvaa laskentamenetelmää. Vaikka tekoäly on ohjeistettu käyttämään vain esimerkki-

tiedostossa olevia yksiköitä, sitä on pyydetty samalla kertomaan, mitä yksikkötyyppejä pro-

sessissa olisi optimaalista käyttää. Tällöin käyttäjä voi vaihtaa ne tarvittaessa manuaalisesti. 

Kehote on suunniteltu siten, että se voidaan kopioida tekoälylle sellaisenaan muokkaamalla 

vain suluissa olevaa kohtaa, johon määritellään haluttu prosessi. On huomioitava, että teko-

äly saattaa toisinaan kopioida esimerkkitiedoston sisällön liian suoraan, jolloin se ei tuota 

haluttua uutta prosessia. Tämä voidaan välttää kaksivaiheisella keskustelulla, jossa ensin te-

koälyä pyydetään suunnittelemaan prosessi, ja vasta tämän jälkeen sitä pyydetään muodos-

tamaan varsinainen syötetiedosto aiemman suunnitelman pohjalta. Kehote on tehty englan-

nin kielellä välttääkseen kielellisiä virheitä, joita tekoäly voisi luoda syöte tiedostoon. Ke-

hote, joka sisältää tekoälylle annetut ohjeet sekä esimerkkitiedoston, on esitetty liitteessä 2. 
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7  Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin mal-

linnus 

Mallinnus toteutetaan kolmella tekoälytyökalulla, jotka ovat Gemini, ChatGPT ja Claude. 

Usean tekoälytyökalun käyttö mahdollistaa sekä mallinnustulosten että käytettyjen kehottei-

den toimivuuden vertailun eri malleissa. Tarkoituksena on arvioida, tuottavatko eri tekoälyt 

samanlaisia tuloksia samalla kehotteella. Koska mallinnusprosessi oli pääpiirteissään sa-

manlainen kaikissa tekoälytyökaluissa, yksityiskohtainen prosessikuvaus esitetään vain Ge-

minin osalta. ChatGPT ja Clauden osalta esitetään mallinnusten keskeiset tulokset tiiviste-

tysti. 

7.1  Geminin tuottama mallinnus 

Liitteessä 2 esitetty kehote syötettiin tekoälylle tavoitteena muodostaa Boudouard-reaktioon 

perustuva CO2-talteenottoprosessia kuvaava prosessimalli. Tekoälyn tuottaman mallin pe-

rusteella laadittiin Aspen Plus -simulointiohjelmistoon soveltuva. inp tiedosto, joka avattiin 

jatkotarkastelua varten Aspen Plus -ympäristössä, tämä syötetiedosto on esitetty liitteessä 3. 

Tämän perusteella muodostunut prosessikaavio on esitetty kuvassa 10. 

 

Kuva 10. Geminin tuottama Prosessikaavio, jossa hiilen syöttö (CARBIN) ja CO2:n syöttö (CO2IN) 

sekoitetaan sekoittimella (MIX1) ennen reaktoriin (REACT1) menoa. Reaktorin jälkeen jäljelle kiin-

teät komponentit erotetaan erottimelle (SEP1). 
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On huomattava, että mallissa käytetyt syöttövirrat, lämpötilat, paineet sekä osa yksikköope-

raatioiden valinnoista perustuivat tekoälyn generoimaan Aspen Plus -syötetiedostoon. Näitä 

arvoja ei määritetty erikseen tässä työssä, vaan ne olivat tekoälymallin tekemiä oletuksia tai 

valintoja. Tämän vuoksi parametrien tarkoituksena oli ensisijaisesti arvioida tekoälyn kykyä 

muodostaa toimiva prosessimalli eikä optimoida käyttöolosuhteita. Seuraavat parametri- ja 

yksikkövalinnat perustuvat siis tekoälyn tuottamaan tietoon. 

Prosessimallissa tarkasteltiin Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin jär-

jestelmää, jossa hiili reagoi CO2:n kanssa muodostaen CO:ta. Hiili ja CO2 syötettiin proses-

siin erillisinä virtauksina ympäristöolosuhteissa (25 °C, 1 bar), minkä jälkeen ne yhdistettiin 

sekoittimessa (MIX1). Sekoitin valittiin prosessikaavion selkeyttämiseksi ja yhtenäisen 

syöttövirran muodostamiseksi ennen reaktoria, vaikka virtaukset olisi voitu syöttää myös 

suoraan reaktoriin. 

Reaktori mallinnettiin Aspen Plus -ohjelmiston RGIBBS lohkolla, koska Boudouard-reaktio 

on tasapainorajoitteinen prosessi. RGIBBS määrittää kemiallisen tasapainon Gibbsin vapaan 

energian minimoinnin perusteella, jolloin reaktion kinetiikkaa tai tarkkaa stoikiometriaa ei 

tarvitse määrittää erikseen. Vaihtoehtoisesti mallinnuksessa olisi voitu käyttää REQUIL-

lohkoa, mikäli reaktion stoikiometria ja tasapainoreaktioiden määrittely olisi haluttu tehdä 

eksplisiittisesti. Kinetiikkaan perustuvat reaktorimallit, kuten RCSTR tai RPLUG, olisivat 

puolestaan soveltuneet tilanteisiin, joissa reaktionopeustiedot ja kinetiikkaparametrit ovat 

saatavilla, lisäksi kineettisten mallien avulla voitaisiin myös tehdä malleja, jotka huomioisi-

vat hiilen huokosrakennetta, aktiivisten pintakohtien määrää sekä katalyyttien vaikutusta. 

Reaktori asetettiin toimimaan korkeassa lämpötilassa (900 °C), koska Boudouard-reaktio on 

voimakkaasti endoterminen ja korkea lämpötila siirtää tasapainoa CO:n muodostumisen 

suuntaan. 

Prosessin termodynaamisessa mallinnuksessa käytettiin Peng Robinsonin tilanyhtälöön pe-

rustuvaa PR-BM ominaisuusmenetelmää, joka sisältää Boston Mathias funktion. Menetelmä 

soveltuu erityisesti korkeissa lämpötiloissa esiintyvien kaasumaisten komponenttien, kuten 

CO:n ja CO2:n, faasitasapainojen ja termodynaamisten ominaisuuksien ennustamiseen. 

Reaktorin ulostulovirta johdettiin erotinyksikköön (SEP1), jossa reagoimaton kiinteä hiili 

erotettiin kaasumaisista tuotteista omaksi virtauksekseen. Erotukseen käytettiin SEP lohkoa, 

koska sillä voitiin varmistaa kiinteän hiilen täydellinen erotus ilman 



41 

faasitasapainolaskentaan liittyviä epävarmuuksia. Vaihtoehtoisesti erotus olisi voitu toteut-

taa FLASH2-lohkolla, mikäli kiinteän hiilen faasikäyttäytyminen olisi määritelty tarkasti 

ominaisuusmenetelmissä. 

Mallinnuksessa tunnistettiin myös simulointiin liittyviä haasteita ja oletuksia. Reaktion läm-

pötila vaikuttaa voimakkaasti tasapainoon, ja liian alhaisissa lämpötiloissa CO:ta ei muo-

dostu merkittävästi. Simuloinnissa oletettiin ekvimolaariset syöttövirrat (100 kmol/h) ja 

käyttöpaineeksi 1 bar, vaikka teollisissa sovelluksissa käyttöolosuhteet voivat vaihdella mer-

kittävästi prosessin käyttötarkoituksen mukaan. 

Simulaation ajamisessa ei esiintynyt minkäänlaisia häiriöitä, joten varsinaisia parametrejä ei 

myöskään joutunut muuttamaan simulaation toimivuuden kannalta. Simulaation tulokset on 

esitetty taulukossa 2. 

Taulukko 2. Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenottoprosessin tulokset, jossa esitetty tär-

keimpien virtojen lämpötilat, paineet sekä niiden koostumukset. 

 CO2IN CARBIN GASOUT SOLOUT 

Temperature 25 25 900 900 

Pressure 1 1 1 1 

CO [kmol/h] 0 0 188 0 

CO2 [kmol/h] 100 0 5,75 0 

C [kmol/h] 0 100 0 5,75 

 

Taulukon tulosten perusteella voidaan todeta, että reaktio ei saavuta täydellistä tasapainoa 

vielä lämpötilassa 900 °C. Tämän seurauksena lopputuote ei koostu täysin puhtaasta CO:ta. 

CO:n pitoisuutta voidaan kasvattaa nostamalla reaktiolämpötilaa, mutta samalla prosessin 

käyttökustannukset kasvavat. Tehdään herkkyysanalyysi testatakseen, kuinka voimakkaasti 

lämpötila vaikuttaa reaktion lopputuotteen puhtauteen. Herkkyysanalyysin tulokset on esi-

tetty kuvassa 11. 
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Kuva 11. Lämpötilan vaikutus tuotteen puhtauteen. 

 

Herkkyysanalyysin perusteella voidaan todeta, että erittäin puhtaan tuotteen saavuttaminen 

edellyttää korkeaa reaktiolämpötilaa. Lopputuotteen laatu riippuu siis siitä, kuinka puhdasta 

tuotetta halutaan tehdä. 

7.2  ChatGPT:n sekä Clauden tuottamat mallinnukset 

Liitteessä 1 esitetyn kehotteen perusteella luotiin .inp-tiedostot sekä ChatGPT että Clauden 

avulla. ChatGPT:llä luotu Boudouard-reaktioon perustuva CO2-talteenottoprosessin mallin-

nus on esitetty liitteessä 4 ja Claudella luotu mallinnus liitteessä 5. Kuvassa 12 on esitetty 

ChatGPT:n tuottama malli ja kuvassa 13 Clauden tuottama malli. 

