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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 (Al) in the design
of the CO» 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 CO» capture process based on the Boudouard reaction and meth-
anol synthesis. The accuracy of the Al-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 Al 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 Al. In this work, an Al prompt was successfully developed to
generate functional Aspen Plus input files for process simulations.



KIITOKSET

Haluan kiittd4d Tuomas Koirasta erittdin mielenkiintoisesta ja ajankohtaisesta aiheesta. Ldm-
pimat kiitokset kuuluvat myds Emma Laasoselle ja Hung Nguyenille sekd Tuomas Koira-

selle opinndytetyoni tarkastamisesta, ohjaamisesta ja avusta tyon eri vaiheissa.

Kiitos kaikille opiskelukavereilleni hienoista muistoista ja yhteisisti hetkistd. Lammin kiito

myo6s YoB:n jisenille, jotka teitte opiskeluajasta ikimuistoisen.

Lopuksi haluan viel4 kiittdd kaikkia perheenjédsenidni, jotka ovat tukeneet ja auttaneet minua

ndiden vuosien varrella.

Turku 18.6.2026

liro Hietanen



Sisillysluettelo
Tiivistelma
Abstract
Kiitokset
I JORAANTO ...ttt sttt ettt e eaeas 9
2 POWET-L0-XPIOSESSIT ueeeruriieirieeiiieesieeesteeesteeessreesssteeasseeesseeessseeesseeessseeessseeessseesnsses 10
2.1 CO2:N tAIEENOTLO. . ..eeeeeiieeieeie ettt 12
2.2 Boudouard-reaktioon perustuva COx-talteenottoprosessi........eceeververeeeeenneense. 16
2.2.1 Hiilen ominaiSuUAEt........c.eeiuiiiiiiiiieiieiie ettt 17
2.2.2  LAMPOLIA ...oiiiiiiiiiieeieeee ettt e enens 19
2.2.3  KALALYYHE couviiiieeiieiieeie ettt ebeesaneebeennnes 19
224 PAINC..cuiiiiiiieiieeieeeee e ettt sttt et e 20
2.2.5 Boudouard-reaktioon perustuvan CO»-talteenottoprosessin kaavio................. 21
23 POWET-TO-MELaANOLi......eeeiiiiiiiiiieie e 21
3 Prosessisimulointiohjelmisto ASpen PIUS..........cccoevviiiiiieriieiiienieeieeee e 24
3.1 Graafinen KAYttOIItEYMA ........c.eiiiiiiieiie e 24
3.2 Tekstipohjainen KayttOIIttymMa .......coeeviiiiiriiiiiieccececeeee e 25
4 TEKOALY .ttt ettt ettt ettt ettt et e et e e bt e snbeenneens 26
4.1 Suurten kielimallien toimintaperiaatteet ..........cocueveevuerieneenenieereeieeeeseeenenne 27
4.2 Tekodlyn kdyttd tiedonhaussa.........ccccueeeiiieeiiieeiiiecie et 29
5 Kemialliset prosessit ja tekodlyn implementointi NiiSSA .........cceeeevveeeiiieeriieeeriieeenieenn. 30
5.1 Tekodlyn hyddyntdminen prosessisuunnittelussa........occevvereerieeieneenenveneennens 31
5.2 Nykyiset tutkKimuUKSEL .........cocueriiriiiiiiiieee e 33
KOKEEIIINEN 0S@.......uiiiiiiiiiiieeee ettt et sttt esbee e 36
6  Kehotteen suunnittelu tekKoAlya Varten ...........ccceeeviieeiiieeiiieceece e 37
7  Boudouard-reaktioon perustuvan CO»-talteenottoprosessin mallinnus...............c........ 39
7.1 Geminin tuottama mMallinnUS...........cocueriiiiiiiniiieee e 39
7.2 ChatGPT:n sekd Clauden tuottamat mallinnukset.............coeceeeveenieniiinieeneenne. 42
7.3 Mallinnusten VErtailul........cooooiiiiiiiiiieee e 44
8  Metanolisynteesiprosessin mallinnus ...........ccceevvieeriieiiiiiniiniiieiee e 46

8.1 Geminin tuottama MallINNUS.......oooveeeeieeeeeee e 46



8.2 ChatGPT:n sekd Clauden tuottamat mallinnnuKSet .......coeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeenn. 51

8.3 MaAllINNUSTEN VEITAIIU .ot e e e e e e e eeeeee e e e e e eeeeeeas 54
O JORNLOPAALOKSEL ....veeeevieeiiie ettt ettt e et e et e e et e e e aaeeesreesssaeesssee e sseeessseeennseaens 57
LAILEET ..o 59
Liitteet

Liite 1. [lman kehotetta luodun Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenoton syotetie-
dosto

Liite 2. Tekoalylle luotu kehote

Liite 3. Muokkaamaton Geminin tuottama syotetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta

CO:;-talteenottoprosessista

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

vasta CO;-talteenottoprosessista

Liite 5. Muokkaamaton Clauden tuottama syotetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta

CO»-talteenottoprosessista
Liite 6. Muokkaamaton Geminin tuottama sydtetiedosto Power-To-Metanolista
Liite 7. Muokkaamaton ChatGPT:n tuottama sydGtetiedosto Power-To-Metanolista

Liite 8. Muokkaamaton Clauden tuottama syd&tetiedosto Power-To-Metanolista



ILMOITUKSET
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Tadmin opinndytetyon alkuperdisyys on tarkistettu Turnitin — samankaltaisuuden tarkastus-

palvelun avulla.

Tekoaly

Tamén opinndytetyon kirjoittaja liro Hietanen on kéyttidnyt seuraavia tekodlytyokaluja opin-
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duista prosesseista seki kirjoitusvirheiden 10ytdminen seké kirjoitusvirheiden

16ytdminen

b. Selvitys tyokalun kiytostd: Tyokalua kéytettiin sydtetiedostojen muodosta-
misessa ja luotujen prosessien toimintaperiaatteiden selittimiseen. Lisédksi

tyOkalun avulla tunnistettiin kirjoitusvirheitd ja parannettiin tekstin selkeytta.
2. ChatGPT

a. Tyokalun kédyton tarkoitus: Syotetiedostojen muodostaminen seki kirjoitus-
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3. Claude
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b. Selvitys tyokalun kédytostd: Tyokalua kdytettiin syotetiedostojen muodosta-
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Vastuu

Kirjoittaja, liro Hietanen, ottaa tdyden vastuun tdméan opinndytetyon sisdllosté ja on tarkis-

tanut ja muokannut mahdollisen tekodlytyokalujen kdyton myd6ta syntyneen sisallon.



1 Johdanto

Tekodlyn hyddyntdminen teknisessd suunnittelussa ja teollisissa sovelluksissa on yleistynyt
nopeasti viime vuosina. Erityisesti suurten kielimallien kehitys on mahdollistanut tekodlyn

kdyton myds asiantuntijatyOti vaativissa tehtivissi. (Thon ym. 2021)

Prosessisimulointi on keskeinen osa kemian- ja prosessitekniikan suunnittelua. Aspen Plus
on yksi yleisimmin kiytetyistd prosessisimulointiohjelmistoista, jonka avulla voidaan mal-
lintaa, analysoida ja optimoida erilaisia kemiallisia prosesseja. Simulointimallien rakenta-
minen vaatii kuitenkin usein huomattavan méiiran manuaalista tyoti, silld prosessin yksik-
kdoperaatiot, virrat, komponentit ja laskentamenetelmédt on maériteltiva tarkasti. Erityisesti

laajojen ja monimutkaisten prosessimallien rakentaminen voi olla aikaa vievia.

Tamén tyon tavoitteena oli selvittdd, kuinka tehokkaasti tekoédlyd voidaan hyodyntéa proses-
sisuunnittelun tydkaluna seki arvioida tekoélyn tuottaman tiedon luotettavuutta. Tydssa tut-
kittiin erityisesti mahdollisuutta hyodyntdé tekodlyd Aspen Plus -tiedostojen tuottamisessa
siten, ettd simulointimallien rakentamiseen tarvittavaa manuaalista ty6téd voitaisiin vihentéa.
Tapaustutkimuksina kéytettiin Boudouard-reaktioon perustuvaan CO»-talteenottoprosessia
ja Power-to-Metanoli-prosessia. Nama prosessit valittiin, koska yksinkertaisen Boudouard-
reaktioon perustuvan CO»-talteenottoprosessin avulla tekodlyn toimivuutta oli helppo tutkia
tyon alkuvaiheessa, minké jialkeen menetelmii sovellettiin haastavampaan Power-to-Meta-

noli-prosessiin.

Tyossé tekodlytyokaluna hyddynnettiin Google Geminid, minka lisdksi menetelméé testat-
tiin vertailun vuoksi myds ChatGPT:1l4 ja Claudella. Tekodly ei kykene suoraan luomaan
valmiita Aspen Plus -tiedostoja, kuten .apwz-tiedostoja, minké vuoksi tydssd hyodynnettiin

Aspen Plus -tekstipohjaista sydtetiedostomuotoa .inp.

Tyo osoittaa, ettd tekodlylld on merkittdvaa potentiaalia prosessisuunnittelun ja simulointi-
mallien rakentamisen tukitydkaluna. Nykyisessd muodossaan tekoély ei kuitenkaan kykene
tdysin korvaamaan asiantuntijan tekeméa suunnitteluty6td, vaan sen kayttd edellyttda edel-

leen kiyttdjdn teknistd osaamista.
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2  Power-to-X-prosessit

Fossiiliset polttoaineet ovat hallinneet maailmanlaajuisia energiamarkkinoita vuosikym-
menten ajan, mikd on johtanut merkittdviin kasvihuonekaasupééstoihin ja niihin liittyviin
ympéristoongelmiin. Esimerkiksi fossiiliset polttoaineet kattavat edelleen yli 80 % maail-
man energiankulutuksesta. (Holechek ym. 2022) Niiden paéstdjen aiheuttamat ympéaristo-
ja ilmastovaikutukset ohjaavat yhd vahvemmin siirtymaé kohti fossiilivapaata energiajirjes-
telmdd, jossa uusiutuvilla energialdhteilld, kuten aurinko- ja tuulivoimalla, on keskeinen
rooli. (Rego de Vasconcelos & Lavoie, 2019) Tdmén seurauksena uusiutuvien energialih-
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 kehittymisestd huolimatta kehitys ei ole viela riittdva fossiilisten polttoaineiden
tdysindiseen korvaamiseen. Uusiutuvien energialdhteiden, kuten tuuli- ja aurinkoenergian,
keskeinen haaste liittyy niiden tuotannon jaksollisuuteen. Fossiilisiin polttoaineisiin perus-
tuvat tuotantomuodot ovat perinteisesti mahdollistaneet tarjonnan ja kysynnén tehokkaan
hallinnan ja siten energiajdrjestelmien tasapainon ylldpitdmisen. (Shojaei, Aghamolaei &
Ghaani 2024) Uusiutuvan energiantuotannon lisdédntyessd tarvitaan menetelmid, joiden
avulla uusiutuvista energialdhteisté tuotettua energiaa voidaan varastoida ja hyodyntéad jous-
tavasti kysynndn mukaisesti. Yksi néistd menetelmistd on Power-to-X-teknologiat (P2X).

(Daiyan ym. 2020)

P2X-teknologiat muodostavat kokonaisuuden, jossa uusiutuvilla energialdhteilld tuotettu
sahkd muunnetaan kemikaaleiksi, polttoaineiksi ja muiksi hiilipohjaisiksi tuotteiksi. Naita
tuotteita voidaan varastoida ja kuljettaa huomattavasti helpommin kuin sdhkoenergiaa sel-
laisenaan, minkd lisdksi niitd voidaan hyddyntdd raaka-aineina muussa kemianteollisuu-
dessa. (Rego de Vasconcelos & Lavoie 2019) Tédma keino tarjoaa merkittdvaa joustavuutta
uusiutuvan energian varastointiin sekd kuljetukseen, mika auttaa tehostamaan uusiutuvan
energian hyddyntdmistd ja tasaamaan niiden tuotantojen vaihteluita. Vaikka uusiutuvan
energian tuotanto vaihtelee edelleen P2X-teknologialla pystyttdisiin osittain tasoittamaan
syoton vaihteluita jatkoprosesseihin. Liséksi tdmé l1dhestymistapa on linjassa hiilineutraalien

tai jopa hiilinegatiivisten prosessien luomisen kanssa. (Daiyan ym. 2020; Medina ym. 2025)
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P2X-prosessien ideana on hyodyntdd uusiutuvan sdhkon avulla valmistettua Ho:ta erilaisissa
muunnosprosesseissa, joissa Hy ja muut raaka-aineet syntetisoidaan erilaisiksi yhdisteiksi.
Vaihtoehtoisesti CO»:ta voidaan muuntaa suoraan hyodyllisiksi tuotteiksi sdhkokemiallisen
pelkistyksen avulla. CO2:n sdhkokemiallinen pelkistys on uudempi ja vihemmén kehittynyt
prosessi kuin CO2:n hydrogenointi, minké vuoksi siti ei késitelld tissd tydssd tarkemmin.
(Rego de Vasconcelos & Lavoie 2019) Esimerkkeja muunnosprosesseista on esimerkiksi
hydrogenointi, Fischer-Tropsch-synteesi, sekd Haber-Bosch-prosessi (Daiyan ym. 2020).
Kuvassa 1 on esitetty P2X tyypilliset toimintaperiaatteet.