 

Kuva 12. ChatGPT:n tuottama Prosessikaavio, jossa hiilen syöttö (CARBF) ja CO2:n syöttö (CO2F) 

sekoitetaan sekoittimella (MIX1) ennen lämmittimeen (HEAT1) menoa. Lämmittimessä lämmitetty 

seos syötetään reaktoriin (R1), jonka jälkeen tuotteet jäähdytetään jäähdyttimellä (COOL1). Tämän 

jälkeen kiinteät komponentit erotetaan erottimelle (SEP1). 
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Kuva 13. Clauden tuottama Prosessikaavio, jossa hiilen syöttö (CFEED) ja CO2:n syöttö 

(CO2FEED) sekoitetaan sekoittimella (MIXER). Ennen sekoitinta CO2 kuitenkin lämmitetään läm-

mittimellä (HEATER). Sekoittimen virta johdetaan reaktoriin (REACTOR), jonka jälkeen tuotteet 

jäähdytetään jäähdyttimellä (COOL1). Tämän jälkeen kiinteät komponentit erotetaan erottimelle 

(SEP1), josta kaasu ohjataan kompressorilla (COMP) eteenpäin. 

 

ChatGPT tuottama malli kuvaa Boudouard-reaktioon perustuvaa CO2-talteenottoprosessia 

yksinkertaisella prosessirakenteella, joka sisältää syöttövirtojen sekoituksen, esilämmityk-

sen, Gibbs-reaktorin, jäähdytyksen ja tuotteiden erotuksen. Syöttövirtoina käytettiin puh-

dasta hiiltä (110 mol/h) ja CO2 (100 mol/h) paineessa 1,0 bar. Reaktori mallinnettiin 

RGIBBS-reaktorilla, jonka lämpötila oli 900 °C ja paine 1,0 bar. Termodynaamisena mene-

telmänä käytettiin Peng-Robinson-Boston-Mathias (PR-BM) -mallia. Reaktion jälkeen tuot-

teet jäähdytettiin 50 °C ja kaasu- sekä kiinteä faasi erotettiin toisistaan. 

Clauden tuottama prosessi sisälsi CO2:n esilämmityksen, syöttövirtojen sekoituksen, Gibbs-

reaktorin, jäähdytyksen, erotuksen sekä lisäksi tuotekaasun kompression. Syöttövirtoina 

käytettiin hiiltä (120 mol/h) ja CO2 (100 mol/h) paineessa 1,5 bar. Reaktori mallinnettiin 

RGIBBS-reaktorilla lämpötilassa 950 °C ja paineessa 1,5 bar. Termodynaamisena menetel-

mänä käytettiin myös PR-BM-mallia. Tuotteet jäähdytettiin 100 °C, minkä jälkeen kiinteä 

hiili erotettiin täydellisesti kaasutuotteista. Lopuksi tuotekaasu puristettiin 5 barin painee-

seen 80 % isentrooppisella hyötysuhteella. 

Boudouard-reaktioon perustuvaa CO2-talteenottoprosessia kuvaavien mallien testauksessa 

Clauden tuottama simulaatio toimi ilman virheitä, kun taas ChatGPT tuottamassa mallissa 

havaittiin erotusyksikköön liittyvä ongelma. Erotusyksikön tarkoituksena oli erottaa kiinteä 

hiili omaksi tuotevirrakseen, mutta simuloinnissa osa kaasukomponenteista ohjautui virheel-

lisesti samaan virtaan. Tämän seurauksena kaasuvirran syöttö jäi nollaksi, mikä aiheutti si-

mulointivaroituksen. 

Temperature (C) 

Pressure (bar) 

Mass Flow Rate (kg/hr) 

COMP

COOLER

HEATER

MIXER REACTOR SEP

25

2

1441

CFEED

25

2

4401

CO2FEED

900

2

4401

CO2HOT

100

1

5842

COOLOUT

298

5

5549

COPROD

100

1

294CSOLID

100

1

5549

PRODGAS

646

2

5842

REACIN

950

2

5842

REACOUT
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Ongelma ei näyttänyt johtuvan mallin rakenteesta tai erotusosuuksien määrityksestä, vaan 

erotusyksikön virtojen kytkentätavasta Aspen Plus -ohjelmistossa. Virhe saatiin poistettua 

määrittämällä ulostulovirrat uudelleen siten, että hiiltä sisältävä virta liitettiin erotusyksik-

köön ennen kaasuvirtaa, minkä jälkeen erotusosuudet asetettiin uudelleen. Tämän jälkeen 

simulointi toimi odotetusti. 

7.3  Mallinnusten vertailu 

Eri tekoälymallien Geminin, ChatGPT:n ja Clauden, tuottamissa Aspen Plus -syötetiedos-

toissa Boudouard-reaktioon perustuvaan CO2-talteenottoprosessille on nähtävissä sekä sel-

keitä yhtäläisyyksiä että merkittäviä eroja sen laajuudessa ja yksityiskohdissa. Kaikki kolme 

mallia valitsevat prosessin termodynaamiseksi ominaisuusmenetelmäksi Peng-Robinson-

yhtälöön perustuvan PR-BM-mallin ja tunnistavat oikein prosessiin kuuluvat komponentit, 

eli CO:n, CO2:n ja hiilen. Onnistuneen simulaation kannalta on kuitenkin kriittistä, miten 

kiinteä faasi määritellään ohjelmistolle, mutta kaikki käytetyt tekoäly mallit osasivat asian-

mukaisesti luokitella hiilen kiinteäksi komponentiksi koodirivillä CISOLID-COMPS C, jol-

loin tältä virheeltä vältyttiin. 

Prosessikaavioiden rakenteissa mallien väliset erot korostuvat selvästi. Gemini tarjoaa kaik-

kein pelkistetyimmän ratkaisun, joka koostuu ainoastaan syöttövirtojen sekoittimesta, reak-

torista ja erottimesta ilman minkäänlaisia prosessin lämmönsiirtolaitteita. ChatGPT puoles-

taan luo realistisemman ja loogisemman kokonaisuuden, jossa syöttövirtojen sekoittamisen 

jälkeen muodostunut kaasuseos esilämmitetään ennen reaktoria, ja reaktion jälkeen tuotteet 

jäähdytetään ennen faasien erotusta. Claude rakentaa kaikkein monimutkaisimman proses-

sin, sillä se esilämmittää pelkästään CO2 ennen sen sekoittamista hiileen, ja ohjaa prosessin 

lopussa tuotekaasun jäähdyttimen ja erottimen jälkeen vielä erilliselle kompressorille, joka 

isentrooppisesti paineistaa kaasun viiteen baariin. 

Syöttöolosuhteissa ja reaktorin parametreissa on myös havaittavissa hajontaa, vaikka kaikki 

mallit hyödyntävätkin Gibbsin vapaan energian minimointiin perustuvaa RGIBBS-reakto-

ria. Gemini käyttää täsmälleen stoikiometristä syöttösuhdetta, jossa on 100 mol sekä hiiltä 

että CO2. ChatGPT ja Claude puolestaan syöttävät 100 CO2-moolia kohden prosessiin yli-

määrin hiiltä, 110 ja 120 mol vastaavasti. Gemini ja ChatGPT syöttävät aineet paineessa 1 

bar ja lämpötilassa 25 °C ja operoivat reaktoria lämpötilassa 900 °C. Claude sen sijaan 
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käyttää koko prosessissa hieman korkeampaa painetta 1,5 bar ja asettaa reaktiolämpötilaksi 

950 °C. Reaktorin sallituissa maksimi iteraatioissa on myös pientä vaihtelua, sillä ChatGPT 

sallii 100 iteraatiota, kun taas Claude ja Gemini rajoittavat ne 50:een. 

Lopuksi tuotteiden erotusvaiheessa mallit osoittavat yhteneväistä tarkkuutta. Kaikki määrit-

telivät erotusyksikön toiminnan eksaktisti ohjaamalla sataprosenttisesti kaiken kiinteän hii-

len erilliseen kiintoainevirtaan koodikomennolla FRACS=1.0. Claude tuottaa vertailun yk-

sityiskohtaisimman mutta paljon omia oletuksia tekevän tiedoston, ChatGPT tarjoaa loogi-

simman ja ehjimmän termodynaamisen perusrungon ja Geminin ratkaisu jää hyvin suppe-

aksi verrattuna muihin. 

Taulukkoon 3 on koottu yhteenvetotaulukko, jossa verrataan muodostettuja malleja. 

Taulukko 3. Geminin, ChatGPT:n ja Clauden laatimien prosessikaavioiden, parametrien ja simuloin-

nin onnistumisen vertailu Boudouard-reaktioon perustuvista CO2-talteenottoprosesseista. 

Ominaisuus / Para-

metri 
Gemini ChatGPT Claude 

Prosessikaavion laa-

juus 

Kaikkein pelkistetyin. 

Vain sekoitin, reaktori ja 

erotin ilman lämmönsiir-

tolaitteita.  

Realistisin ja loogisin. 

Sisältää syötteen esiläm-

mityksen ja tuotteiden 

jäähdytyksen ennen ero-

tusta.  

Monimutkaisin. Si-

sältää CO2:n esiläm-

mityksen ja tuote-

kaasun erillisen 

kompression.  

Lämpötila ja paine 

(reaktori) 
900 °C, 1 bar.  900 °C, 1 bar.  950 °C, 1,5 bar.  

Syöttöolosuhteet 
100 mol C ja 100 mol 

CO2 (1 bar, 25 °C).  

110 mol C ja 100 mol 

CO2 (1 bar, 25 °C).  

120 mol C ja 100 

mol CO2 (1,5 bar, 25 

°C).  

Simuloinnin onnistu-

minen 
Toimi ilman virheitä  

Havaittiin virhe erotus-

yksikön virtojen kytken-

nässä (kaasut ohjautuivat 

kiintoainevirtaan), joka 

vaati manuaalista kor-

jausta. Korjauksen jäl-

keen toimi odotetusti.  

Toimi ilman virheitä  
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8  Metanolisynteesiprosessin mallinnus 

Mallinnus toteutetaan kolmella tekoälytyökalulla, jotka ovat Gemini, ChatGPT ja Claude. 

Usean tekoälytyökalun käyttö mahdollistaa sekä mallinnustulosten että käytettyjen kehottei-

den toimivuuden vertailun eri malleissa. Tarkoituksena on arvioida, tuottavatko eri tekoälyt 

samanlaisia tuloksia samalla kehotteella. Koska mallinnusprosessi oli pääpiirteissään sa-

manlainen kaikissa tekoälytyökaluissa, yksityiskohtainen prosessikuvaus esitetään vain Ge-

minin osalta. ChatGPT ja Clauden osalta esitetään mallinnusten keskeiset tulokset tiiviste-

tysti. 

8.1  Geminin tuottama mallinnus 

Liitteessä 1 esitetty kehote syötettiin tekoälylle tavoitteena muodostaa Power-to-Metanolin 

prosessimalli. Tekoälyn tuottaman mallin perusteella laadittiin Aspen Plus -simulointiohjel-

mistoon soveltuva. inp tiedosto, joka avattiin jatkotarkastelua varten Aspen Plus -ympäris-

tössä, tämä syötetiedosto on esitetty liitteessä 6.  Tämän perusteella muodostunut prosessi-

kaavio on esitetty kuvassa 14. 

 

Kuva 14. Geminin tuottama Prosessikaavio, jossa vedyn syöttö (H2FEED) ja CO2:n syöttö 

(CO2FEED) sekoitetaan sekoittimella (MIX1) ennen kompressorille (COMP1) menoa. Paineistettu 

seos sekoitetaan kierrätysvirran (RECPRE) kanssa toisessa sekoittimessa (MIX2) ja syötetään reak-

toriin (RX1), jonka jälkeen tuotteet jäähdytetään jäähdyttimellä (COOL1). Tämän jälkeen faasit ero-

tetaan erottimella (FLASH1) kaasuvirtaan (VAPOUT) ja nestevirtaan (LIQOUT). Kaasuvirta jaetaan 

jakajalla (SPLIT1) poistokaasuun (PURGE) sekä kompressorilla (COMP2) paineistettavaan kierrä-

tysvirtaan (RECYCLE), ja nestevirta ohjataan tislauskolonniin (DIST1), josta erotetaan metanoli 

(METHANOL) ja vesi (WATER). 

COMP1

COMP2COOL1

DIST1

FLASH1

MIX1

MIX2 RX1

SPLIT1

CO2FEED

COMPFD

FLASHIN

H2FEED

LIQOUT

METHANOL

MIXEDFD

PURGE

RECPRE

RECYCLE

RXIN RXOUT

VAPOUT

WATER
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On huomattava, että mallissa käytetyt syöttövirrat, lämpötilat, paineet sekä osa yksikköope-

raatioiden valinnoista perustuivat tekoälyn generoimaan Aspen Plus -syötetiedostoon. Näitä 

arvoja ei määritetty erikseen tässä työssä, vaan ne olivat tekoälymallin tekemiä oletuksia tai 

valintoja. Tämän vuoksi parametrien tarkoituksena oli ensisijaisesti arvioida tekoälyn kykyä 

muodostaa toimiva prosessimalli eikä optimoida käyttöolosuhteita. Seuraavat parametri- ja 

yksikkövalinnat perustuvat siis tekoälyn tuottamaan tietoon. 

Prosessimallissa tarkasteltiin Power to metanoli prosessia, jossa CO2 ja H2 tuotetaan meta-

nolia. Tuore syöttökaasu koostui vedystä ja CO2:ta, jotka syötettiin prosessiin ympäristöolo-

suhteissa (25 °C, 1 bar) ja yhdistettiin sekoittimessa (MIX1). Syöttövirrat asetettiin stoi-

kiometriseen suhteeseen 3:1, jolloin H2 syötettiin 300 kmol/h ja CO2 100 kmol/h. Tämä vas-

taa metanolisynteesin pääreaktion teoreettista stoikiometriaa ja mahdollistaa mahdollisim-

man korkean metanolisaannon ilman merkittävää lähtöaineen ylimäärää. 

Sekoituksen jälkeen syöttövirta paineistettiin kompressorilla (COMP1) 50 bariin, minkä jäl-

keen se yhdistettiin kierrätysvirtaan toisessa sekoittimessa (MIX2). Korkea käyttöpaine va-

littiin, koska metanolisynteesissä reaktiotuotteiden puolella kaasumolekyylien määrä piene-

nee, jolloin Le Chatelier’n periaatteen mukaisesti korkea paine siirtää tasapainoa metanolin 

muodostumisen suuntaan. Kompressoreiden isentrooppiseksi hyötysuhteeksi oletettiin 80 

%, mikä vastaa tyypillistä alustavan prosessisuunnittelun arvoa teollisille kaasukompresso-

reille. 

Reaktorina käytettiin RGIBBS lohkoa (RX1), joka määrittää kemiallisen tasapainon Gibbsin 

vapaan energian minimoinnin perusteella ilman yksityiskohtaisten kinetiikkamallien määrit-

tämistä. Reaktorin lämpötilaksi asetettiin 250 °C, koska metanolisynteesi on eksoterminen 

reaktio, jossa alhaisempi lämpötila suosii termodynaamisesti korkeampaa konversiota, mutta 

katalyyttinen reaktio vaatii samalla riittävän korkean lämpötilan reaktion aktivoitumiseksi. 

Lämpötila 250 °C edustaa tyypillistä teollista kompromissia reaktionopeuden ja tasapai-

nosaannon välillä. Vaihtoehtoisesti reaktori olisi voitu mallintaa esimerkiksi RPLUG- tai 

RCSTR-lohkoilla, mikäli käytettävissä olisi ollut tarkat katalyyttikinetiikkaan perustuvat re-

aktionopeusmallit. 

Reaktorin ulostulovirta jäähdytettiin 40 °C:een jäähdyttimessä (COOL1), jolloin metanoli ja 

vesi kondensoituivat nestevaiheeseen. Lämpötila valittiin, koska se voidaan saavuttaa tavan-

omaisella jäähdytysvedellä ja mahdollistaa suurimman osan nestemäisten tuotteiden 
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tehokkaan kondensoitumisen. Samalla oletettiin noin yhden baarin painehäviö prosessilait-

teiden yli, jolloin flash-kolonnin (FLASH1) käyttöpaineeksi muodostui 49 bar. Flash-kolon-

nissa nestemäiset komponentit erotettiin reagoimattomista kaasuista höyry neste tasapainon 

avulla. 

Kaasuvirrasta poistettiin 5 %:n purge-virta (SPLIT1), jotta inertit komponentit sekä sivure-

aktioissa muodostuva CO eivät kertyisi suljettuun kierrätyskiertoon. Ilman purge-virtaa 

inerttien aineiden jatkuva rikastuminen voisi estää simuloinnin konvergoitumisen ja heiken-

tää prosessin toimintaa. Loput kaasuista paineistettiin uudelleen kompressorilla (COMP2) ja 

palautettiin takaisin reaktorille. 

Netemäiset komponentit johdettiin tislauskolonniin (DIST1), jossa metanoli erotettiin ve-

destä. Kolonni mallinnettiin RADFRAC lohkolla, johon määritettiin 15 teoreettista vaihetta, 

ja syöttö sijoitettiin keskivaiheille erotustehokkuuden optimoimiseksi. Lauhdutin määritet-

tiin kokonaislauhduttimeksi, jotta kaikki kolonnin yläosasta poistuva höyry saatiin nesteytet-

tyä nestemäiseksi metanolituotteeksi. Refluksisuhteeksi asetettiin 1,5, mikä vastaa tavan-

omaista alustavaa suunnitteluarvoa korkean metanolipuhtauden saavuttamiseksi ilman liial-

lista energiankulutusta. Kolonnin käyttöpaineeksi asetettiin hieman ympäristöpainetta kor-

keampi 1,2 bar, jotta ilman ja kosteuden pääsy kolonniin estyisi. 

Prosessin termodynaamisessa mallinnuksessa suositeltiin käytettäväksi PSRK, sillä se kuvaa 

tarkasti korkeapaineisten kaasujen sekä poolisten nesteiden, kuten veden ja metanolin, 

epäideaalista käyttäytymistä. Tavanomaiset kuutiolliset tilanyhtälöt, kuten Peng-Robinson, 

eivät sovellu riittävän tarkasti tällaisen järjestelmän nestefaasitasapainon mallintamiseen. 

Mallinnuksessa oletettiin, että reaktio saavuttaa täydellisen termodynaamisen tasapainon, 

minkä vuoksi simulointi voi yliarvioida todellista metanolikonversiota verrattuna teollisiin 

katalyyttisiin reaktoreihin. Lisäksi syöttövirtojen oletettiin saapuvan ympäristöolosuhteissa, 

vaikka todellisissa Power To Metanoli järjestelmissä esimerkiksi elektrolyysistä tuleva H2 

voi olla valmiiksi korotetussa paineessa. 

Simulaation ajamisessa esiintyi kahta virhettä ja ne liittyivät kaasuvirrankierrätyksen ero-

tukseen sekä tislauskolonniin. Molemmat virheet liittyivät siihen, että tasapainoa ei löydetty. 

Kaasukierron virhe johtuu todennäköisesti siitä, että kierrätysvirtaus on liian suuri, jolloin 

tämän seurauksena kierrätyssilmukan massatasapaino ei täyty, eikä simulointi saavuta tasa-

painotilaa. Eli käytännössä kaasun poistovirta on liian pieni suhteessa kiertävään 



49 

kaasumäärään, jolloin kaasua kertyy kiertoon jokaisella iteraatiokierroksella. Tislauskolon-

nin virhe puolestaan liittyy siihen, että lauhdutin on määritetty kokonaislauhduttimeksi. Täl-

löin kolonnin yläpäähän jää kaasufaasi, jota Aspen Plus ei pysty lauhtumaan kokonaan nes-

teeksi. Tämän seurauksena kolonnin laskenta ei konvergoidu eikä tasapainoratkaisua löydy. 

Tämä virhe johtaa myös epäkäytännöllisiin käyttöolosuhteisiin. Esimerkiksi Aspen Plus pyr-

kii laskemaan tisleen lämpötilan erittäin alhaiseksi, noin -216 °C, jotta jäljellä olevat kaasut 

saataisiin nesteytettyä. Tästä huolimatta simulointi ei saavuta lopullista konvergenssia. 