Savukaasu/ilma

co

——— | CO, talteenotto
tuotanto

Aurinko- ja Tuulivoima
—» N, talteenotto

— T [

|

| |

| |

: :

Vesi —P Veden elektrolyysi ! Power-To- ! » CHsOH

! Methanol !

| |

l | Haber-Bosch }
| |

| X |

! Ficher [

! Tropsch I

H, — |
| i i |

NH; Hiilivedyt

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. Tdmédn voi perustella silla, ettd P2X-teknologioiden péa-
omainvestoinnit ovat suuremmat ja kuluttavat enemmaén sdahkod kuin vastaavat fossiilisiin
polttoaineisiin perustuvat laitokset, mikd vaikuttaa merkittavésti niiden kustannuskilpailu-
kykyyn erityisesti korkean sdhkon hinnan aikana. P2X-teknologioiden laaja-alainen kaupal-
listaminen edellyttdd tulevaisuudessa tuotantokapasiteettien kasvun myoti tapahtuvaa pai-
omakustannusten laskua. Koska prosessit ovat erittdin energiaintensiivisié, niiden taloudel-
linen kannattavuus on suoraan riippuvainen edullisen ja vihdpaistdisen uusiutuvan siahkon

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

EU-komissio suosittaa vuodelle 2040 90 prosentin nettopddstovihennystd, mika tukee tavoi-
tetta saavuttaa ilmastoneutraalius vuoteen 2050 mennessd (Ympéristoministerio 2024).
COz:n talteenotolla on suuri potentiaali olla keskeisessd roolissa ndiden ilmastonmuutokseen
liittyvien tavoitteiden saavuttamisessa. Menetelmit mahdollistavat vdhahiilistd ldmmon- ja
sdhkdntuotannon, teollisuuden paistdjen vahentdmisen sekd CO:n poistamisen ilmakehista

(Bui ym. 2018).

Monien CO; pééstdjen torjuntaan tavoittelevien strategioiden joukossa COz:n talteenotto ja
hyddyntdminen (Carbon Capture and Utilization, CCU) on yksi lupaavista menetelmista té-
min tavoitteen saavuttamiseksi. Verrattuna perinteiseen COz:n talteenottoon ja varastointiin

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

CCU-menetelmélld on merkittdvad kustannuksellista potentiaalia, silld se muuttaa CO2:n
pelkésti kuluerdstd ja padstoongelmasta rahanarvoiseksi raaka-aineeksi. Vaikka COx:n tal-
teenotto vaatii nykyisellddn suuria alkuinvestointeja ja sen hinta vaihtelee merkittavasti
padstoldhteen mukaan, yleinen maailmanlaajuinen hintatason on noin 60-100 €/t, ndiden
kustannusten odotetaan laskevan jopa 25-50 €/t vuoteen 2030 mennessé, miki tukee tekno-
logian laajempaa kaupallistamista. Menetelmén suurin taloudellinen potentiaali piilee kui-
tenkin siind, ettd talteenotettu CO> voidaan jatkojalostaa markkinoilla kysytyiksi tuotteiksi,
kuten metanoliksi, jolloin arvokkaiden lopputuotteiden myyntitulot voivat kompensoida tal-

teenoton kuluja ja tehdé prosessista pelkkdd CO;:n varastointia kannattavamman. (Peres ym.

2022)

Yleisesti P2X-prosessissa kiytettdvd CO> voidaan ottaa talteen korkean CO--pitoisuuden
ldhteistd, kuten voimalaitosten tai teollisuuden poistokaasuista, tai suoraan ilmasta suorien
ilman talteenottotekniikoiden (Direct Air Capture, DAC) avulla. DAC-menetelmit vaativat
kuitenkin huomattavasti enemmaén energiaa, silld niissad joudutaan kisittelemain suuria kaa-
sumadrid alhaisen COz-pitoisuuden vuoksi. Tamé tekee menetelmésti tdlla hetkelld kustan-
nuksiltaan haastavamman verrattuna CO;:n talteenottoon suurista pisteldhteistd. Esimerkiksi
DAC-menetelmaillé tuotetun COz:n hinta on arviolta 222-268 €/t CO;. (Dieterich ym. 2020)
Kehitys on kuitenkin ollut merkittdva ja on arvioitu, ettdi DAC-menetelmien kilpailukyky
voitaisiin saavuttaa vuoteen 2040 mennessd, jolloin hintataso voisi jopa olla alle 50 €/t CO»

(Fasihi ym. 2019).
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On kuitenkin huomattava, etti esitetyt kustannusarviot eivit sisilld tarkkoja tietoja talteen-
otetun CO»-tuotteen ominaisuuksista. Esimerkiksi (Peres ym. 2022) ja (Fasihi ym. 2019)
eivit ilmoita yksityiskohtaisesti kustannusten yhteydessd tuotteen painetta, lampdtilaa tai
puhtausastetta. Nailla tekijoilla on merkittdva vaikutus kustannuksiin, minkd vuoksi hinnat

ovat vain suuntaa antavia arvioita.

COa:n talteenotto teollisista padstoistd perustuu kolmeen talteenottoteknologiaan, jotka ovat
jélkipolttoon perustuva talteenotto (post-combustion), esipolttoon perustuva talteenotto (pre-
combustion) sekd happipolttoon perustuva talteenotto (oxy-fuel combustion). Néihin tal-
teenottoteknologioihin liittyy erilaisia erotusmenetelmid, joilla varsinainen CO2:n erotus
kaasuseoksesta toteutetaan. Téllaisia menetelmid ovat muun muassa kemiallinen ja fysikaa-
linen absorptio, fysikaalinen adsorptio, kryogeeninen erotus sekd membraaniteknologia. Li-
sdksi kemiallinen silmukkapoltto (chemical looping combustion, CLC) edustaa integroitua

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

Jélkipoltolla tarkoitetaan COx:n erotusta polton jilkeen, suoraan savukaasuista. Savukaasu-
jen COs-pitoisuus on tyypillisesti 4—14 % ja alhainen COz:n osapaine, mika tekee erotuk-

sesta haastavaa ja energiaintensiivisté. (Olajire 2010) Jélkipoltto esitetty kuvassa 2.

lIma
—’ .
€Oz rikas savukaasu o CO,
Palami Hiilidioksidin R
Polttoaine alaminen talteenotto g
—)

lCOz puhdistettu savukaasu

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

Esipoltossa polttoaineesta muodostetaan synteesikaasua (CO + H) tyypillisesti kaasutuk-
sella tai reformoinnilla ennen varsinaista polttoa. Tdméa synteesikaasu muunnetaan edelleen
COz:ksi ja Ha:ksi vesikaasun siirtoreaktiolla. Muodostettu synteesikaasu johdetaan rikin-
poistoyksikkoon, jossa rikkipitoiset yhdisteet poistetaan myShempien prosessivaiheiden
kontaminaation estdmiseksi. Puhdasta synteesikaasua voidaan hyddyntdd polttoaineena,

jossa Hz palava aine ja CO; erotetaan ennen varsinaista polttoa. Esipolton talteenotto liittyy
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yleensé prosessiin, jossa CO»-pitoisuus on 15-60 %, paine 20—70 bar ja lampdtila 200—400
°C. (Vaziri ym. 2024) Esipoltto esitetty kuvassa 3.

TTU hka lVesihéyry

CO+H,
Sykloni WGSR
T N, CO+H,+tuhka CO,+H,
lima 0,
TR CcOo.
PR ASU Kaasutus Rikinpoistoyksikké I-tlg:ltilg:zgg\ — >
CO,+H,

Rikkiyhdisteet H,
Polttoaine

Kuva 3. Esipoltto yksinkertaistettuna lohkokaaviona. ASU tarkoittaa ilman erotusyksikkod ja WGSR
vesikaasun siirtoreaktio. (Vaziri ym. 2024)

Happipolttotekniikassa polttoaine poltetaan puhtaassa Oz:ssa ilman N»:ta. Talldin savukaasu
koostuu ldhes yksinomaan COz:sta ja vesithdyrystd, mikd yksinkertaistaa erotusprosessia.
Savukaasun COz-pitoisuus on yli 80 %, mutta menetelma vaatii suuren ja energiaintensiivi-

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

N,

Cco,
IIma 0,

—) ASU — Palaminen —>

Polttoaine

Kuva 4. Happipoltto yksinkertaistettuna lohkokaaviona. (Vaziri ym. 2024)
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CO> erotusmenetelmi, joita voidaan hyodyntéé talteenottoteknologioissa ovat esimerkiksi
kryogeeninen erotus, membraanitekniikka, absorptio ja adsorptio. Lisdksi on myds mahdol-
lista hyodyntia integroitua ratkaisua, jossa poltto ja CO2:n erotus yhdistyvét samaan proses-
siin.

Absorptiossa COx:ta siirtyy joko fysikaalisesti tai kemiallisesti. Rikas CO> virta voidaan liu-
ottaa liuottimeen vastavirtaperiaatteella, ja erottaa se siitd strippauksella. (Vaziri ym. 2024)
Kemiallinen absorptio soveltuu padasiassa post-combustion talteenottoon matalissa CO»:n osa-
paineissa, kuten savukaasuissa, kun taas fysikaalinen absorptio soveltuu erityisesti pre-com-

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

Adsorptio perustuu COz:n sitoutumiseen kiinteiden materiaalien pinnalle. Regenerointi ta-
pahtuu esimerkiksi paineen (Pressure-Swing Adsorption, PSA) tai 1ampétilan (Temperature
Swing Adsorption, TSA) avulla. (Vaziri ym. 2024) Adsorptiota voidaan kéyttdd sekd post-

ettd pre-combustion-prosesseissa (Olajire 2010).

Membraanierotus perustuu COz:n selektiiviseen kulkeutumiseen kalvon ldpi. Membraani
tekniikkaa voidaan kéyttad sekd post- ettd pre-combustion-prosesseissa ja se my0s tarjoaa

joustavan ja usein energiatehokkaan vaihtoehdon. (Olajire 2010)

Kryogeeninen erotus soveltuu parhaiten korkeapitoisiin CO»-virtoihin, jolloin sitd voidaan
hyodyntdd esimerkiksi pre-combustionissa. Menetelma toimii siten, ettd kaasuseosta jadady-
tetddn ja puristetaan, jolloin COz nesteytyy. Menetelméd tuottaa erittdin puhdasta COx:ta,
mutta sen suurin heikkous on korkea energian kulutus ja tarve estdd jadn muodostumista.

(Vaziri ym. 2024)

CLC on oma erillinen talteenottoteknologiansa, jossa metallioksidi toimii hapenkantajana.
Polttoaine reagoi metallioksidin kanssa muodostaen CO»:ta ja H>O:ta ilman typen laimenta-
vaa vaikutusta, jolloin CO; voidaan erottaa yksinkertaisesti veden lauhdutuksella. Mene-
telméd vadhentdd perinteisten absorptio- ja fysikaalisten prosessien energiantarvetta, mutta

teknologia on vield kehitysvaiheessa. (Olajire 2010)
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2.2 Boudouard-reaktioon perustuva CO;-talteenottoprosessi

P2X-prosesseissa vedyn tuotannosta johtuvat kustannukset ovat yksi merkittdva kynnys pro-
sessien toteutukselle. Yleisesti synteettisten polttoaineiden valmistuksessa H»:ta kdytetdan
CO2:n muuttamiseen suoraan polttoaineiksi, mutta vaihtoehtoisesti CO> voidaan myos
muuntaa CO:ksi, jonka jidlkeen se reagoi vedyn kanssa muodostaen polttoaineita. CO> voi-
daan muuntaa suoraan CO:ksi vedyn avulla, esimerkiksi RWGS-reaktiolla (Reverse Water-
Gas Shift). Yksi keino vdhentdd Ho kulutusta on muodostaa CO ilman H,. Vaihtoehtoinen
reaktio tille voisi olla Boudourdin-reaktio, jossa hiili reagoi CO; kanssa korkeissa [ampdti-
loissa muodostaen CO:ta. P2X-prosessissa kéytetty hiili voisi olla esimerkiksi biohiiltd, jol-
loin myds sen loppukdytté huomioidaan, mikd tuo mukanaan positiivisia ymparistovaiku-
tuksia. (Chagas, Medrano-Garcia & Guillén-Gosalbez 2025) Biohiili on tyypillisesti sivu-

tuote biomassan kaasutuksesta ja pyrolyysistd (Medrano-Garcia ym. 2025).

RWGS:n korvaaminen Boudouard-reaktiolla voisi vihentdd tuotannon kustannuksia seka
hiilijalanjalked. Tutkimuksessa (Chagas ym. 2025) tarkasteltiin kahta tapausta Fischer-
Tropsch-prosessiin liitettyné. Toisessa tapauksessa talteen otettu CO; ja H, reagoivat RWGS
avulla tuottaen synteesikaasua, jonka koostumusta muutettiin mydhemmin lisddmaélla sithen
H». Toisessa tapauksessa talteen otettu CO» reagoi ensin biohiilen kanssa Boudouard-reak-
tiossa tuottaen CO:ta, johon lisdtddn lopuksi tarvittava méédrd Hz. Tutkimuksen tuloksista
havaittiin, ettd eri tapausten vililld oli merkittdvid kustannus- ja hiilijalanjélkieroja. (Chagas

ym. 2025) Boudourdin-reaktio ja RWGS-reaktiot on esitetty reaktioissa (1) ja (2).
C+C0, e 2C0, AH = 172 kJ/mol (1)
CO0,+ H, & CO + H,0 AH = 41,2 kJ/mol (2)

Tutkimuksessa (Chagas ym. 2025) haluttiin huomioida biohiilen kaytto molemmissa tapauk-
sissa. RWGS reaktion tapauksessa biohiili poltettiin energiaksi, kun taas Boudouard-reak-
tion tapauksessa biohiilen tuottama energia korvattiin vedylld. Tulosten perusteella hiilija-
lanjalki pieneni 10 % ja kustannukset pienenivit 11 %. (Chagas ym. 2025) Boudouard-re-
aktiolla on siis potentiaalia vihentdd P2X-prosessien hiilijalanjédlked sekd tuotantokustan-

nuksia.

Boudouard-reaktion avulla on mahdollista saavuttaa merkittdvid kustannuksellisia sddstoja,

sen integrointi vihredd metanolia tuottavaan laitokseen edellyttiisi vedyn hintatasoksi noin
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1,7-3,0 €/kg. Verrattuna integroimattomaan prosessiin, jossa metanoli tuotetaan COz:n ve-
dytykselld, tulos on kuitenkin huomattavasti parempi, sillé kyseiselle prosessille on arvioitu
tarvittavan vedyn hinnaksi noin 1,1-2,0 €/kg, jotta kilpailukyky saavutettaisiin. (Medrano-
Garcia ym. 2025) Tdmin voi perustella silld, ettd Boudouard-reaktion integrointi vihreda
metanolia tuottavaan laitokseen kuluttaa vihemmén H», jolloin vedystd on mahdollista myds

maksaa enemmén kilpailukyvyn saavuttamiseksi.

Néamai tulokset kaventavat merkittivisti eroa kohti kilpailukykyisen vihredn metanolin tuo-
tantoa. Lisdksi tulevat kehitysaskeleet, kuten entistd tehokkaammat elektrolyyserit ja mah-
dolliset vihredn sdhkon tuotantoteknologiat, voivat alentaa vihreédn vedyn hintaa huomatta-
vasti tulevina vuosina. Kun tédhin yhdistetdin vield sadntely- ja tukimekanismit, vihredn me-
tanolin tuotannosta on mahdollista tehda taloudellisesti kilpailukykyisti. (Medrano-Garcia

ym. 2025)

COz:n kiytto kaasutusprosessien ldhtdaineena tarjoaa tehokkaan keinon vihentdd ilmake-
hdén kertyvdad COa:sta. Teollisuuden CO2-péddstdt voidaan muuntaa CO:ksi, jota voidaan
edelleen hyodyntia tuotteiden valmistuksessa. Ndin CO;:sta voidaan integroida arvonlisdys-
kiertoon markkinakelpoisten tuotteiden tuottamiseksi. Boudouard-reaktio yhdessid P2X-pro-
sessien kanssa tarjoaisi talloin luotettavan ja pitkdikdisen ratkaisun puhtaiden polttoaineiden

valmistukseen. (Lahijani ym. 2015)

Boudouard-reaktiossa tapahtuvaan hiilen kaasutukseen vaikuttaa useita tekijoitd kuten esi-
merkiksi kaasutetun hiilen tyyppi ja sen fysikaaliskemialliset olosuhteet, seka tietenkin myos
kaasutusolosuhteet kuten reaktiolampdtila, kokonaispaine, kaasutettavan aineen osapaine ja

hiilihiukkasten koko. (Lahijani ym. 2015)

2.2.1 Hiilen ominaisuudet

Boudouard-reaktiossa hiilen hiukkaskoko ja huokosrakenne on yksi tdrkeimmista tekijoista
reaktion etenemisen kannalta. Pienemmilld hiukkasilla hiilen ulkoinen pinta-ala kasvaa,
mika lisdé reaktiopinta-alaa ja tehostaa reaktiota. Samalla hiukkasten sisdinen pinta-ala kas-
vaa, joka lisdd ldmmon ja massan siirtoa hiilen sisélld. Riittdvin pienet hiukkaset ovat tar-
peen, jotta kemiallinen kinetiikka sdételee reaktion nopeutta ja 1dmpd jakautuu tasaisesti

hiukkasen sisdlld. (Lahijani ym. 2015)
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Reaktion kokonaisnopeuteen vaikuttavat myds hiilessa olevien alkali- ja maa-alkalimetallien
katalyyttinen vaikutus. Katalyyttinen vaikutus on erityisen merkittdvd matalan hiililuokan

kivihiilill4 ja biomassaperdisilld hiililla. (Lahijani ym. 2015)

Koska hiilen ja CO» vilinen reaktio on endoterminen ja hidas, katalyyttiset mineraalit ovat
haluttuja reaktion nopeuttamiseksi erityisesti alle 900 °C lampdétiloissa. Alkali- ja maa-alka-
limetallit kuten kalium, natrium, kalsium ja magnesium toimivat tehokkaina katalyytteina.

(Lahijani ym. 2015)

Biomassasta saatavat hiilet ovat yleensi reaktiivisempia kuin kivihiilesti saatavat, silld bio-
massan suurempi haihtuvien aineiden mééri johtaa nopeampaan depolymerisaatioon, aktii-
visten pintakohtien syntyyn ja huokosrakenteen kehittymiseen sekd myos biohiilessé olevat

epdorgaaniset aineet saattavat lisitd katalyyttistd vaikutusta. (Lahijani ym. 2015)

Tutkimuksessa (Alsawadi ym. 2025) testattiin biohiilen, hydrotermisesti tuotetun hiilen ja
kivihiilen vaikutusta Boudouard-reaktion nopeuteen. Tuloksien perusteella voidaan todeta,
ettd reaktio on paljon nopeampi biohiilelld kuin kivihiilelld. Hydrotermisesti tuotetun hiilen
reaktionopeus on kuitenkin neljad kertaa suurempi kuin nopeimman reaktion tuottanut bio-

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

8
{1 500 °C
7. B 950 °C

I 1000 °C

Kuva 5. Boudouard-reaktion nopeus, kun hiilend hyddynnettiin biohiiltd (BC1 ja BC2 puuhiiltd ja
BC3 ja BC4 jitevesilietehiiltd), kivihiiltd (CC) ja hydrotermisesti tuotettua hiiltd (HC). (Alsawadi
ym. 2025)
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2.2.2  Lampotila

Boudouard-reaktio on voimakkaasti endoterminen eli [dmpo4 sitova. Tamin takia reaktion
tasapaino on tavallisissa ldimpdtiloissa hiilen ja COz:n puolella, ja CO alkaa muodostua mer-
kittavasti vasta korkeissa lampotiloissa. CO2:n muodostumisen vapaaenergia on kuitenkin
suhteellisen vdhin riippuvainen ldmpdtilasta, ja entropiamuutos on positiivinen. Vapaaener-
gian muutos muuttuu negatiiviseksi vasta korkeissa lampotiloissa, jolloin reaktion tasapaino
siirtyy CO:n puolelle. Tama reaktio vaatii tyypillisesti yli 700°C ldmpotilan. (Hunt ym.
2013)

Hiilen kaasutuksessa kéytettdvi lampotila on merkittdvin parametri hiilen kaasutusreaktiivi-
suuteen. Kaasutuslampo6tila muuttaa kaasutuksen kinetiikkaa merkittivisti. On uskottu, etti
kaasutusprosessi on hiili kaasureaktion rajoittama, kun ldmpétila on alle 1000 °C, kun taas
prosessi on huokosdiffuusion rajoittama lampétilan ollessa yli 1150°. On my0s raportoitu,
ettd hiilindytteiden kaasutusreaktiivisuus kasvaa voimakkaasti, kun 1ampétila nousee 1000—

1400 °C vilille. (Ren ym. 2013)

2.2.3 Katalyytit

Hiilen luonnollinen pintakemia e1 ole usein riittdvin voimakas, saavuttamaan riittdvan teho-
kasta reaktiota itse hiilen pinnan ja kaasun vilille. Ndissi tilanteissa hiilen pintakemiaa voi-
daan muuttaa lisadmalla hiilen rakenteeseen katalyyttejd, jotka parantaisivat hiilen fysikaa-
liskemiallisia ominaisuuksia sekd lisdisivét reaktion reaktiivisuutta. Katalyyttien avulla re-
aktion ldmpotilaa voidaan alentaa, joka taas vihentdd reaktio-olosuhteiden vaativuutta sekd
my0s kustannuksia. Katalyytit lisddvit siis aktiivisten pintakohtien mééraa ja muuttavat va-
lituotteiden reaktiivisuutta, mikéd nopeuttaa hiilen ja COz:n vilistd Boudouard-reaktiota. (La-
hijani ym. 2015) Kuvassa 6 on esitetty kuinka merkittévisti katalyytit voivat vaikuttaa reak-

tion etenemiseen.
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Carbon conversion (x)
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Kuva 6. Alkalimetallien (K ja N), maa-alkalimetallien (Ca ja Mg) seki siirtymadmetallin (Fe) vaikutus
kuusihiilen CO; kaasutusreaktiivisuuteen. (Huang ym. 2009)

2.2.4 Paine

Hiilen kaasutusreaktioiden nopeus riippuu sekd COz:n osapaineesta, ettd paineesta, mutta
kokonaispaineella on yleensd vidhdinen vaikutus, kun reaktio on kemiallisesti rajoittava eika
aineensiirrosta rajoittava (Roberts, Hodge, Harris & Stubington 2010). Kemiallisesti hallittu
pintareaktio voidaan jakaa kolmeen eri vaiheeseen, jotka ovat CO2:n kemiallinen adsorptio
kiintedlld pinnalla, COz:n reaktio hiilen kanssa pintatasolla ja muodostuneen CO:n desorptio
kiintedlld pinnalla. Tapauksissa, joissa reaktiota rajoittava tekijd on adsorptio, CO2:n osapai-
neen kasvu johtaa reaktionopeuden kasvamiseen. Toisaalta, jos reaktion rajoittavat tekijét
ovat pintareaktio tai desorptio vaihe, CO»:n osapaineella ei ole merkitystd. Tdma johtuu siité,
ettd riippumatta siitd, mikd kaasutusaineen pitoisuus on hiilen pinnan ylépuolella, adsorpti-
oon ei ole kaytettdvissd vapaita aktiivisia kohtia kaasutusaineen molekyyleille. (Ahmed &

Gupta 2011)

Tehdyssa tutkimuksessa (Ofuani & Bhoi 2024) tutkittiin biohiilen konversiota muuttamalla
reaktion ldmpdotilaa sekd syotettdvin kaasun COz-pitoisuutta. Tulokset osoittivat, ettd mo-
lemmat tekijdt paransivat konversiota. Kun reaktio suoritettiin 900 °C:n lampdtilassa, 1
atm:n paineessa ja 15 %:n COz-pitoisuudella, hiilen konversio oli noin 38 %. Vastaavasti
900 °C:n lampétilassa ja 60 %:n CO»-pitoisuudella konversio nousi 57 %:iin. (Ofuani &
Bhoi 2024).
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2.2.5 Boudouard-reaktioon perustuvan CO»-talteenottoprosessin kaavio

Boudouard-reaktioon perustuva CO»-talteenottoprosessi on havainnollistettu kuvassa 7 kaa-
vion avulla olettaen, ettd reaktion tuotteet ovat puhtaita, jolloin tuhkaa tai muita mineraali-

jadamii ei tule reaktion aikana

Biohiili
Reaktori sykloni
Jauhatus Y CO+C0O2 .
Biohiili \@/ Y [
CO2 U
v

Kuva 7. Boudourd-reaktion kaavio, joka siséltdd lammonvaihtimet, mikserin, reaktorin sekd syklo-
nin. (Medrano-Garcia ym. 2025)

Kuvan 7 kaaviossa biohiili jauhetaan ensin pienemmaiksi, jotta reaktiopinta-alaa saadaan li-
sattyd. Korkean lampdtilavaatimuksen vuoksi syotteet esilammitetddn, milld varmistetaan
optimaaliset reaktio-olosuhteet. Reaktorin jdlkeen prosessiin on lisdtty sykloni, joka erottaa
kiintedt aineet kaasuvirrasta puhdasta kaasutuotetta varten. Koska Boudourd-reaktio on ta-
sapainoreaktio, reaktion lopputuote ei voi olla tdydellisen puhdas CO:n suhteen ja sen takia
tuotteiden puolelle jd4 pakonomaisesti myods CO2:ta, ellei reaktio etene tdydellisesti. Suh-
detta voidaan kuitenkin sddtdd muuttamalla olosuhteita, jolloin tuotteen puhtaus CO:n suh-

teen voidaan maksimoida.