Kaasunkierron virheen korjaamiseksi voidaan kasvattaa kierron kaasupoiston arvoa ja tilaus-

kolonnin kaasunpoiston virhe voidaan ohittaa lisäämällä toinen flash-kolonni samassa pai-

neessa kuin tislauskolonnin tai muuttamalla tislauskolonnin lauhduttimen kokonaislauhdut-

timesta osittaiseksi lauhduttimeksi ja lisäämällä sinne kaasunpoiston, jolloin iteroinnit ei 

yritä muuttaa kaasuja nesteeksi. Valitaan kaasun kierron poistoksi 10 % ja lisätään uusi 

flash-kolonni, jonka lämpötilaksi ja käyttöpaineeksi valitaan 40 °C ja 1,2 bar. Päivitetty pro-

sessikaavio on esitetty kuvassa 15 ja simulaation tulokset taulukossa 4. 

 

 

Kuva 15. Geminin tuottaman Power-To-Metanoli-prosessin päivitetty prosessikaavio, johon on li-

sätty toinen flash-kolonni FLASH2 sekä massataseet. 

COMP1

COMP2

COOL1

DIST1

FLASH1

MIX1

MIX2 RX1

SPLIT1

FLASH2

25

1

4401

CO2FEED

643

50

5006COMPFD
40

49

16621

FLASHIN

25

1

605

H2FEED

40

49

3715

LIQOUT

40

1

2426

METHANOL

25

1

5006

MIXEDFD

40

49

1291

PURGE

42

50

11615

RECPRE

40

49

11615

RECYCLE

228

50

16621

RXIN

250

50

16621

RXOUT

40

49

12906

VAPOUT

105

1

1145

WATER

40

1

145

VAPOUT2

40

1

3571

LIQOUT 2

Temperature (C) 

Pressure (bar) 

Mass Flow Rate (kg/hr) 
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Taulukko 4. Power To Metanoli prosessin tulokset, jossa esitetty tärkeimpien virtojen lämpötilat, 

paineet sekä niiden koostumukset. 

 COMPFD RECPRE RXOUT LIQOUT 

LI-

QOUT2 

MET-

HANOL 

Lämpötila 642 42 250 40 40 40 

Paine 50 50 50 49 1,2 1,2 

H2 [kmol/h] 300 749 833 0,7 0,0040 0,0040 

CO2 [kmol/h] 100 210 236 2,9 0,23 0,23 

CO [kmol/h] 0 24 27 0,027 0,00015 0,00015 

MEOH [kmol/h] 0 5,4 76 70 70 70 

H2O [kmol/h] 0 1,3 75 74 74 10 

 

Tulosten perusteella voidaan todeta, että toisen flash-kolonnin lisääminen ennen tislausko-

lonnia oli prosessin toiminnan kannalta järkevä muutos. Ensimmäisessä flash-kolonnissa, 

joka toimi 49 barin paineessa, nestefaasiin liukeni edelleen merkittäviä määriä kevyitä kaa-

suja, kuten CO2:ta ja H2:ta. Kun tämä virta syötettiin suoraan tislauskolonniin, paineen ale-

neminen noin 1,2 bariin aiheutti liuenneiden kaasujen vapautumisen höyryfaasiin. Tämän 

seurauksena kokonaislauhdutin ei kyennyt nesteyttämään kaikkea kolonnin yläosasta pois-

tuvaa höyryä, koska vedyn ja CO2:n täydellinen lauhtuminen matalassa paineessa ei ollut 

mahdollista. 

Tuloksista havaittiin myös, että tislauskolonnin ylävirtana saatava metanolituote ei ollut täy-

sin puhdasta, vaan sisälsi noin 70 kmol/h metanolia ja 10 kmol/h vettä. Tämä johtui tislaus-

kolonnille asetetusta kiinteästä tisletuoton määrityksestä (MOLE-D = 80 kmol/h). Koska re-

aktori tuotti todellisuudessa vain noin 70 kmol/h metanolia, simulointi joutui täyttämään 

asetetun kokonaisvirtausvaatimuksen johtamalla myös vettä tisleen mukana. Tulosten perus-

teella tisletuoton määritystä tulisi pienentää vastaamaan todellista metanolituottoa tai vaih-

toehtoisesti käyttää saantoon perustuvaa määritystä kiinteän moolivirran sijaan. 

Syöttökaasun puristuksen tarkastelussa havaittiin lisäksi, että yksivaiheinen puristus 1 ba-

rista 50 bariin nosti kaasun lämpötilan erittäin korkeaksi, noin 642 °C:een. Näin korkea läm-

pötila ei ole käytännössä realistinen eikä turvallinen teollisessa prosessissa.  

Reaktorin ja kierrätysvirran tarkastelu osoitti, että prosessissa esiintyy suuri kierrätyssuhde, 

mikä on tyypillistä metanolisynteesille. Tuoreen syötön ollessa noin 400 kmol/h kierrätys-

virta palautti reaktorille lähes 1000 kmol/h kaasua. Tämä johtuu siitä, että tasapainorajoit-

teisessa reaktiossa vain osa lähtöaineista reagoi yhden kierroksen aikana, minkä vuoksi suuri 
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määrä reagoimattomia kaasuja täytyy kierrättää takaisin prosessiin. Lisäksi reaktorissa muo-

dostui CO:ta, vaikka sitä ei syötetty järjestelmään. Tämä johtui käänteisestä vesikaasureak-

tiosta, joka mallintui automaattisesti RGIBBS-reaktorissa termodynaamisen tasapainon pe-

rusteella. 

8.2  ChatGPT:n sekä Clauden tuottamat mallinnukset 

Liitteessä 1 esitetyn kehotteen perusteella luotiin .inp-tiedostot sekä ChatGPT että Clauden 

avulla. ChatGPT:llä luotu metanoli prosessin mallinnus on esitetty liitteessä 7 ja Claudella 

luotu mallinnus liitteessä 8. Kuvassa 16 on esitetty ChatGPT:n tuottama malli ja kuvassa 17 

Clauden tuottama malli. 

 

Kuva 16. ChatGPT:n tuottama Prosessikaavio, jossa vedyn syöttö (H2FEED) ja CO2:n syöttö 

(CO2FEED) paineistetaan erillisillä kompressoreilla (H2CMP ja CO2CMP). Paineistetut syötteet ja 

kuuma kierrätysvirta (RECHOT) sekoitetaan sekoittimella (MIXER) ennen lämmittimeen (PREHT) 

menoa. Lämmittimessä lämmitetty seos syötetään reaktoriin (REACT), jonka jälkeen tuotteet jääh-

dytetään jäähdyttimellä (COOLER) ja kaasut sekä nesteet erotetaan erottimella (FLASH). Kaasuvirta 

(VAPOR) jaetaan jakajalla (SPLIT) poistokaasuun (PURGE) ja kompressorin (RCCMP) kautta kier-

tävään kierrätysvirtaan (RECOLD), kun taas nestevirta (CRUDE) ohjataan paineenalennusventtiilin 

(LETDWN) kautta tislauskolonniin (DISTI) metanolin (MEOH) ja veden (WATER) erottamiseksi. 
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Kuva 17. Clauden tuottama Prosessikaavio, jossa tuoresyöttö (FRESH) ja paineistettu kierrätysvirta 

(RECPRES) sekoitetaan sekoittimella (MIXR) ennen lämmittimeen (HEATR) menoa. Lämmitti-

messä lämmitetty seos syötetään reaktoriin (REACT), jonka jälkeen tuotteet jäähdytetään jäähdytti-

mellä (COOLR) ja ohjataan erottimelle (FLASH). Tämän jälkeen kaasuvirta (VAPOR) jaetaan jaka-

jalla (SPLIT) poistokaasuun (PURGE) ja kierrätysvirtaan (RECYC), joka paineistetaan kompresso-

rilla (COMP). Erottimen nestevirta (LIQUID) ohjataan tislauskolonniin (DISTIL), jossa erotetaan 

tuotteina metanoli (METHANOL) ja vesi (WATER) 

ChatGPT tuottama malli kuvaa metanolisynteesiä monipuolisella prosessirakenteella, joka 

sisältää syöttövirtojen erillisen kompressoinnin, sekoituksen kierrätysvirran kanssa, esiläm-

mityksen, Gibbs-reaktorin, jäähdytyksen, tuotteiden erotuksen, paineenalennuksen sekä tis-

lauksen. Syöttövirtoina käytettiin puhdasta H2 (100 mol/h) ja CO2 (33,3 mol/h) 25 °C läm-

pötilassa ja 30,0 bar paineessa. Reaktori mallinnettiin RGIBBS-reaktorilla, jonka lämpötila 

oli 250 °C ja paine 75,0 bar. Termodynaamisena menetelmänä käytettiin Peng-Robinson-

Boston-Mathias (PR-BM) mallia. Reaktion jälkeen tuotteet jäähdytettiin 35 °C:seen (paine 

73,0 bar) ja kaasu- sekä nestefaasi erotettiin toisistaan. Kaasun kierrätysvirta sekä syöttövir-

rat puristettiin 75,0 bar paineeseen 75 % isentrooppisella hyötysuhteella, kun taas nestefaa-

sin paine alennettiin venttiilillä 1,20 bariin ennen sen ohjaamista 25-vaiheiseen tislauskolon-

niin. 

Clauden tuottama prosessi sisälsi tuoresyötön ja paineistetun kierrätysvirran sekoituksen, 

esilämmityksen, Gibbs-reaktorin, jäähdytyksen, erotuksen, nesteen tislauksen sekä kaasun 

kierrätysvirran kompression. Syöttövirtana käytettiin 400 mol/h seosta, jossa oli 75 mol-% 

H2 ja 25 mol-% CO2 valmiiksi korkeassa 75,0 barin paineessa ja 25 °C lämpötilassa. Reak-

tori mallinnettiin RGIBBS-reaktorilla lämpötilassa 230 °C ja paineessa 75,0 bar. Termody-

naamisena menetelmänä käytettiin RKSMHV2-mallia. Tuotteet jäähdytettiin 40 °C:seen, 

minkä jälkeen kaasu ja neste erotettiin 74,0 barin paineessa. Kaasun kierrätysvirta 
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puristettiin takaisin 75,0 barin paineeseen 80 % isentrooppisella hyötysuhteella. Lopuksi 

nestefaasi ohjattiin 30-vaiheiseen tislauskolonniin 1,10 barin paineessa. 