2.3  Power-To-Metanoli

Vihredd metanolia, joka tuotetaan uusiutuvasta vihredsti vedystd ja talteenotetusta COx:sta,
pidetddn sen monipuolisuuden vuoksi merkittdvana tekijana siirryttdessd kohti kestdvampai
taloutta. Metanolia voidaan hyddyntdd sekd kemikaalien valmistuksen l&htdaineena, etti
polttoaineena. (Medrano-Garcia ym. 2025) Metanolia tuotetaan tavanomaisesti synteesikaa-

sun katalyyttisilld reaktioilla, joista yksi reitti on metanolisynteesi Cu/ZnO/AlLOs-
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katalyytillé, jonka aktiivinen faasi on kuparimetalli. Télla katalyytilla prosessi toimii tyypil-
lisesti noin 230 °C lampdtilassa ja S0—100 bar paineessa. (Waugh 2012) Metanolisynteesi
toimii kolmella eri reaktiolla, jotka ovat CO:n ja COz:n hydraus metanoliksi seki sivureak-
tiona toimiva RWGS, joka kuvattiin reaktiossa (2). (Maksimov ym. 2022) Reaktiot ovat esi-
tetty reaktioissa (3) CO hydraus ja (4) CO2 hydraus.

CO + 2H, & CH;0H AH = —90,7 kJ/mol 3)

€O, + 3H, & CH;0H + H,0 AH = —49,5 kJ/mol (4)

Reaktioyhtiloistd voidaan havaita, ettd reaktiossa (4) kuluu enemmaén H; tuotettua metanoli-
moolia kohden kuin reaktiossa (3) ja ettei reaktio (3) muodosta vettd sivutuotteena, mika
helpottaa tuotteen puhdistusta. Koska vedyn tuotannolla on merkittiva vaikutus P2X-pro-
sessien kokonaiskustannuksiin, on reaktio (3) vedynkulutuksen nikdkulmasta suotuisampi.
Téstd syystd CO2:n muuntaminen CO:ksi ennen metanolisynteesid on perusteltua. Metanoli-
synteesiin tarvittava CO voidaan tuottaa RWGS:114 tai Boudouard-reaktion avulla. RWGS
reaktio ei kuitenkaan vdhennd vedyn kokonaiskulutusta, minkad vuoksi Boudouard-reaktio
voi olla suotuisampi vaihtoehto vedyn tarpeen pienentdmiseksi. Metanolisynteesin prosessi

on esitetty kuvassa 8.

CO+C02
CO, CO2 and H2

Reaktori Flash kolonni

Tislaus kolonni

Metanoli

P

Kuva 8. Metanolisynteesi, joka sisdltdd kompressorit, limmonvaihtimet, reaktorin, Flash-kolonnin
ja tislauskolonnin. (Medrano-Garcia ym. 2025)
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Metanolisynteesiin tuleva syottd perustuu Boudouard-reaktioon perustuvan CO;-talteenot-
toprosessista saatavalla tuotteella, joka sisdltdd sekd COa:sta, ettd CO:ta. Metanolisynteesin
jarkevén toimivuuden myo6ta reaktoriin tulee myos lisitd oikea suhde Ho, joka saadaan reak-
tioyhtdldistd 3—5. Muiden laitteiden mitoitus esimerkiksi flash-kolonni seka tislauskolonni

voidaan mitoittaa syotetyn ldhtdaineen seké halutun pitoisuuden mukaan.

Metanolisynteesin kinetiikkaa on tutkittu paljon, joten erilaisia kineettisid malleja on my0s
runsaasti. Esimerkiksi yhdessd tutkimuksessa (Graaf, Stamhuis & Beenackers 1988) tutkit-
tiin metanolisynteesin kinetiikka Cu-Zn-Al katalyytilla pyorivékorireaktorissa 15-50 bar

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

Aspen Plus on prosessisimulointiohjelmisto, jota kdytetddn kemiallisten prosessien mallin-
nukseen ja optimointiin. Ohjelma perustuu flowsheet-simulaatioon, joka on tietokoneohjel-
misto, jota kdytetddn prosessien kvantitatiiviseen mallintamiseen. Ohjelmiston avulla pro-
sessi voidaan mallintaa koko tuotantoketjun osalta raaka-aineista lopputuotteisiin. Prosessi
esitetddn kaaviomuodossa, jossa yksikkdoperaatiot kuvataan lohkoina ja materiaali- seka
energiavirrat niitd yhdistivind virtoina. Simulaatio perustuu matemaattisiin malleihin, joissa
todellista prosessia kuvataan yhtéloilla. Ndihin kuuluvat esimerkiksi massa-, mooli- ja ener-
giataseet, termodynaamiset tasapainot, Iimmon ja massan siirtymisen korrelaatiot, reaktioi-
den stokiometria ja kinetiikka sekd prosesseille asetetut fysikaaliset rajoitteet. (Al-Malah

Kamal I. M 2023)

Luotettavien termodynaamisten tietojen, kdyttoolosuhteiden ja laitemallien avulla Aspen
Plus -simulaatiolla voidaan ennustaa prosessilaitoksen toimintaa ja analysoida eri kédyttoti-
lanteita. Ohjelmistoa kdytetddn muun muassa prosessin suunnittelun tarkasteluun, herkkyys-
analyyseihin, optimointiin sekd mahdollisten pullonkaulojen tunnistamiseen. Prosessimallin
rakentaminen alkaa kemiallisten komponenttien méérittdmiselld ja sopivan termodynaami-
sen mallin valinnalla, minka jdlkeen muodostetaan prosessin flowsheet méadrittelemalld yk-

sikkdoperaatiot, prosessivirrat ja nithin liittyvit laitemallit. (Al-Malah Kamal I. M 2023)

3.1 Graafinen kayttoliittyma

Aspen Plus -ohjelmiston graafinen kéyttoliittyma muodostaa loogisesti jisennellyn kokonai-
suuden. Ohjelmiston kdynnistyessd ensimméinen ponnahdusikkuna ohjaa kéyttdjdn joko
avaamaan olemassa olevan tai luomaan uuden tiedoston. Uutta simulaatiota luotaessa vali-
taan prosessia vastaava mallipohja, joka asettaa automaattisesti kdyttoon soveltuvat termo-
dynaamiset ominaisuusmenetelméit sekd mittayksikkdjarjestelmén. (Al-Malah Kamal I. M

2023)
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Kayttoliittyméan padikkunan yldreunaa hallitsee ylatyokalupalkki (Top Toolbar), joka késit-
tdd padvalikot kuten File, Home, View, Customize ja Resources. Tdmén valikkorakenteen
alapuolella on toiminnallisiin vililehtiin jaettu valintanauha (Ribbon), jonka kautta hallin-
noidaan keskeisid toimintoja, kuten mittayksikoitd, tietoldhteitd, simulaation ajotiloja ja tu-
losten analysointia. Kdyttoliittyméin vasemmassa yldkulmassa sijaitsee puolestaan pikatyo-
kalupalkki (Quick Access Toolbar), johon on keskitetty useimmin tarvittavat perustoimin-

not, kuten tallennus ja simulaation suorittaminen. (Al-Malah Kamal 1. M 2023)

Simulointiprosessin ohjaus tapahtuu péddasiassa vasemman reunan hierarkkisen puuraken-
teen (Navigation pane) kautta, joka ohjaa kéyttdjda syottdlomakkeiden tiyttdmisessd yl-
hialtd alaspdin. Navigointiruudun alapuolella oleva ympéristéruutu (Environments pane)
mahdollistaa siirtymisen ohjelmiston eri péaétyétilojen, kuten ominaisuuksien madrittelyn
(Properties) ja varsinaisen simulaation (Simulation) vélilld. Kokonaisuutta tdydentdd ikku-
nan alareunassa sijaitseva tilapalkki (Status bar), joka esittdd simulaation etenemisen ja mah-
dolliset virheilmoitukset, sekd zoomauspalkki lomakkeiden koon hallintaan. (Al-Malah Ka-

mal I. M 2023)

3.2 Tekstipohjainen kayttoliittyma

Kun kayttdd graafista kdyttoliittymdd Aspen Plus tallentaa tehdyt asiat sydtetiedostomuo-
toon. Kayttdjan nakokulmasta ohjelman kayttd tapahtuu piédasiassa visuaalisen kéyttoliitty-
mén kautta, jossa prosessin eri osia voidaan lisdtd, muokata ja yhdistéd ilman, ettd kiyttdjan
tarvitsee késitelld varsinaista syotetiedostoa suoraan. Taustalla Aspen Plus kuitenkin muo-
dostaa kaikista tehdyisti asetuksista tekstipohjaisen syotetiedoston, joka sisdltdd simulaation
suorittamiseen tarvittavat tiedot. (Al-Malah Kamal I. M 2023) Periaatteessa timén syotetie-
doston voi my0s rakentaa itse ja tallentamalla sen .inp muotoon, jolloin sen voi suoraan avata

Aspen Plus -ohjelmalla.
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4  Tekodly

Tekodly (Al) vakiintui tieteenalana 1950—-1960-luvuilla ja toimii yleiskdsitteend jirjestel-
mille, jotka kykenevét ihmisméiseen kognitiiviseen toimintaan, kuten oppimiseen ja ongel-
manratkaisuun. Tekodlyn merkittdvimpid alalajeja ovat koneoppiminen (Machine Learning,
ML) ja sen edelleen kehittynyt muoto syvdoppiminen (Deep Learning, DL). Koneoppiminen
kattaa menetelmat, joissa jarjestelméit oppivat datasta ilman eksplisiittistd ohjelmointia, kun
taas syvdoppiminen perustuu monikerroksisiin neuroverkkoihin, jotka kykenevét tunnista-

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

Luonnollisen kielen kéisittely (Natural Language Processing, NLP) on tekodlyn osa-alue,
jonka tarkoituksena on saada tekodly onnistumaan lukemisessa, kirjoittamisessa ja keskus-
teluissa ihmisten tavoin. NLP:n ydin on kielimallit (Language Models, LM), joiden tehta-
vana on tuottaa tekstid perustuen sanojen ilmentymisen todennékdisyyteen kontekstin perus-
teella. Kielimallien kehitysvaiheet etenevit kronologisesti varhaisista tilastollisista kielimal-
leista (Statistical Language Models, SLM) my6hempiin neuroverkkoihin perustuviin kieli-
malleihin (Neural Language Models, NLM), siitd edelleen esikoulutettuihin kielimalleithin
(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 itsechuomiomekanismit mahdollistavat pitkien tekstikontekstien tehok-
kaan kisittelyn. Mallien kehitys on edennyt yksinkertaisista tilastollisista kielimalleista mo-
nimutkaisiin generatiivisiin malleihin, joiden laajuus ja kyvykkyydet mahdollistavat entista
monipuolisemman tiedon integroinnin ja soveltamisen. Samalla niiden kayttoon liittyy haas-
teita, kuten luotettavuuden, eettisyyden ja sovellettavuuden varmistaminen, mikd korostaa
tarvetta ymmartdda LLM-mallien toimintaperiaatteet ennen niiden laajamittaista hyodynta-

mistd. (Wang ym. 2025)

LLM:ét ovat mullistaneet monia sovelluksia chatboteista ja virtuaaliavustajista konekdén-
noksiin ja sisdllontuotantoon. Néiden poikkeuksellisten taitojen myo6td LLM mallit ovat
viime vuosina saavuttaneet laajaa kiinnostusta tieteen, teollisuuden, kuin myds yhteiskunnan

keskuudessa. LLM mallien toimintamekanismit ovat monimutkaisia, mikd tekee niiden
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kyvykkyyksien ymmaértdmisestd haastavaa ei asiantuntijoille. Vaikka LLM mallit tarjoavat
merkittavid etuja kayttdjille, niiden taustojen ja toimintaperiaatteiden rajallinen tuntemus ra-

joittaa mallien tdyden potentiaalisen hyodyntdmisen. (Yan ym. 2024)

4.1 Suurten kielimallien toimintaperiaatteet

LLM koulutetaan valtavilla tekstimaérilld jopa kymmenid miljardeja parametrejd. Néiden
mallien keskeinen piirre on siind, ettd ensin ne koulutetaan tekstiaineistolla ja sen jilkeen
malli sovitetaan ihmisten arvoihin. LLM:t ovat PLM-malleja selvésti joustavampia, silld ne
laajenevat erikoistuneista ratkaisuista yleiskdyttoisiksi jarjestelmiksi. LLM-mallit siséltdvit
tyypillisesti yli sata miljardia parametria, ja niiden koulutukseen kdytetty 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 tietomééri vastaa noin 570000 kirjaa
(University of Cambridge s.a.). Nama luvut havainnollistavat selkedsti LLM:ien ja PLM:ien
vilistd huomattavaa eroa sekd parametrimééréan ettd koulutusdatan laajuuden osalta. Para-
metrimdérd ei ainoastaan kuvaa mallin kokoa, vaan my0s sen laskennallista monimutkai-
suutta ja hienosdddon vaatimuksia. Koulutusdatan laajuus my6s maarittd, kuinka monipuo-

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

Suurten kielimallien esimerkiksi ChatGPT tekemiseen sisdltyy yleensd kolme vaihetta esi-
koulutus, hienosdito ja vahvistusoppiminen. Esikoulutus vaiheessa malli oppii muodosta-
maan tekstid, sille syotetyn tekstin perusteella, hienosdétd vaitheessa malli opetetaan sopeu-
tumaan tekstiluokitteluun, vastauksien antoon seké kielten kddntdmiseen ja lopuksi vahvis-
tusoppimiseen, jossa kdytdnnodssd optimoidaan mallin toimivuutta sen antamien vastauksien

arvioinnilla (Yan ym. 2024).
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Malleja kutsutaan perusmalleiksi, joille on suoritettu ainoastaan esikoulutusvaihe. Tassé vai-
heessa mallille kerdtddn suuri midrd koulutusaineistoa, jonka avulla se oppii kielen raken-
teen ja tekstin tuottamisen. Malli pystyy tuottamaan tekstid hyodyntdmailld tuntemaansa
tekstid, mink4 avulla se kykenee laskemaan todennékoisyydet seuraaville sanoille (Yan ym.
2024). Toisin sanoen sanojen muodostuminen perustuu sithen milld sanalla on parhaat mah-

dollisuudet tulla seuraavaksi jo muodostettujen sanojen perdan.

LLM mallit toimivat numeerisilla syétteilld, jolloin tulee olla sddntdjd milld tavalla mallit
muodostavat sanat numeeriseen muotoon. Mallit eivit siis ymmarré tai kéasittele tekstid suo-
raan sanoina vaan muokkaavat ne ensin symboliseen muotoon, joita kutsutaan tokeneiksi.
(Wang ym. 2025) Kun LLM mallille annetaan tekstid, se muutetaan tokenien jonoiksi, jotka

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

Jotta malli osaisi tuottaa mahdollisimman konkreettisia vastauksia, sen tiytyy tietdd, mitka
jo kéytetyistd tokeneista ovat tarkeimpid. Attention mekanismi antaa jokaiselle tokenille pai-
non, jonka avulla malli osaa kiinnittdd enemmén huomiota olennaisiin tokeneihin ja ndin
ennustaa seuraavan tokenin tarkemmin ja kuvastamaan haluttua vastausta enemmaén. (Na-

veed ym. 2025)

Hienoséito vaiheessa (supervised finetuning, SFT) pyritddn parantamaan perusmallia siten,
ettd sitd pystyttdisiin hyddyntdmain erilaisten tehtdvien suorittamiseen, kuten tekstiluokitte-
luun, kysymys-vastaus-tehtiviin sekd kielten kidéntdmiseen. Tdsséd vaiheessa myds hienosié-
detddn perusmallilla luotuja painokertoimia, jolloin mallin suorituskyky optimoituu. (Yan

ym. 2024)

Vahvistusoppimisessa (Reinforcement learning with human feedback, RHFL) parannetaan
mallin toimivuutta yleensd ihmisten avulla. Néissd ithmiset ohjaavat ja korjaavat mallin oi-
kean suuntaan, jos malli ei suorita annettua tehtdvaa halutulla tavalla. Tdma voidaan toteut-
taa madrittelemalld palkkiofunktio ihmisten mieltymysten perusteella, jolloin mallia koulu-
tetaan Proximal Policy Optimization (PPO) -menetelmélld. PPO toimii siten, ettd mallilta
kysytddn kysymyksid ja niiden vastaukset jarjestelldéin paremmuusjdrjestykseen. Malli oppii
tatd kautta iteroimaan vastaukset mukautumaan paremmin ihmismieltymystd. (Yan ym.

2024)
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4.2 Tekodlyn kdytto tiedonhaussa.

Yleiskdyttoiset tekodlychatbotit perustuvat laajoihin kielimalleihin, jotka esimerkiksi kyke-
nevit kielen muodostamiseen, tiivistimiseen, ymmartdmiseen ja luokitteluun (Xing ym.
2025). Esimerkkejd ndistd ovat ChatGPT, Gemini ja Claude. Ndmai jérjestelmét toimivat
monialaisina tydkaluina, joita voidaan hyodyntdi esimerkiksi dokumentaation tuottamiseen,

teknisen tiedon jasentdmiseen, kirjallisuuskatsauksen tukemiseen sekd nopeaan ideointiin.

Tekodlypohjaisten tyokalujen kdyttd suunnittelussa edellyttdd kriittistd arviointia, silld
Al-mallit voivat toisinaan tuottaa viitteitd tai viitteitd, jotka eivit perustu todellisiin l&htei-
siin tai ne sisdltavit epitarkkuuksia. Néitd epitarkkoja vastauksia kutsutaan tekodlyn hallu-
sinaatioiksi ja se mééritelldédn sisdllon tuottamiseen, joka on epétotta tai se ei vastaa annettua
lahdettd (Annepaka & Pakray 2025). Suunnitteluprosessissa timéa korostuu erityisesti silloin,
kun Al:ta hyodynnetddn padtoksenteon tukena tai teknisen tiedon ldhteend. Siksi kaikki Al:n

tuottamat viitteet, laskelmat ja véitteet tulee tarkistaa ldhteista ja teknisistd dokumenteista.

Prosessien suunnittelussa kirjallisuuskatsaus ja taustatiedon keruu muodostavat keskeisen
osan suunnittelun tietoperustaa. Tekodlypohjaiset hakutydkalut, kuten Scopus Al, Litmaps,
Semantic Scholar, Keenious ja Elicit, tehostavat titd vaihetta merkittdvasti. Scopus Al tar-
joaa Scopus hakua ja analyysid helpommalla kayttoliittymalla, kun taas Litmaps Luo kartan
tarkeimmisté artikkeleista, jotka liittyvét valitsemaasi ldhtoartikkeliin. Semantic Scholar tii-
vistdd julkaisun keskeiset kohdat eri osioissa (johdanto, menetelmit, tulokset, johtopaatok-
set). Elicit ndyttdd relevantteja artikkeleita ja tiivistelmid niiden keskeisestd siséllostd. Nii-
den tyokalujen avulla suunnittelija voi muodostaa kattavan ja ajantasaisen tietopohjan, joka

tukee ratkaisujen perusteltua valintaa ja vihentdd manuaalisen tiedonhaun tyOmaaraa.
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5 Kemialliset prosessit ja tekodlyn implementointi niissa

Tekodly on kokonaisuudessaan kokenut voimakkaan kasvun viime vuosina, joka pédsidin-
toisesti johtuu laskentatehon, tekodlymenetelmien ja ohjelmistoarkkitehtuurien viimeaikai-
sesta ldpimurrosta. Prosessitekniikka on yksi monien alojen joukosta, joka on hyotynyt mer-
kittaviasti tekodlyn tuomista mahdollisuuksista. Julkaistut menetelmit ja sovellukset proses-
sitekniikassa ovat kuitenkin hyvin monimuotoisia, ja alalla on yhd hyddyntdmétontd poten-

tiaalia. (Thon ym. 2021)

LLM muodostavat tekoédlyn osa-alueen, jossa hyddynnetdén yleensd transformer-pohjaisia
malleja ja valtavia tekstiaineistoja, jotta jirjestelmét oppivat tuottamaan sujuvaa ja ihmis-
mdisté kieltd. Viime vuosien kehitys on nostanut esiin malleja, jotka ovat osoittaneet poik-
keuksellista suorituskykyd monilla alueilla, tekstin ymmértdmisestd ja tuottamisesta aina oh-
jelmointiin asti. Niiden vaikutus alkaa ulottua myds tieteisiin, esimerkiksi kemiaan ja kemi-

antekniikkaan. (Leong ym. 2025)

Kemiallisten prosessien mallintaminen edellyttdd monimutkaisten ja usein korkeaulotteisten
parametririippuvuuksien kuvaamista, mikéd on vilttiméatontd prosessien suunnittelua, opti-
mointia, sddtod ja vikatilanteiden diagnosointia varten. Perinteiset kokeelliset ja simulointi-
pohjaiset menetelmadt ovat tydlditd ja kalliita, minkd vuoksi tarvitaan uusia ldhestymistapoja
kokeiden ja simulointien mairén vihentdmiseksi. Samanaikaisesti kasvavat datamaarit ylit-
tdvit manuaalisen mallinnuksen rajat, mikd korostaa automatisoitujen mallinnusmenetel-

mien tarvetta. (Thon ym. 2021)

Tekodlyn, erityisesti koneoppimisen ja syvdoppimisen, hyodyntdminen tarjoaa lupaavan rat-
kaisun prosessitekniikan mallinnushaasteisiin. Vaikka tekodlylld on pitké historia vaihtele-
vine kehitysvaiheineen, koneoppimisen ja syvdoppimisen viimeaikaiset ldpimurrot ovat
mahdollistaneet sen laajan ja kidytdnnollisen soveltamisen eri aloilla. Prosessitekniikassa te-
kodlymenetelmid on jo hyddynnetty sekd akateemisissa etté teollisissa sovelluksissa proses-

sien kehityksen ja mallinnuksen tehostamiseksi. (Thon ym. 2021)
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5.1 Tekodlyn hyodyntdminen prosessisuunnittelussa

Kirjallisuuden perusteella Al-sovellukset voidaan jakaa kuuteen pdéluokkaan: datan esiké-
sittely, ennakoiva prosessimallinnus, prosessioptimointi, prosessinohjaus seki vika- ja poik-
keamien tunnistus sekd mekanististen mallien johtaminen. Niistd ennakoiva mallinnus, op-
timointi, ohjaus ja vikojen tunnistus sijoittuvat suoraan prosessitekniikan ja tekodlyn raja-

pintaan. (Thon ym. 2021)

Ennakoiva prosessimallinnus on keskeisin ja laajimmin hyddynnetty tekoédlyn sovellusalue
prosessitekniikassa. Sen tavoitteena on tuottaa dataldhtoisid malleja, jotka kykenevét kuvaa-
maan monimutkaisia prosessidynamiikkoja ilman taydellisti fysikaalista mallia. Prosessiop-
timoinnissa tekodlyd hyddynnetddn erityisesti hybridimalleissa, joissa yhdistetdén ensiperi-
aatemallien rakenteellinen tieto ja neuroverkkojen kyky oppia vaikeasti mallinnettavia ilmi-
Oitd. Prosessinohjauksessa tekodly voidaan integroida perinteisiin sddtomenetelmiin tai
muodostaa tdysin Al-pohjainen ohjausjirjestelmi. Vika- ja poikkeamien tunnistus on yksi
tekodlyn merkittivimmistd sovelluksista prosessitekniikassa, erityisesti suurissa ja sensori-
rikkaissa prosesseissa. Koneoppimismenetelmit, kuten syvit neuroverkot, satunnaismetsit
ja muut luokittelualgoritmit kykenevét havaitsemaan poikkeamia ja prosessivikoja korkealla

tarkkuudella suurista datamassoista. (Thon ym. 2021)

Taulukkoon 1 on koottu simulaatiotydkaluja, jotka hyddyntivét tekoélyé sisdisesti tai joiden

yhteydessa tekodlyn kéyttod suunnitellaan.
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Taulukko 1. Ohjelmistot, jotka hyodyntévit tekodlya tai sen kdyttd on suunnitteilla.