Molemmat simulaatiot avautuivat onnistuneesti Aspen Plus -ohjelmistossa, mutta ChatGPT 

tuottamassa mallissa esiintyi virheitä, kun taas Clauden tuottama malli simuloi ilman vir-

heitä. ChatGPT virheet johtuivat siitä, että tislauskolonniin syötettävä virta sisälsi kaasuja, 

mikä oli sama ongelma kuin Geminin tuottamassa mallissa. Lisäksi tisleen virtaus oli ase-

tettu hieman liian suureksi, mikä osaltaan heikensi simuloinnin konvergoitumista ja aiheutti 

virheitä. 

Clauden tuottama malli konvergoitui laskennallisesti ilman virheilmoituksia, vaikka ennen 

tislausosaa ei ollut matalapaineista flash-kolonnia, jolla kaasut olisi poistettu tislauspai-

neessa ennen tislauskolonnia. Mallin laskennallinen läpimeno näyttää liittyvän käytettyyn 

termodynaamiseen menetelmään (RKSMHV2). Täytyy kuitenkin huomioida, että tisleen 

lämpötila oli noin -132 °C, mikä on teollisesti epärealistista. Tämän vuoksi erillisen matala-

paineisen flash-kolonnin lisäys on realistisen simuloinnin ja prosessin todellisen toiminnan 

kannalta välttämätöntä. 

Tehdään molempiin malleihin edellä mainitut muutokset eli lisätään simulaatioihin flash-

kolonnit tislauskolonnin huipun paineessa. Näin saadaan poistettua tislauskolonnin toimin-

taa haittaavat komponentit, minkä jälkeen Aspen Plus pystyy laskemaan taseet. Uudet pro-

sessikaaviot on esitetty kuvassa 18 ChatGPT:llä muodostettu malli ja kuvassa 19 Claudella 

muodostettu malli. 

 

Kuva 18. ChatGPT:n tuottaman Power-To-Metanoli-prosessin päivitetty prosessikaavio, johon on 

lisätty toinen flash-kolonni FLASH2 sekä massataseet. 
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Kuva 18. Clauden tuottaman Power-To-Metanoli-prosessin päivitetty prosessikaavio, johon on li-

sätty toinen flash-kolonni FLASH2 sekä massataseet. 

8.3  Mallinnusten vertailu 

Eri tekoälymallien, Geminin, ChatGPT:n ja Clauden, tuottamissa Aspen Plus -syötetiedos-

toissa metanolin synteesiprosessille on nähtävissä sekä selkeitä yhtäläisyyksiä että merkittä-

viä eroja niiden laajuudessa ja yksityiskohdissa. Kaikki kolme mallia tunnistavat oikein pro-

sessiin kuuluvat komponentit, eli vedyn, CO2:n, CO:n, veden ja metanolin. Toisin kuin Bou-

douard-esimerkissä, mallit valitsivat metanolin synteesiin toisistaan poikkeavat termodynaa-

miset menetelmät. Gemini päätyi PSRK-malliin, ChatGPT valitsi Peng-Robinson-Boston-

Mathias (PR-BM) -mallin ja Claude päätyi puolestaan RKSMHV2-menetelmään. 

Prosessikaavioiden rakenteissa mallien väliset erot korostuvat selvästi, vaikkakin kaikki ym-

märtävät sisällyttää kiertokaasun hyödyntämisen prosessiin. Gemini tarjoaa pelkistetymmän 

lähestymistavan, jossa matalapaineiset syöttövirrat ensin sekoitetaan ja kompressoidaan yh-

dessä, minkä jälkeen seos yhdistetään kierrätysvirtaan ja johdetaan suoraan reaktoriin ilman 

erillistä esilämmitystä. ChatGPT puolestaan luo realistisemman ja loogisemman kokonai-

suuden, jossa syöttövirrat kompressoidaan erillisillä kompressoreilla, yhdistetään kuumaan 

kierrätysvirtaan ja esilämmitetään ennen reaktoria. Claude noudattaa samankaltaista logiik-

kaa esilämmityksen osalta, mutta olettaa tuoresyötön olevan jo valmiiksi reaktorin vaati-

massa korkeassa paineessa, jolloin syötön kompressoreita ei prosessissa tarvita. Kaikissa 

malleissa reaktion jälkeen tuotteet jäähdytetään ja faasit erotetaan toisistaan. 
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Syöttöolosuhteissa ja reaktorin parametreissa on myös havaittavissa hajontaa, vaikka kaikki 

mallit hyödyntävätkin Gibbsin vapaan energian minimointiin perustuvaa RGIBBS-reaktoria 

ja noudattavat suurin piirtein samaa 3:1 syöttösuhdetta vedyn ja CO2:n välillä. Gemini syöt-

tää komponentit yhden baarin paineessa (H2 300 mol ja CO2 100 mol) ja operoi reaktoria 

250 °C lämpötilassa ja 50 bar paineessa. ChatGPT syöttää H2 100 mol ja CO2 33,3 mol 30 

bar paineessa, mutta nostaa reaktorin olosuhteet korkeampaan 75 bar paineeseen lämpötilan 

pysyessä 250 °C. Claude sen sijaan hyödyntää valmiiksi 75 bar paineessa olevaa 400 mol 

seosvirtaa ja asettaa reaktiolämpötilaksi hieman matalamman 230 °C. Reaktorin sallituissa 

maksimi-iteraatioissa on havaittavissa sama asettelu kuin Boudouard-reaktioon perustuvassa 

CO2-talteenottoprosessissa, sillä ChatGPT sallii 100 iteraatiota, kun taas Claude ja Gemini 

rajoittavat ne 50:een. 

Lopuksi tuotteiden erotusvaiheessa mallien tarkkuus vaihtelee merkittävästi. Kaikki mallit 

määrittelevät erotusyksiköiden, eli flash-kolonnin ja jakajan, toiminnan onnistuneesti erot-

tamalla tuotekaasusta kierrätysvirran ja poistamalla siitä 5 % inerttien aineiden kertymisen 

estämiseksi. Nestefaasin jatkokäsittelyssä eli tislauskolonnissa on kuitenkin eroja. Vaikka 

kaikki käyttävät RADFRAC-tislauskolonnia metanolin ja veden erottamiseen, ChatGPT on 

ainoa, joka ymmärtää sijoittaa prosessiin realistisen paineenalennusventtiilin ennen tislausta. 

Tislauskolonnin tarkkuudessa Claude käyttää 30 tislauksen pohjaa, ChatGPT käyttää 25 

pohjaa ja Gemini tyytyy vain 15 pohjaan. Kaiken kaikkiaan ChatGPT tarjoaa vertailun loo-

gisimman termodynaamisen perusrungon erillisine kompressoreineen ja paineenalennuksi-

neen, Claude tuottaa laitteistoltaan osin yksityiskohtaisimman mutta tuoresyötön paineesta 

omia oletuksia tekevän tiedoston, ja Geminin ratkaisu jää tislausvaiheiden ja puuttuvan esi-

lämmityksen vuoksi jälleen suppeimmaksi verrattuna muihin 

Taulukkoon 5 on koottu yhteenvetotaulukko, jossa verrataan muodostettuja malleja. 
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Taulukko 5. Geminin, ChatGPT:n ja Clauden laatimien prosessikaavioiden, parametrien ja simuloin-

nin onnistumisen vertailu Power-To-Metanoli prosessissa. 

Ominaisuus / Para-

metri 
Gemini ChatGPT Claude 

Prosessikaavion laa-

juus 

Pelkistetympi. 

Syöttövirrat 

kompressoidaan 

yhdessä, ei esi-

lämmitystä ennen 

reaktoria.  

Realistisin. Erilliset komp-

ressorit syötteille, esilämmi-

tys, ja ainoana mallina pai-

neenalennus ennen tislausta.  

Yksityiskohtainen 

laitteisto, mutta teki 

oletuksen, että tuore-

syöttö on valmiiksi 

korkeassa paineessa, 

jolloin syöttökomp-

ressorit puuttuivat.  

Termodynaaminen 

malli 
PSRK.  PR-BM.  RKSMHV2.  

Syöttöolosuhteet 

 300 mol H2 ja 

100 mol CO2 (1 

bar, 25 °C).  

 100 mol H2 ja 33,3 mol 

CO2, (30 bar, 25 °C). 

Valmis seos 75 % H2 

ja 25 % CO2, yht. 

400 mol, (75 bar, 25 

°C). 

Lämpötila ja paine 

(reaktori) 
250 °C, 50 bar.  250 °C, 75 bar.  230 °C, 75 bar.  

Tislauskolonnin poh-

jat 
15 pohjaa.  25 pohjaa.  30 pohjaa.  

Simuloinnin onnistu-

minen 

Esiintyi virheitä: 

kiertovirtaus oli 

liian suuri eikä 

tislauskolonnin 

lauhdutin toimi-

nut kaasujen 

vuoksi. Vaati toi-

sen flash-kolon-

nin lisäämisen.  

Esiintyi virheitä, sillä myös 

tässä kaasua päätyi tislaus-

kolonniin ja tisleen virtaus 

oli määritelty liian suureksi. 

Vaati flash-kolonnin lisäyk-

sen ja virtauksen korjauk-

sen.  

Konvergoitui ilman 

virheilmoituksia. 

Kuitenkin tisleen 

lämpötila laski epä-

realistiseen -132 °C, 

joten realistinen mal-

linnus olisi tässäkin 

vaatinut flash-kolon-

nin lisäyksen ennen 

tislausta.  
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9  Johtopäätökset 

Työn tarkoituksena oli selvittää, kuinka tehokkaasti tekoälyä voidaan hyödyntää prosessi-

suunnittelun työkaluna sekä arvioida tekoälyn tuottaman tiedon luotettavuutta. Työssä hyö-

dynnettiin tekoälyä prosessin suunnittelussa siten, että sen tuottaman mallin pohjalta voitiin 

muodostaa simulointi Aspen Plus -ympäristöön. Tavoitteena oli löytää ratkaisu, jonka avulla 

tekoäly pystyisi tuottamaan valmiin Aspen Plus -tiedoston mahdollisimman vähäisellä ma-

nuaalisella työllä ja siten vähentämään graafisessa käyttöliittymässä tehtävää manuaalista 

työtä. Tekoälytyökaluna hyödynnettiin Google Gemini 3 pro, ChatGPT 5.5 Extended Think-

ing ja Claude Opus 4.7 Adaptive Thinking malleja. 