Ohjelma Kayttotarkoitus

Aspen Plus Nopeuttaa ja parantaa prosessimallien ra-
kentamista, tarkkuutta ja optimointia (As-

pens.a.)

Aveva Ennakoi laiteviat, optimoi tuotannon ja tu-
keakseen operatiivista padtoksentekoa

luonnollisen kielen avulla. (AVEVA 2025)

Comsol multiphysics Suunnitelmissa automatisoi simulointien
valmistelun, suorittamisen ja jilkikésitte-

lyn. (Shrivastava & Evers 2025)

Matlab Voit saada MathWorksin dokumentaatioon
perustuvia vastauksia, voit luoda Matlabin
koodia, saada vastauksia teknisiin kysy-

myksiin sekd nopeuttaa rutiinitehtdvii.

(MATLAB s.a.)

Tunnettuja kielimalleja voidaan myos hyddyntdd osana prosessien suunnittelua nimittiin
LLM voidaan hyodyntdd avustajina tietynlaisissa ongelmanratkaisussa ja ideoiden tuottami-
sessa. Insindoritehtdvissd tarvitaan yleensd luovaa ajattelua, tietojen yhdistdmisté ja useiden
ratkaisuvaihtoehtojen tarkastelua. Ndiden asioiden tueksi voidaan hyddyntda LLM malleja,
jotka osoittaneet toimivuutensa ndiden asioiden ratkaisemiseksi. Kielimalleilla tuotettu ide-
oiden luominen on erityisen hyoddyllistd projektien alkuvaiheen konseptoinneissa, koska se
laajentaa insin6orin ndkdkulmaa tuomalla esiin ratkaisuja, joita ei valttimittd muuten tulisi

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

On raportoitu, ettd LLM-malleista on hyotyd ongelmien selvittimisessd ja nopeiden laskujen
tekemisesséd jo varhaisessa ongelmanratkaisun vaiheessa. Mallilta voidaan pyytdd esimer-
kiksi eri algoritmien tai kaavojen vertailua, jolloin se voi tuottaa tiiviin yhteenvedon vaihto-
ehdoista ja niiden eduista ja rajoituksista, kuten PID-sdédtimen ja tila-avaruussditimen eroista
tai kahden suunnittelustandardin vertailusta. Vaikka vastaukset eivit ole tdysin luotettavia

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

noorid hahmottamaan tilanteen ja etenemddn tyossddn. (Leong ym. 2025)

LLM-mallien hyodyntdminen ideointiin voi siis parantaa tuottavuutta ja tehokkuutta, koska
niiden avulla kirjallisuushakuun tai muistista kaivettavan taustatiedon etsimiseen kuluva
aika vihenee merkittavasti. LLM-mallien hyddyntdmisessd keskeistd on séilyttidd kriittinen
arviointikyky ja kohdella mallia apulaisena, jonka tuottamat ehdotukset tulee aina varmistaa
ja todentaa insinddritieteelle ominaisen harkinnan, testauksen ja analyyttisen todistamisen

kautta. (Leong ym. 2025)

Kysymyksien laadinnasta on muodostunut oma osaamisalueensa, silli LLM:lle on osattava
muotoilla kysymys tavalla, joka ohjaa sitd tuottamaan tarkoituksenmukaisia ja kéyttokelpoi-
sia vastauksia. Hyvin rakennettu kehote lisdd merkittavasti todennékoisyyttd saavuttaa ha-
luttu lopputulos, kun taas epétdsmaéllisesti médritellyt pyynnoét johtavat helposti heikkolaa-
tuisiin tai liian yleisluonteisiin vastauksiin. Tdma tekee kehotteiden suunnittelusta keskeisen

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

5.2 Nykyiset tutkimukset

Tutkimuksia, joissa tekodlyd hyodynnetdan Aspen Plus -mallien luomisessa, on toistaiseksi
melko vdhin. Tdmédn vuoksi tdssd luvussa tarkastellaan tekodlyn mahdollisia sovelluskoh-
teita prosessisuunnittelussa ja kemiantekniikan mallinnuksessa, joiden voidaan ndhda tuke-

van myo0s Aspen Plus -ympiristossd tehtdvaa tyota.

Tislauskolonnien suunnittelun optimointi on usein todella haastavaa, joten tutkimuksessa
(Ye ym. 2023) on hyddynnetty rakentamalla tislauskolonnien sijaismalli kdyttamalla takai-
sinlevitysneuroverkkoa (BP-NN). Malli koulutetaan tarkkojen prosessisimulaatioiden tuot-
tamalla datalla, joka kattaa kaikki mahdolliset muutokset sydttdolosuhteissa, kdyttdolosuh-
teissa ja suunnitteluparametreissa. Tamén vaiheen ydin on muuttaa tislauskolonnin suunnit-
telu mallipohjaisesta ldhestymistavasta datavetoiseksi. Mallin avulla voidaan optimoida esi-
merkiksi kustannuksia ja arvioida taloudelliset ja ymparistovaikutukset. Verrattuna alkupe-
rdiseen tarkkaan simulaatiomalliin kustannukset pienenivit 6,1 % ja CO»-péddstot 27,13

kgCOz per tonni tuotetta. (Ye ym. 2023)
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Suuret kielimallit, jotka on koulutettu valtavilla internetisti kerétyilld tekstiméaarilla, voidaan
hienosditdd vastaamaan kemian kysymyksiin luonnollisella kielell4 ja ratkaisemaan monen-
laisia kemian ja materiaalitieteen tehtdvid. Mallin toiminta tiivistyy siihen, ettd suuri kieli-

malli GPT-3 hienosdidetddn pienilld esimerkkiaineistoilla. (Jablonka ym. 2024)

Tutkimuksessa (Pan ym. 2025) kehitetddn tyokalu, joka hyddyntdd suuria kielimalleja poi-
miakseen virtausreaktioihin liittyvad keskeisté tietoa tieteellisistd artikkeleista. Neuroverk-
koon perustuva itseoptimoituva tydonkulku nopeuttaa tiedonkeruuta merkittivisti, lyhentden
uuttoajan 24 sekunnista 16 sekuntiin jo kymmenen artikkelin jilkeen. Ndiden menetelmien
avulla voidaan suunnitella mikroreaktorijarjestelmid, esimerkiksi piperasiilliinin synteesiin
tehokkaasti ja pienin virhein. Ty0 tarjoaa synteettisille kemisteille helppokéyttdisen LLM
pohjaisen tydkalun virtausreaktioiden suunnitteluun ja osoittaa, ettd koneoppimista voidaan

hyodyntidd myds aloilla, joilla kirjallisuutta on rajallisesti. (Pan ym. 2025)

Prosessisimulaattorien kdyttd on tyypillisesti aikaa vievid ja edellyttdd syvallistd asiantun-
temusta, mika rajoittaa sen kiyttod kokemattomien kéyttdjien keskuudessa. Tdmén haasteen
ratkaisemiseksi tutkimuksessa (Liang ym. 2026) kehitettiin suuriin kielimalleihin perustuva
tekodlyagentti, joka integroitiin AVEVA Process Simulation -ohjelmistoon Model Context
Protocol avulla. Ratkaisu mahdollistaa monimutkaisten simulointitehtdvien suorittamisen
luonnollisen kielen komennoilla, silléd tekodly kommunikoi simulaattorin kanssa ohjelmalli-
sesti Pythonia hyodyntiden. Tydkalua arvioitiin vesi-metanoli-erotuksen tapauksessa, jotka
osoittivat agentin kykenevén itsendisesti analysoimaan prosessikaavioita, tunnistamaan op-
timointikohteita seké esittimaén tuloksia selkedsti. Menetelma tarjoaa merkittdviid potenti-
aalia sekéd opetuskdyttoon, ohjaten kokemattomia kayttdjid prosessien vaiheittaisessa raken-
tamisessa, ettd kokeneiden asiantuntijoiden rutiinitehtivien automatisointiin ja ideoinnin tu-

eksi. (Liang ym. 2026)

Vastaavasti my0s prosessimallien automatisoitua koodinluontia on tutkittu mallinnusvai-
heen nopeuttamiseksi. Tutkimuksessa (Rupprecht ym. 2025) selvitettiin Text2Model-1dhes-
tymistapaa, jossa suuri kielimalli hienosdidettiin tuottamaan dynaamisia reaktorimalleja
Modelica-kielelld suoraan tekstimuotoisista kuvauksista. Hienosdddetty malli kykeni kdén-
tdmadn kayttdjan syottimén luonnollisen kielen, kuten CSTR-reaktori ensimmaéisen kertalu-
vun eksotermiselld reaktiolla ja jadhdytysvaipalla, syntaktisesti virheettomaksi ja merkitys-

sisélloltddn oikeaksi koodiksi. (Rupprecht ym. 2025)
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Tekodlyéd voidaan hyodyntdd apuvilineend tuottamaan vuorovaikutteisia oppimisympéris-
t6jd ja luomaan todellisia prosesseja. Sen avulla voidaan havainnollistaa kriittisen ajattelun
merkitysta ja tarkastella, miten suuria kielimalleja voidaan kdyttdd prosessisuunnittelun tu-
kena. Artikkelissa (Kong ym. 2023) tata ldhestymistapaa sovellettiin tislauskolonnien mitoi-
tukseen. Prosessi eteni siten, ettd aluksi kirjallisuudesta koottiin yleiset mitoitusperiaatteet,
kuten syotteen virtausnopeus, syotteen koostumus seké tisleen ja pohjatuotteen puhtausvaa-
timukset. Tamain jélkeen tekodlylle annettiin tehtdviksi ehdottaa omia parametrejaan halut-
tujen tulosten saavuttamiseksi. Seuraavassa vaiheessa tekodlyn vastauksia pyrittiin paranta-
maan iteratiivisesti tarkentamalla ohjeita ja kysymyksid. Kun tekoély oli tuottanut suunnit-
teluparametreja, sitd pyydettiin avaamaan laskentansa vaiheittain, jotta sen ratkaisuprosessi
jataustalla oleva logiikka voitiin ymmartad. Lopuksi tekodlyn ehdotukset validoitiin esimer-
kiksi Aspen Plus -simuloinneilla, ja mikili tulokset eivét tdyttineet vaatimuksia, prosessia
jatkettiin edelleen iteratiivisesti, kunnes toimiva ratkaisu 16ytyi. (Kong ym. 2023) Tamén
menetelméin avulla opitaan ymmairtdmadn tekoédlyn toimintaa ja kehitetdén valmiuksia hyo-

dyntia sitd jatkossa entistd tehokkaammin suunnittelun apuvilineena.
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Kokeellinen osa

Kokeellisessa osassa selvitetddn, kuinka hyvin ja luotettavasti tekodlyd voidaan hyddyntiaa
prosessien luomisessa sekd simulointiin liittyvien ohjeiden tuottamisessa Aspen Plus -simu-
lointia varten. Aspen Plus toimii tdssé tydsséd tekodlyn tuottamien prosessimallien verifioin-
tialustana. Tekoély generoi Aspen Plus -syotetiedoston, joka siséltédd prosessin mallintami-
seen tarvittavat médritykset, kuten yksikkdoperaatiot, virrat, reaktiot, lampdétilat, paineet ja
erotusvaiheet. Generoitu syotetiedosto avataan Aspen Plus -ohjelmistossa, jossa prosessi-

mallin oikeellisuus ja laskennan onnistuminen voidaan arvioida.

Mikéli simulointi konvergoi ja prosessi kdyttiytyy fysikaalisesti jarkevilla tavalla, voidaan
tekodlyn tuottamaa mallia pitdd toimivana. Jos simulointi ei puolestaan konvergoi tai pro-
sessi tuottaa epérealistisia tuloksia, voidaan tekodlyn mallinnuksessa esiintyvit virheet tun-
nistaa ja analysoida tarkemmin. Liséksi tyon kokeellisessa osassa tarkastellaan, miten teko-
dlyé voitaisiin hyodyntdd mahdollisimman tehokkaasti prosessien rakentamisessa ja simu-
lointien automatisoinnissa. Tydssd hyOdynnetddn tekodlymalleja 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-
neitd paattelyominaisuuksia teknisten ongelmien ratkaisemiseen. Lisdksi ne edustavat eri te-
kodlykehittdjien uusimpia suuria kielimalleja, mikd mahdollistaa niiden suorituskyvyn ja

tuottamien ratkaisujen vertailun Aspen Plus -mallien luomiseen liittyvissé tehtdvissa.
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6 Kehotteen suunnittelu tekodlya varten

Kehotteen tarkoituksena on saada tekoédly vastaamaan mahdollisimman kattavasti ja luotet-
tavasti haluttuun kysymykseen sekd vihentdmédén tekodlyn tuottamien hallusinaatioiden ja
muiden virheiden esiintymisti. Hyvén kehotteen laatiminen edellyttié kokeilua, kunnes vas-
tauksen laatu vastaa haluttua. Kaytannossé tekodlylle esitetddn kysymys, jonka jélkeen saa-
tua vastausta arvioidaan mahdollisten parannuskohteiden tunnistamiseksi. Tdmén perus-
teella kehotetta muokataan ja tarkennetaan paremman lopputuloksen saavuttamiseksi. Me-

netelmé on esitetty kuvassa 9.

Muokkaa kehotetta [«
\4
) . >l Ei
Aloita kehotteen | Syétd kehote | Toimiiko kehote
luonnilla | tekodlylle halutulla tavalla o| Kyl

Kuva 9. Menetelma, jonka avulla voidaan rakentaa mahdollisimman hyvia kehotteita.

Tamin tyon tavoitteena on laatia kehote, jonka avulla tekodly pystyy tuottamaan suoraan
Aspen Plus -ohjelmiston kanssa yhteensopivan sydtetiedoston. Tavoitteena on vihentda si-
mulaatiomallin luomiseen tarvittavaa manuaalista ty6td mahdollisimman paljon. Kehotteen
toimivuuden arvioinnissa keskeisend kriteerind pidettiin sitd, ettd Aspen Plus pystyy avaa-
maan tekodlyn tuottaman syotetiedoston ilman virheitd. Tdmén saavuttamiseksi syotetiedos-
ton tulee olla rakenteeltaan oikeanmuotoinen ja sisdltdé kaikki mallin suorittamisen kannalta
tarvittavat parametrit. Liitteessd 1 on esimerkki Geminilld luodusta Aspen Plus inp-tiedos-
tosta, joka on tehty ilman kehotteen viimeistelyi ja jossa on mallinnettu Boudouard-reakti-
oon perustuvaa CO»-talteenottoprosessia. Tiedoston perusteella voidaan todeta, ettd se on

puutteellinen eikd se noudata Aspen Plus -ohjelmiston syntaksia.

Esitestauksessa havaittiin, ettei tekodly kykene itsendisesti muodostamaan sellaista teksti-
muotoista syotetiedostoa, jonka Aspen Plus tunnistaisi virheettomaésti, eikd ndin ollen myds-
kddn avaamaan tiedostoa onnistuneesti. Tdmén vuoksi kehotteeseen liséttiin esimerkki oike-

anlaisesta  syoOtetiedostosta, joka luotiin  Aspen Plus -ohjelmiston graafisella
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kayttoliittymalld. Esimerkkitiedosto sisdlsi médritelmat muun muassa APV140 PURE40 -
tietopankista, metrisistd yksikkdvalinnoista, komponenttien valintatavasta, prosessikaavion

rakenteesta seka syottovirtojen ja blokkien maarittelyista.

Esimerkkitiedoston suunnittelussa pyrittiin tasapainottamaan tiedoston yksinkertaisuus ja
yleiskéyttoisyys. Tiedoston tuli olla riittdvén suppea, jotta tekodly pystyisi tuottamaan toi-
mivia prosessimalleja mahdollisimman luotettavasti. Toisaalta sen tuli my0s sisdltdd mah-
dollisimman kattavasti erilaisia Aspen Plus -mallinnuksessa kéytettdvid rakenteita, jotta sa-
maa kehotetta voitaisiin soveltaa erilaisiin prosessitapauksiin. Tdman vuoksi esimerkkitie-
dostoon siséllytettiin useita yksikkdoperaatioita, kuten reaktorityypit RGIBBS ja RSTOIC,
sekd esimerkkeji erityyppisisté virroista ja komponenteista. Tavoitteena oli myds tarjota te-
kodlylle riittdva malli tavanomaisten seké kiinteiden komponenttien késittelyyn. Néin esi-
merkkitiedosto toimii yleisend pohjana, jonka perusteella tekodly pystyy muodostamaan

syotetiedostoja mahdollisimman monenlaisiin prosessisimulointitehtéviin.

Varsinaista laskentamenetelmdd (property method) ei sisdllytetty esimerkkitiedostoon,
koska tekodly saattaa toisinaan lisétéd tiedostoon laskentamenetelmain, jota ei ole saatavilla
Aspen Plus -ohjelmistossa. Laskentamenetelma on kuitenkin helppo ja nopea lisdtd manu-

aalisesti joko sydtetiedostoon tai Aspen Plus -ohjelmiston kéyttoliittymén kautta.

Kehotteen kdytossd on huomioitava, ettd tekodlyd on ohjeistettu perustelemaan kaikki valit-
semansa parametrien arvot. Lisdksi tekodlyd pyydetdén ehdottamaan prosessiin parhaiten
soveltuvaa laskentamenetelméd. Vaikka tekoély on ohjeistettu kdyttiméaan vain esimerkki-
tiedostossa olevia yksikditd, sitd on pyydetty samalla kertomaan, mité yksikkotyyppeja pro-

sessissa olisi optimaalista kayttad. Talloin kdyttdja voi vaihtaa ne tarvittaessa manuaalisesti.

Kehote on suunniteltu siten, ettd se voidaan kopioida tekoélylle sellaisenaan muokkaamalla
vain suluissa olevaa kohtaa, johon mairitelldédn haluttu prosessi. On huomioitava, etté teko-
dly saattaa toisinaan kopioida esimerkkitiedoston sisdllon liian suoraan, jolloin se ei tuota
haluttua uutta prosessia. Tamé voidaan vélttaa kaksivaiheisella keskustelulla, jossa ensin te-
kodlyd pyydetddn suunnittelemaan prosessi, ja vasta timén jilkeen sitd pyydetddn muodos-
tamaan varsinainen syotetiedosto aiemman suunnitelman pohjalta. Kehote on tehty englan-
nin kielelld vélttadkseen kielellisid virheitd, joita tekodly voisi luoda syote tiedostoon. Ke-

hote, joka siséltdd tekoélylle annetut ohjeet sekd esimerkkitiedoston, on esitetty liitteessé 2.
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7  Boudouard-reaktioon perustuvan CO;-talteenottoprosessin mal-

linnus

Mallinnus toteutetaan kolmella tekodlytyokalulla, jotka ovat Gemini, ChatGPT ja Claude.
Usean tekodlytyokalun kdyttd mahdollistaa sekd mallinnustulosten ettd kdytettyjen kehottei-
den toimivuuden vertailun eri malleissa. Tarkoituksena on arvioida, tuottavatko eri tekodlyt
samanlaisia tuloksia samalla kehotteella. Koska mallinnusprosessi oli padpiirteissddn sa-
manlainen kaikissa tekodlytyokaluissa, yksityiskohtainen prosessikuvaus esitetdén vain Ge-
minin osalta. ChatGPT ja Clauden osalta esitetddn mallinnusten keskeiset tulokset tiiviste-

tysti.

7.1 Geminin tuottama mallinnus

Liitteessd 2 esitetty kehote sydtettiin tekodlylle tavoitteena muodostaa Boudouard-reaktioon
perustuva CO»-talteenottoprosessia kuvaava prosessimalli. Tekodlyn tuottaman mallin pe-
rusteella laadittiin Aspen Plus -simulointiohjelmistoon soveltuva. inp tiedosto, joka avattiin
jatkotarkastelua varten Aspen Plus -ympéristossd, timé sydtetiedosto on esitetty liitteessd 3.

Tédmin perusteella muodostunut prosessikaavio on esitetty kuvassa 10.

Q Temperature (C)
C) Pressure (bar)
E Mass Fow Rate (ka/hr)

Kuva 10. Geminin tuottama Prosessikaavio, jossa hiilen sy6ttd (CARBIN) ja CO,:n sy6ttd (CO2IN)
sekoitetaan sekoittimella (MIX1) ennen reaktoriin (REACT1) menoa. Reaktorin jélkeen jéljelle kiin-
tedt komponentit erotetaan erottimelle (SEP1).
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On huomattava, ettd mallissa kdytetyt syottovirrat, lampotilat, paineet seké osa yksikkdope-
raatioiden valinnoista perustuivat tekodlyn generoimaan Aspen Plus -sydtetiedostoon. Néita
arvoja el madritetty erikseen tdssd tydssd, vaan ne olivat tekodlymallin tekemid oletuksia tai
valintoja. Tamén vuoksi parametrien tarkoituksena oli ensisijaisesti arvioida tekodlyn kykya
muodostaa toimiva prosessimalli eikd optimoida kiyttdolosuhteita. Seuraavat parametri- ja

yksikkdvalinnat perustuvat siis tekodlyn tuottamaan tietoon.

Prosessimallissa tarkasteltiin Boudouard-reaktioon perustuvan CO;-talteenottoprosessin jér-
jestelmad, jossa hiili reagoi COz:n kanssa muodostaen CO:ta. Hiili ja CO> sydtettiin proses-
siin erillisind virtauksina ymparistoolosuhteissa (25 °C, 1 bar), minka jélkeen ne yhdistettiin
sekoittimessa (MIX1). Sekoitin valittiin prosessikaavion selkeyttimiseksi ja yhtendisen
syottovirran muodostamiseksi ennen reaktoria, vaikka virtaukset olisi voitu syottdd myos

suoraan reaktoriin.

Reaktori mallinnettiin Aspen Plus -ohjelmiston RGIBBS lohkolla, koska Boudouard-reaktio
on tasapainorajoitteinen prosessi. RGIBBS maiirittd4 kemiallisen tasapainon Gibbsin vapaan
energian minimoinnin perusteella, jolloin reaktion kinetiikkaa tai tarkkaa stoikiometriaa ei
tarvitse madrittdd erikseen. Vaihtoehtoisesti mallinnuksessa olisi voitu kdyttdd REQUIL-
lohkoa, mikéli reaktion stoikiometria ja tasapainoreaktioiden médrittely olisi haluttu tehda
eksplisiittisesti. Kinetiikkaan perustuvat reaktorimallit, kuten RCSTR tai RPLUG, olisivat
puolestaan soveltuneet tilanteisiin, joissa reaktionopeustiedot ja kinetiikkaparametrit ovat
saatavilla, lisdksi kineettisten mallien avulla voitaisiin myds tehdd malleja, jotka huomioisi-
vat hiilen huokosrakennetta, aktiivisten pintakohtien maaraad sekd katalyyttien vaikutusta.
Reaktori asetettiin toimimaan korkeassa lampdétilassa (900 °C), koska Boudouard-reaktio on
voimakkaasti endoterminen ja korkea ldmpdtila siirtdd tasapainoa CO:n muodostumisen

suuntaan.

Prosessin termodynaamisessa mallinnuksessa kéytettiin Peng Robinsonin tilanyhtidlo6n pe-
rustuvaa PR-BM ominaisuusmenetelméa, joka siséltdd Boston Mathias funktion. Menetelma
soveltuu erityisesti korkeissa ldmpdotiloissa esiintyvien kaasumaisten komponenttien, kuten

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

Reaktorin ulostulovirta johdettiin erotinyksikkdoon (SEP1), jossa reagoimaton kiinted hiili
erotettiin kaasumaisista tuotteista omaksi virtauksekseen. Erotukseen kéytettiin SEP lohkoa,

koska silli  voitiin = varmistaa  kiintedin  hiilen  tdydellinen erotus ilman



41

faasitasapainolaskentaan liittyvid epavarmuuksia. Vaihtoehtoisesti erotus olisi voitu toteut-
taa FLASH2-lohkolla, mikili kiintedn hiilen faasikédyttdytyminen olisi madritelty tarkasti

ominaisuusmenetelmissa.

Mallinnuksessa tunnistettiin myos simulointiin liittyvid haasteita ja oletuksia. Reaktion 1dm-
potila vaikuttaa voimakkaasti tasapainoon, ja liian alhaisissa lampoétiloissa CO:ta ei muo-
dostu merkittdvasti. Simuloinnissa oletettiin ekvimolaariset syéttovirrat (100 kmol/h) ja
kéayttopaineeksi 1 bar, vaikka teollisissa sovelluksissa kdyttoolosuhteet voivat vaihdella mer-

kittdvasti prosessin kiyttotarkoituksen mukaan.

Simulaation ajamisessa ei esiintynyt minkdénlaisia hiiriditd, joten varsinaisia parametrejé ei
my0skéddn joutunut muuttamaan simulaation toimivuuden kannalta. Simulaation tulokset on

esitetty taulukossa 2.