Tekoäly ei kykene suoraan luomaan valmiita Aspen Plus -tiedostoja esimerkiksi .apwz tie-

dostoja, minkä vuoksi ongelma ratkaistiin hyödyntämällä Aspen Plus -ohjlemiston teksti-

pohjaista syötetiedostoa. Tämän lähestymistavan avulla tekoäly pystyi tuottamaan toimivia 

tekstimuotoisia syötetietoja, jotka voitiin avata ja suorittaa Aspen Plus -ympäristössä.  

Työn merkittävänä haasteena oli saada tekoäly tuottamaan toimiva tekstipohjainen syötetie-

dosto, sillä tiedoston rakenteen on oltava täysin oikea, jotta Aspen Plus pystyy lukemaan ja 

suorittamaan simulaation onnistuneesti. Jokaisen komennon, parametrin ja lohkon tulee olla 

kirjoitettu täsmälleen oikeassa muodossa. Pienetkin kirjoitusvirheet voivat aiheuttaa virheil-

moituksia, joiden seurauksena ohjelma ei kykene avaamaan tiedostoa. 

Virheiden tunnistaminen on erityisesti suurissa ja monimutkaisissa simulaatiomalleissa 

usein aikaa vievää, koska ongelman aiheuttavaa kohtaa ei välttämättä löydetä nopeasti teks-

tipohjaisista syötetiedostoista. Tästä syystä Aspen Plus -ohjelmiston graafinen käyttöliit-

tymä on usein käytännöllinen työkalu mallien tarkasteluun, virheiden paikantamiseen ja si-

mulointien jatkokehittämiseen. Graafinen käyttöliittymä vähentää syntaksivirheiden mah-

dollisuutta sekä helpottaa mallin rakenteen hahmottamista. Tekoälyavusteisen lähestymista-

van etuna on kuitenkin mallin alkuvaiheen rakentamisen nopeuttaminen. Näin ollen tekoälyä 

voidaan hyödyntää suunnitteluprosessin tukena, vaikka lopullinen mallin tarkastus, virheen-

korjaus ja validointi tehdäänkin usein tehokkaimmin graafisen käyttöliittymän avulla. 

Lopputuloksena tekoälylle onnistuttiin muodostamaan kehote, jonka avulla Gemini-, Chat-

GPT- ja Claude-tekoälymallit pystyivät tuottamaan toimivia Aspen Plus -syötetiedostoja, 
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vaikka osaan niistä jouduttiin tekemään pieniä manuaalisia korjauksia. Kehotteen keskeinen 

rajoitus on se, että kehotteen yhteydessä tarvitaan esimerkkisyötetiedosto, jotta tekoäly on-

nistuisi luomaan toimivan tiedoston. Riittävän kattavan esimerkkitiedoston laatiminen vaatii 

huomattavaa työtä, sillä sen tulisi sisältää useita prosessiyksiköitä, erilaisia virtatyyppejä 

sekä muita ominaisuuksia, jotta menetelmää voitaisiin soveltaa yleisempiin tapauksiin. Toi-

nen rajoitus on se, että termodynaaminen malli on lisättävä manuaalisesti. Tällä hetkellä 

myöskään komponenttien välisiä binäärisiä vuorovaikutusparametreja ei oteta huomioon, 

mikä voi heikentää simulointitulosten tarkkuutta erityisesti monikomponenttisissa järjestel-

missä. 

Syötetiedostot onnistuttiin avaamaan Aspen Plus -ympäristössä, mutta monimutkaiset yk-

sikköoperaatiot, kuten tislauskolonnit ja kierrot, vaativat manuaalisia korjauksia. Tekoäly-

mallit onnistuivat kuitenkin määrittämään prosessiparametrit tarkasti kirjallisuuden pohjalta. 

Mallit ymmärsivät Boudouard-reaktion endotermisyyden ja valitsivat korkeat lämpötilat: 

ChatGPT ja Gemini asettivat lämpötilaksi 900 °C ja Claude 950 °C. Paineeksi mallit määrit-

tivät 1,0–1,5 bar. Power-to-Methanol-prosessissa mallit noudattivat teollisia reunaehtoja 

asettamalla lämpötilat 230–250 °C välille, minkä lisäksi Claude ja ChatGPT valitsivat pai-

neeksi 75 bar ja Gemini 50 bar. Mallit rakensivat syöttösuhteet tarkasti 3:1 stokiometrian 

mukaisesti ja sisällyttivät laitteistoon metanolisynteesin vaatimat erotusvaiheet, kaasujen 

kierrot sekä inerttien kaasujen poistovirran. 

Lopputulemana voidaan kuitenkin todeta, että tekoäly kykenee tuottamaan toimivia simu-

lointimalleja ja realistisia prosessiparametreja, mutta sen tuottamissa ratkaisuissa esiintyy 

edelleen käytännön toteutettavuuteen liittyviä puutteita. Erityisesti prosessien iterointi on-

gelmien sekä laskentamenetelmien määrittämiseen liittyvät ongelmat edellyttivät käyttäjän 

tekemää manuaalisia korjauksia. Esimerkiksi tekoäly ei kykene luotettavasti arvioimaan re-

aktorin ulostulovirran koostumusta. Tämä ilmeni esimerkiksi tilanteessa, jossa tekoäly mää-

ritti tislauskolonnin tisleen alkuarvoksi 80 kmol/h, vaikka prosessivirrassa oli vain 70 kmol/h 

metanolia. Tällaiset epäjohdonmukaisuudet osoittavat, että tekoälyn tuottamia arvoja on tar-

kasteltava kriittisesti ja verrattava prosessilaskennan sekä kirjallisuuden mukaisiin arvoihin.  
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Liite 1. Ilman kehotetta luodun Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenoton syötetie-

dosto  

 

TITLE 'Boudouard CO2 Capture Process' 

IN-UNITS MET 

 

DATABANKS 'APV121 PURE39' 'AQUEOUS' 'SOLIDS' 'INORGANIC' 

 

COMPONENTS 

    CO2 CO2 / 

    CO CO / 

    C C / 

    H2O H2O 

 

FLOWSHEET 

    BLOCK R-BOUDOU RGIBBS 

 

PROPERTIES PENG-ROB 

 

STREAM FEED 

    SUBSTREAM MIXED TEMP=500.0 PRES=10.0 

    MOLE-FLOW CO2 50.0 / 

    MOLE-FLOW C 50.0 

 

BLOCK R-BOUDOU RGIBBS 

    PARAM TEMP=900.0 PRES=10.0 

    PROD C SS-TEMP=900.0 SS-PRES=10.0 

    PHASE-EQ 

     

REPORT 

    MOLE-FLOW ALL 

    MASS-FLOW AL
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Liite 2. Tekoälylle luotu kehote 

First step (Optional):  

Produce a flowsheet of the [process name] using text format 

Second step: 

Generate Aspen Plus input file (.inp) for the following process: [INSERT SPECIFIC PRO-

CESS NAME HERE, e.g., Methanol Synthesis from Syngas]. 

Do not copy the chemical process from the example file. The file is there only to show how 

the input file code works for different blocks. You must use your own knowledge (or search 

the web if necessary) to determine the real-world flowsheet, operating conditions, and com-

ponents required for the process. However, when writing the code, you must follow the 

SAME SYNTAX STYLE and formatting as the example file, but you are allowed to Add 

and remove blocks, change flowsheet structure and use only valid Aspen blocks. Do not alter 

the underlying syntax logic of the blocks, you are only allowed to modify the parameter 

values (e.g., temperatures, pressures, flow rates, number of stages) to accurately model the 

process I assigned. Provide the Aspen Plus input file in a single copy ready code block so I 

can copy it with one click. 

Requirements: 

- Use MET (metric) units throughout and mole flows for streams. 

- Define all chemical components explicitly for the assigned process. 

- You can't select a property method in the input file. 

o Tell me which property method you would choose, but do not include any 

property methods or explanations inside the input file, as I want the file to be 

built without it. 

o Ensure your chosen method is highly accurate for the specified components 

and conditions of this process. 

- Build a complete and connected flowsheet for the assigned process. 
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o Include all material streams with names with 8 or less characters, use only 

letters and numbers 

o Ensure all unit operation blocks are properly connected 

o All streams must be strictly point-to-point (except for feed and product 

streams), originating from a single source and terminating at a single desti-

nation. No stream may be mapped as an inlet or outlet for more than one unit 

operation. 

- Ensure the file is internally consistent and runnable. 

o No missing inputs 

o No placeholder values like (XXX) 

o No invented Aspen keywords 

o No extra texts like (cite:1) 

o Do not change the indentation or add hard returns unless the example file 

does. 

o Do not fabricate commands or syntax that may not exist in Aspen Plus 

- Any extra information or text you want to provide must go AFTER the generated 

input file. The input file itself must contain only raw Aspen code. 

- Retain every single keyword header found in the source text (MODEL-OPTION, 

EO-CONV-OPTI, STREAM-REPOR, PROPERTIES) in the exact order they ap-

pear. 

- If the stream contains solids, write CISOLID-COMPS followed by the component name, 

as shown in the example file. 

After generating the .inp file, provide: 

- Brief description of 

o The flowsheet of the process you modeled. 

o What type of property method would be suitable for this process. 
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o Why each major block type (from the provided example file) was chosen to 

represent the steps in this specific process. And if you could have used other 

block types, what would they be?  

o Explain why each parameter was chosen. 

- Common simulation pitfalls for this type of process. 

- List of uncertainties or assumptions made. 

o If you are unsure about exact Aspen Plus syntax or process conditions, say so 

instead of guessing. 

EXAMPLE INPUT FILE BELOW: 

DYNAMICS 

    DYNAMICS RESULTS=ON 

 

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar  & 

        INVERSE-PRES='1/bar' SHORT-LENGTH=mm  

 

DEF-STREAMS CONVEN ALL  

 

MODEL-OPTION  

 

DATABANKS 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' / 'APV140 SOLIDS' & 

         / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' /  & 

        'NISTV140 NIST-TRC' / NOASPENPCD 

 

PROP-SOURCES 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' /  & 

        'APV140 SOLIDS' / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' & 

         / 'NISTV140 NIST-TRC' 

 

COMPONENTS  

    CO CO /  

    H2 H2 /  
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    H2O H2O /  

    ETHANOL C2H6O-2 /  

    O2 O2 /  

    CO2 CO2 /  

    C C / 

    C16 C16H34 / 

    C8H18 C8H18 / 

    C3H8 C3H8  

 

CISOLID-COMPS C 

 

SOLVE  

    RUN-MODE MODE=SIM  

 

FLOWSHEET  

    BLOCK SPLITTER IN=SPLIT OUT=PURGE RECYCLE  

    BLOCK REACTOR1 IN=REIN OUT=REOUT  

    BLOCK MIXER IN=SYNGAS RECPRE OUT=REIN  

    BLOCK HEATER IN=REOUT OUT=FLASHIN  

    BLOCK FLASH IN=FLASHIN OUT=SPLIT DISTIN  

    BLOCK DISTI IN=DISTIN OUT=ETHANOL WATER  

    BLOCK COMP IN=RECYCLE OUT=RECPRE  

    BLOCK B1 IN=WATER OUT=WATER2  

    BLOCK SEP IN=FEED OUT=C CO2  

    BLOCK RISER IN=HOTFEED OUT=CRACKED  

 

PROPERTIES  

 

STREAM FEED  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=10.0 PRES=5.0 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC CO .250 / CO2 .250 / C .50  
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STREAM SYNGAS  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=300.0 PRES=50.0 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC CO .330 / H2 .670  

 

STREAM HOTFEED  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=400.0 PRES=3.0 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC C16 1.0  

 

BLOCK MIXER MIXER  

    PARAM  

 

BLOCK SPLITTER FSPLIT  

    FRAC PURGE .10  

 

BLOCK SEP SEP  

    FRAC STREAM=C SUBSTREAM=MIXED COMPS=C FRACS=1.  

 

BLOCK HEATER HEATER  

    PARAM TEMP=40.0 PRES=45.0 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK FLASH FLASH2  

    PARAM TEMP=40.0 PRES=45.0  

 

BLOCK DISTI RADFRAC  

    PARAM NSTAGE=15 ALGORITHM=STANDARD MAXOL=25 DAMPING=NONE  

    PARAM2  

    COL-CONFIG CONDENSER=TOTAL  

    FEEDS DISTIN 7 ON-STAGE  

    PRODUCTS ETHANOL 1 L / WATER 15 L  

    P-SPEC 1 1.20  

    COL-SPECS MOLE-D=16.60 MOLE-RR=1.50  
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BLOCK REACTOR1 RGIBBS  

    PARAM TEMP=300.0 PRES=50.0 MAXIT=50  

 

BLOCK RISER RSTOIC  

    PARAM TEMP=550.0 PRES=2.0  

    STOIC 1 MIXED C16 -1.0 / C3H8 1.0 / C8H18 1.0 / C 5.0 / H2 4.0  

    STOIC 2 MIXED C16 -1. / H2 -1. / C8H18 2.  

    CONV 1 MIXED C16 .90  

    CONV 2 MIXED C16 0. 

 

BLOCK B1 PUMP  

    PARAM PRES=10.0 EFF=.80  

 

BLOCK COMP COMPR  

    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=50.0 SEFF=.80  

 

EO-CONV-OPTI  

 

STREAM-REPOR MOLEFLOW  

; 

; 

; 

; 
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Liite 3. Muokkaamaton Geminin tuottama syötetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta 

CO2-talteenottoprosessista 

DYNAMICS 

    DYNAMICS RESULTS=ON 

 

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar  & 

       INVERSE-PRES='1/bar' SHORT-LENGTH=mm  

 

DEF-STREAMS CONVEN ALL  

 

MODEL-OPTION  

 

DATABANKS 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' / 'APV140 SOLIDS' & 

         / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' /  & 

       'NISTV140 NIST-TRC' / NOASPENPCD 

 

PROP-SOURCES 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' /  & 

        'APV140 SOLIDS' / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' & 

         / 'NISTV140 NIST-TRC' 

 

COMPONENTS  

    CO CO /  

    CO2 CO2 /  

    C C  

 

CISOLID-COMPS C  

 

SOLVE  

    RUN-MODE MODE=SIM  

 

FLOWSHEET  



2 

 

 

    BLOCK MIX1 IN=CO2IN CARBIN OUT=FEEDMIX  

    BLOCK REACT1 IN=FEEDMIX OUT=PRODOUT  

    BLOCK SEP1 IN=PRODOUT OUT=SOLOUT GASOUT  

 

PROPERTIES  

 

STREAM CARBIN  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.0 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC C 1.0  

 

STREAM CO2IN  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.0 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC CO2 1.0  

 

BLOCK MIX1 MIXER  

    PARAM  

 

BLOCK REACT1 RGIBBS  

    PARAM TEMP=900.0 PRES=1.0 MAXIT=50  

 

BLOCK SEP1 SEP  

    FRAC STREAM=SOLOUT SUBSTREAM=MIXED COMPS=C FRACS=1.  

 

EO-CONV-OPTI  

 

STREAM-REPOR MOLEFLOW  

; 

; 

; 



1 

 

 

 

Liite 4. Muokkaamaton ChatGPT:n tuottama syötetiedosto Boudouard-reaktioon perustu-

vasta CO2-talteenottoprosessista 

DYNAMICS 

    DYNAMICS RESULTS=ON 

 

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar  & 

        INVERSE-PRES='1/bar' SHORT-LENGTH=mm  

 

DEF-STREAMS CONVEN ALL  

 

MODEL-OPTION  

 

DATABANKS 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' / 'APV140 SOLIDS' & 

         / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' /  & 

        'NISTV140 NIST-TRC' / NOASPENPCD 

 

PROP-SOURCES 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' /  & 

        'APV140 SOLIDS' / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' & 

         / 'NISTV140 NIST-TRC' 

 

COMPONENTS  

    CO CO /  

    CO2 CO2 /  

    C C  

 

CISOLID-COMPS C  

 

SOLVE  

    RUN-MODE MODE=SIM  
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FLOWSHEET  

    BLOCK MIX1 IN=CARBF CO2F OUT=MIXIN  

    BLOCK HEAT1 IN=MIXIN OUT=HOTIN  

    BLOCK R1 IN=HOTIN OUT=ROUT  

    BLOCK COOL1 IN=ROUT OUT=COOLIN  

    BLOCK SEP1 IN=COOLIN OUT=GASOUT SOLID  

 

PROPERTIES  

 

STREAM CARBF  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.0 MOLE-FLOW=110.0  

    MOLE-FRAC C 1.0  

 

STREAM CO2F  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.0 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC CO2 1.0  

 

BLOCK MIX1 MIXER  

    PARAM  

 

BLOCK SEP1 SEP  

        FRAC STREAM=SOLID SUBSTREAM=MIXED COMPS=C FRACS=1.   

 

BLOCK COOL1 HEATER  

    PARAM TEMP=50.0 PRES=1.0 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK HEAT1 HEATER  

    PARAM TEMP=900.0 PRES=1.0 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK R1 RGIBBS  

    PARAM TEMP=900.0 PRES=1.0 MAXIT=100  
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EO-CONV-OPTI  

 

STREAM-REPOR MOLEFLOW  

; 

; 

; 

; 

; 

; 
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Liite 5. Muokkaamaton Clauden tuottama syötetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta 

CO2-talteenottoprosessista 

DYNAMICS 

    DYNAMICS RESULTS=ON 

 

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar  & 

        INVERSE-PRES='1/bar' SHORT-LENGTH=mm  

 

DEF-STREAMS CONVEN ALL  

 

MODEL-OPTION  

 

DATABANKS 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' / 'APV140 SOLIDS' & 

         / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' /  & 

        'NISTV140 NIST-TRC' / NOASPENPCD 

 

PROP-SOURCES 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' /  & 

        'APV140 SOLIDS' / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' & 

         / 'NISTV140 NIST-TRC' 

 

COMPONENTS  

    CO CO /  

    CO2 CO2 /  

    C C  

 

CISOLID-COMPS C  

 

SOLVE  

    RUN-MODE MODE=SIM  

 

FLOWSHEET  



2 

 

 

    BLOCK HEATER IN=CO2FEED OUT=CO2HOT  

    BLOCK MIXER IN=CO2HOT CFEED OUT=REACIN  

    BLOCK REACTOR IN=REACIN OUT=REACOUT  

    BLOCK COOLER IN=REACOUT OUT=COOLOUT  

    BLOCK SEP IN=COOLOUT OUT=CSOLID PRODGAS  

    BLOCK COMP IN=PRODGAS OUT=COPROD  

 

PROPERTIES  

 

STREAM CFEED  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.50 MOLE-FLOW=120.0  

    MOLE-FRAC C 1.0  

 

STREAM CO2FEED  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.50 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC CO2 1.0  

 

BLOCK MIXER MIXER  

    PARAM  

 

BLOCK SEP SEP  

    FRAC STREAM=CSOLID SUBSTREAM=MIXED COMPS=C FRACS=1.0  

 

BLOCK COOLER HEATER  

    PARAM TEMP=100.0 PRES=1.40 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK HEATER HEATER  

    PARAM TEMP=900.0 PRES=1.50 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK REACTOR RGIBBS  

    PARAM TEMP=950.0 PRES=1.50 MAXIT=50  

 

BLOCK COMP COMPR  
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    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=5.0 SEFF=.80 SB-MAXIT=30  & 

        SB-TOL=0.0001  

 

EO-CONV-OPTI  

 

STREAM-REPOR MOLEFLOW  

; 

; 

; 

; 
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Liite 6. Muokkaamaton Geminin tuottama syötetiedosto Power-To-Metanolista 

DYNAMICS 

    DYNAMICS RESULTS=ON 

  

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar  & 

       INVERSE-PRES='1/bar' SHORT-LENGTH=mm  

  

DEF-STREAMS CONVEN ALL  

  

MODEL-OPTION  

  

DATABANKS 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' / 'APV140 SOLIDS' & 

         / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' /  & 

       'NISTV140 NIST-TRC' / NOASPENPCD 

  

PROP-SOURCES 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' /  & 

        'APV140 SOLIDS' / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' & 

         / 'NISTV140 NIST-TRC' 

  

COMPONENTS  

    H2 H2 /  

    CO2 CO2 /  

    CO CO /  

    MEOH CH4O /  

    H2O H2O  

  

SOLVE  

    RUN-MODE MODE=SIM  

  

FLOWSHEET  

    BLOCK MIX1 IN=H2FEED CO2FEED OUT=MIXEDFD 

    BLOCK COMP1 IN=MIXEDFD OUT=COMPFD 
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    BLOCK MIX2 IN=COMPFD RECPRE OUT=RXIN 

    BLOCK RX1 IN=RXIN OUT=RXOUT 

    BLOCK COOL1 IN=RXOUT OUT=FLASHIN 

    BLOCK FLASH1 IN=FLASHIN OUT=VAPOUT LIQOUT 

    BLOCK SPLIT1 IN=VAPOUT OUT=PURGE RECYCLE 

    BLOCK COMP2 IN=RECYCLE OUT=RECPRE 

    BLOCK DIST1 IN=LIQOUT OUT=METHANOL WATER 

  

PROPERTIES  

  

STREAM H2FEED 

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.0 MOLE-FLOW=300.0 

    MOLE-FRAC H2 1.0 

 

STREAM CO2FEED 

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=1.0 MOLE-FLOW=100.0 

    MOLE-FRAC CO2 1.0 

  

BLOCK MIX1 MIXER  

    PARAM  

 

BLOCK COMP1 COMPR 

    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=50.0 SEFF=.80 

 

BLOCK MIX2 MIXER 

    PARAM 

 

BLOCK RX1 RGIBBS 

    PARAM TEMP=250.0 PRES=50.0 MAXIT=50 

 

BLOCK COOL1 HEATER 

    PARAM TEMP=40.0 PRES=49.0 DPPARMOPT=NO 
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BLOCK FLASH1 FLASH2 

    PARAM TEMP=40.0 PRES=49.0 

 

BLOCK SPLIT1 FSPLIT 

    FRAC PURGE .05 

 

BLOCK COMP2 COMPR 

    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=50.0 SEFF=.80 

 

BLOCK DIST1 RADFRAC 

    PARAM NSTAGE=15 ALGORITHM=STANDARD MAXOL=25 DAMPING=NONE 

    PARAM2 

    COL-CONFIG CONDENSER=TOTAL 

    FEEDS LIQOUT 7 ON-STAGE 

    PRODUCTS METHANOL 1 L / WATER 15 L 

    P-SPEC 1 1.20 

    COL-SPECS MOLE-D=80.0 MOLE-RR=1.50 

  

EO-CONV-OPTI  

  

STREAM-REPOR MOLEFLOW  

; 

; 

; 
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Liite 7. Muokkaamaton ChatGPT:n tuottama syötetiedosto Power-To-Metanolista 

DYNAMICS 

    DYNAMICS RESULTS=ON 

 

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar  & 

        INVERSE-PRES='1/bar' SHORT-LENGTH=mm  

 

DEF-STREAMS CONVEN ALL  

 

MODEL-OPTION  

 

DATABANKS 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' / 'APV140 SOLIDS' & 

         / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' /  & 

        'NISTV140 NIST-TRC' / NOASPENPCD 

 

PROP-SOURCES 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' /  & 

        'APV140 SOLIDS' / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' & 

         / 'NISTV140 NIST-TRC' 

 

COMPONENTS  

    H2 H2 /  

    CO2 CO2 /  

    CO CO /  

    H2O H2O /  

    METHANOL CH4O  

 

SOLVE  

    RUN-MODE MODE=SIM  

 

FLOWSHEET  

    BLOCK H2CMP IN=H2FEED OUT=H2HI  
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    BLOCK CO2CMP IN=CO2FEED OUT=CO2HI  

    BLOCK MIXER IN=H2HI CO2HI RECHOT OUT=MIXOUT  

    BLOCK PREHT IN=MIXOUT OUT=RIN  

    BLOCK REACT IN=RIN OUT=ROUT  

    BLOCK COOLER IN=ROUT OUT=FLSHIN  

    BLOCK FLASH IN=FLSHIN OUT=VAPOR CRUDE  

    BLOCK SPLIT IN=VAPOR OUT=PURGE RECOLD  

    BLOCK RCCMP IN=RECOLD OUT=RECHOT  

    BLOCK LETDWN IN=CRUDE OUT=DISTIN  

    BLOCK DISTI IN=DISTIN OUT=MEOH WATER  

 

PROPERTIES  

 

STREAM CO2FEED  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=30.0 MOLE-FLOW=33.3330  

    MOLE-FRAC CO2 1.0  

 

STREAM H2FEED  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=30.0 MOLE-FLOW=100.0  

    MOLE-FRAC H2 1.0  

 

BLOCK MIXER MIXER  

    PARAM  

 

BLOCK SPLIT FSPLIT  

    FRAC PURGE .050  

 

BLOCK COOLER HEATER  

    PARAM TEMP=35.0 PRES=73.0 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK LETDWN HEATER  

    PARAM TEMP=40.0 PRES=1.20 DPPARMOPT=NO  
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BLOCK PREHT HEATER  

    PARAM TEMP=250.0 PRES=75.0 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK FLASH FLASH2  

    PARAM TEMP=35.0 PRES=73.0  

 

BLOCK DISTI RADFRAC  

    PARAM NSTAGE=25 ALGORITHM=STANDARD MAXOL=50 DAMPING=NONE  

    PARAM2  

    COL-CONFIG CONDENSER=TOTAL  

    FEEDS DISTIN 12 ON-STAGE  

    PRODUCTS MEOH 1 L / WATER 25 L  

    P-SPEC 1 1.20  

    COL-SPECS MOLE-D=31.0 MOLE-RR=2.0  

 

BLOCK REACT RGIBBS  

    PARAM TEMP=250.0 PRES=75.0 MAXIT=100  

 

BLOCK CO2CMP COMPR  

    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=75.0 SEFF=.750 SB-MAXIT=30  & 

        SB-TOL=0.0001  

 

BLOCK H2CMP COMPR  

    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=75.0 SEFF=.750 SB-MAXIT=30  & 

        SB-TOL=0.0001  

 

BLOCK RCCMP COMPR  

    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=75.0 SEFF=.750 SB-MAXIT=30  & 

        SB-TOL=0.0001  

 

EO-CONV-OPTI  

 

STREAM-REPOR MOLEFLOW  
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; 

; 

; 

; 

;



1 

 

 

 

Liite 8. Muokkaamaton Clauden tuottama syötetiedosto Power-To-Metanolista 

DYNAMICS 

    DYNAMICS RESULTS=ON 

 

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar  & 

        INVERSE-PRES='1/bar' SHORT-LENGTH=mm  

 

DEF-STREAMS CONVEN ALL  

 

MODEL-OPTION  

 

DATABANKS 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' / 'APV140 SOLIDS' & 

         / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' /  & 

        'NISTV140 NIST-TRC' / NOASPENPCD 

 

PROP-SOURCES 'APV140 PURE40' / 'APV140 AQUEOUS' /  & 

        'APV140 SOLIDS' / 'APV140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' & 

         / 'NISTV140 NIST-TRC' 

 

COMPONENTS  

    H2 H2 /  

    CO CO /  

    CO2 CO2 /  

    H2O H2O /  

    MEOH CH4O  

 

SOLVE  

    RUN-MODE MODE=SIM  

 

FLOWSHEET  

    BLOCK MIXR IN=FRESH RECPRES OUT=COMBFEED  
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    BLOCK HEATR IN=COMBFEED OUT=HOTFEED  

    BLOCK REACT IN=HOTFEED OUT=REOUT  

    BLOCK COOLR IN=REOUT OUT=FLASHIN  

    BLOCK FLASH IN=FLASHIN OUT=VAPOR LIQUID  

    BLOCK SPLIT IN=VAPOR OUT=PURGE RECYC  

    BLOCK COMP IN=RECYC OUT=RECPRES  

    BLOCK DISTIL IN=LIQUID OUT=METHANOL WATER  

 

PROPERTIES  

 

STREAM FRESH  

    SUBSTREAM MIXED TEMP=25.0 PRES=75.0 MOLE-FLOW=400.0  

    MOLE-FRAC H2 .750 / CO2 .250  

 

BLOCK MIXR MIXER  

    PARAM  

 

BLOCK SPLIT FSPLIT  

    FRAC PURGE .050  

 

BLOCK COOLR HEATER  

    PARAM TEMP=40.0 PRES=74.0 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK HEATR HEATER  

    PARAM TEMP=230.0 PRES=75.0 DPPARMOPT=NO  

 

BLOCK FLASH FLASH2  

    PARAM TEMP=40.0 PRES=74.0  

 

BLOCK DISTIL RADFRAC  

    PARAM NSTAGE=30 ALGORITHM=STANDARD MAXOL=50 DAMPING=NONE  

    PARAM2  

    COL-CONFIG CONDENSER=TOTAL  
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    FEEDS LIQUID 15 ON-STAGE  

    PRODUCTS METHANOL 1 L / WATER 30 L  

    P-SPEC 1 1.10  

    COL-SPECS MOLE-D=90.0 MOLE-RR=1.50  

 

BLOCK REACT RGIBBS  

    PARAM TEMP=230.0 PRES=75.0 MAXIT=50  

 

BLOCK COMP COMPR  

    PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=75.0 SEFF=.80 SB-MAXIT=30  & 

        SB-TOL=0.0001  

 

EO-CONV-OPTI  

 

STREAM-REPOR MOLEFLOW  

; 

; 

; 

; 

; 