Taulukko 2. Boudouard-reaktioon perustuvan CO»-talteenottoprosessin tulokset, jossa esitetty tér-
keimpien virtojen ldmpétilat, paineet sekd 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, ettd reaktio ei saavuta tiaydellistd tasapainoa
vield lampdtilassa 900 °C. Tamén seurauksena lopputuote ei koostu tdysin puhtaasta CO:ta.
CO:n pitoisuutta voidaan kasvattaa nostamalla reaktiolimpdtilaa, mutta samalla prosessin
kayttokustannukset kasvavat. Tehdddn herkkyysanalyysi testatakseen, kuinka voimakkaasti
lampdtila vaikuttaa reaktion lopputuotteen puhtauteen. Herkkyysanalyysin tulokset on esi-

tetty kuvassa 11.
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CO mooliosuus tuotevirrassa GASOUT
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Kuva 11. Lampétilan vaikutus tuotteen puhtauteen.

Herkkyysanalyysin perusteella voidaan todeta, etté erittdin puhtaan tuotteen saavuttaminen
edellyttaa korkeaa reaktioldmpdtilaa. Lopputuotteen laatu riippuu siis siitd, kuinka puhdasta

tuotetta halutaan tehda.

7.2  ChatGPT:n sekd Clauden tuottamat mallinnukset

Liitteessd 1 esitetyn kehotteen perusteella luotiin .inp-tiedostot sekd ChatGPT ettd Clauden
avulla. ChatGPT:11a luotu Boudouard-reaktioon perustuva CO>-talteenottoprosessin mallin-
nus on esitetty liitteessd 4 ja Claudella luotu mallinnus liitteessd 5. Kuvassa 12 on esitetty

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

O Temperature (C)
<:> Pressure (bar)
Y { MassFowRate (kg/hr)

Kuva 12. ChatGPT:n tuottama Prosessikaavio, jossa hiilen sy6ttd (CARBF) ja CO:n syottd (CO2F)
sekoitetaan sekoittimella (MIX1) ennen lammittimeen (HEAT1) menoa. Ladmmittimesséd lammitetty
seos syotetddn reaktoriin (R1), jonka jilkeen tuotteet jadhdytetéédn jadhdyttimelld (COOL1). Tamén
jéalkeen kiintedt komponentit erotetaan erottimelle (SEP1).
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Kuva 13. Clauden tuottama Prosessikaavio, jossa hiilen syottd (CFEED) ja COa:n sy6ttd
(CO2FEED) sekoitetaan sekoittimella (MIXER). Ennen sekoitinta CO; kuitenkin l&mmitetdan 14m-
mittimelld (HEATER). Sekoittimen virta johdetaan reaktoriin (REACTOR), jonka jilkeen tuotteet
jadhdytetddn jadhdyttimelld (COOL1). Tdmén jédlkeen kiintedt komponentit erotetaan erottimelle
(SEP1), josta kaasu ohjataan kompressorilla (COMP) eteenpiin.

ChatGPT tuottama malli kuvaa Boudouard-reaktioon perustuvaa CO»-talteenottoprosessia
yksinkertaisella prosessirakenteella, joka siséltdd syottdvirtojen sekoituksen, esilammityk-
sen, Gibbs-reaktorin, jidhdytyksen ja tuotteiden erotuksen. Sydttdvirtoina kaytettiin puh-
dasta hiiltd (110 mol/h) ja CO> (100 mol/h) paineessa 1,0 bar. Reaktori mallinnettiin
RGIBBS-reaktorilla, jonka ldmpétila oli 900 °C ja paine 1,0 bar. Termodynaamisena mene-
telméni kéytettiin Peng-Robinson-Boston-Mathias (PR-BM) -mallia. Reaktion jdlkeen tuot-

teet jddhdytettiin 50 °C ja kaasu- sekd kiinted faasi erotettiin toisistaan.

Clauden tuottama prosessi sisilsi CO2:n esilimmityksen, sydttovirtojen sekoituksen, Gibbs-
reaktorin, jadhdytyksen, erotuksen sekd lisdksi tuotekaasun kompression. Syottovirtoina
kiytettiin hiiltd (120 mol/h) ja CO2 (100 mol/h) paineessa 1,5 bar. Reaktori mallinnettiin
RGIBBS-reaktorilla lampotilassa 950 °C ja paineessa 1,5 bar. Termodynaamisena menetel-
ménd kaytettiin myos PR-BM-mallia. Tuotteet jadhdytettiin 100 °C, minka jilkeen kiinted
hiili erotettiin tiydellisesti kaasutuotteista. Lopuksi tuotekaasu puristettiin 5 barin painee-

seen 80 % isentrooppisella hyotysuhteella.

Boudouard-reaktioon perustuvaa CO»-talteenottoprosessia kuvaavien mallien testauksessa
Clauden tuottama simulaatio toimi ilman virheitd, kun taas ChatGPT tuottamassa mallissa
havaittiin erotusyksikkoon liittyva ongelma. Erotusyksikon tarkoituksena oli erottaa kiinted
hiili omaksi tuotevirrakseen, mutta simuloinnissa osa kaasukomponenteista ohjautui virheel-
lisesti samaan virtaan. Tamin seurauksena kaasuvirran syotto jai nollaksi, mikd aiheutti si-

mulointivaroituksen.
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Ongelma ei ndyttidnyt johtuvan mallin rakenteesta tai erotusosuuksien maérityksestd, vaan
erotusyksikon virtojen kytkentdtavasta Aspen Plus -ohjelmistossa. Virhe saatiin poistettua
madrittdmalld ulostulovirrat uudelleen siten, ettd hiiltd siséltdva virta liitettiin erotusyksik-
koon ennen kaasuvirtaa, minka jélkeen erotusosuudet asetettiin uudelleen. Tdmién jilkeen

simulointi toimi odotetusti.

7.3 Mallinnusten vertailu

Eri tekodlymallien Geminin, ChatGPT:n ja Clauden, tuottamissa Aspen Plus -sydtetiedos-
toissa Boudouard-reaktioon perustuvaan CO»-talteenottoprosessille on nédhtivissi seki sel-
keitd yhtéldisyyksid ettd merkittdvié eroja sen laajuudessa ja yksityiskohdissa. Kaikki kolme
mallia valitsevat prosessin termodynaamiseksi ominaisuusmenetelmiksi Peng-Robinson-
yhtél66n perustuvan PR-BM-mallin ja tunnistavat oikein prosessiin kuuluvat komponentit,
eli CO:n, COz:n ja hiilen. Onnistuneen simulaation kannalta on kuitenkin kriittistd, miten
kiinted faasi madritelladn ohjelmistolle, mutta kaikki kiytetyt tekodly mallit osasivat asian-
mukaisesti luokitella hiilen kiintedksi komponentiksi koodirivillda CISOLID-COMPS C, jol-

loin téltd virheeltd véltyttiin.

Prosessikaavioiden rakenteissa mallien véliset erot korostuvat selvésti. Gemini tarjoaa kaik-
kein pelkistetyimmaén ratkaisun, joka koostuu ainoastaan syottovirtojen sekoittimesta, reak-
torista ja erottimesta ilman mink&énlaisia prosessin limmdonsiirtolaitteita. ChatGPT puoles-
taan luo realistisemman ja loogisemman kokonaisuuden, jossa syottovirtojen sekoittamisen
jalkeen muodostunut kaasuseos esilimmitetddn ennen reaktoria, ja reaktion jélkeen tuotteet
jadhdytetddn ennen faasien erotusta. Claude rakentaa kaikkein monimutkaisimman proses-
sin, silld se esilammittdd pelkdstddn CO; ennen sen sekoittamista hiileen, ja ohjaa prosessin
lopussa tuotekaasun jadhdyttimen ja erottimen jédlkeen vield erilliselle kompressorille, joka

isentrooppisesti paineistaa kaasun viiteen baariin.

Syo6ttdolosuhteissa ja reaktorin parametreissa on myds havaittavissa hajontaa, vaikka kaikki
mallit hyodyntévitkin Gibbsin vapaan energian minimointiin perustuvaa RGIBBS-reakto-
ria. Gemini kéyttda tismaélleen stoikiometristd syottosuhdetta, jossa on 100 mol sekéd hiiltd
ettd CO,. ChatGPT ja Claude puolestaan syottdviat 100 COz-moolia kohden prosessiin yli-
médrin hiiltd, 110 ja 120 mol vastaavasti. Gemini ja ChatGPT syo6ttévit aineet paineessa 1

bar ja ldmpdtilassa 25 °C ja operoivat reaktoria lampdtilassa 900 °C. Claude sen sijaan
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kayttdad koko prosessissa hieman korkeampaa painetta 1,5 bar ja asettaa reaktioldmpdtilaksi
950 °C. Reaktorin sallituissa maksimi iteraatioissa on myds pientd vaihtelua, silld ChatGPT

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

Lopuksi tuotteiden erotusvaiheessa mallit osoittavat yhtenevdisté tarkkuutta. Kaikki méarit-
telivét erotusyksikon toiminnan eksaktisti ohjaamalla sataprosenttisesti kaiken kiintedn hii-
len erilliseen kiintoainevirtaan koodikomennolla FRACS=1.0. Claude tuottaa vertailun yk-
sityiskohtaisimman mutta paljon omia oletuksia tekevén tiedoston, ChatGPT tarjoaa loogi-
simman ja ehjimmin termodynaamisen perusrungon ja Geminin ratkaisu jai 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 CO,-talteenottoprosesseista.

Ominaisuus / Para-

. ChatGPT
metri

Gemini Claude

Prosessikaavion laa-
juus

Kaikkein pelkistetyin.
Vain sekoitin, reaktori ja
erotin ilman [&mmonsiir-
tolaitteita.

Realistisin ja loogisin.
Siséltad syotteen esilam-
mityksen ja tuotteiden
jadhdytyksen ennen ero-
tusta.

Monimutkaisin. Si-
saltdd CO2:n esilam-
mityksen ja tuote-
kaasun erillisen
kompression.

Lampotila ja paine
(reaktori)

900 °C, 1 bar.

900 °C, 1 bar.

950 °C, 1,5 bar.

Syoéttdolosuhteet

100 mol C ja 100 mol
COxs (1 bar, 25 °C).

110 mol C ja 100 mol
COxs (1 bar, 25 °C).

120 mol C ja 100
mol CO; (1,5 bar, 25
°C).

Simuloinnin onnistu-
minen

Toimi ilman virheita

Havaittiin virhe erotus-
yksikon virtojen kytken-
nissé (kaasut ohjautuivat
kiintoainevirtaan), joka
vaati manuaalista kor-
jausta. Korjauksen jal-
keen toimi odotetusti.

Toimi ilman virheita
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8  Metanolisynteesiprosessin mallinnus

Mallinnus toteutetaan kolmella tekodlytyokalulla, jotka ovat Gemini, ChatGPT ja Claude.
Usean tekoélytyokalun kadyttd mahdollistaa sekd mallinnustulosten ettéd kdytettyjen kehottei-
den toimivuuden vertailun eri malleissa. Tarkoituksena on arvioida, tuottavatko eri tekodlyt
samanlaisia tuloksia samalla kehotteella. Koska mallinnusprosessi oli paipiirteissdin sa-
manlainen kaikissa tekodlytyokaluissa, yksityiskohtainen prosessikuvaus esitetddn vain Ge-
minin osalta. ChatGPT ja Clauden osalta esitetddn mallinnusten keskeiset tulokset tiiviste-

tysti.

8.1 Geminin tuottama mallinnus

Liitteessd 1 esitetty kehote syoétettiin tekodlylle tavoitteena muodostaa Power-to-Metanolin
prosessimalli. Tekodlyn tuottaman mallin perusteella laadittiin Aspen Plus -simulointiohjel-
mistoon soveltuva. inp tiedosto, joka avattiin jatkotarkastelua varten Aspen Plus -ympéris-
tossd, tdma syotetiedosto on esitetty liitteessd 6. Tamédn perusteella muodostunut prosessi-

kaavio on esitetty kuvassa 14.

®

SPLIT1

COMP1

e
>

Wl

Qe ——

Kuva 14. Geminin tuottama Prosessikaavio, jossa vedyn syottdé (H2FEED) ja COz:in syottd
(CO2FEED) sekoitetaan sekoittimella (MIX1) ennen kompressorille (COMP1) menoa. Paineistettu
seos sekoitetaan kierrdtysvirran (RECPRE) kanssa toisessa sekoittimessa (MIX2) ja syotetdén reak-
toriin (RX1), jonka jélkeen tuotteet jaéhdytetddn jdéhdyttimelld (COOL1). Tdmén jélkeen faasit ero-
tetaan erottimella (FLASH1) kaasuvirtaan (VAPOUT) ja nestevirtaan (LIQOUT). Kaasuvirta jaetaan
jakajalla (SPLIT1) poistokaasuun (PURGE) seké kompressorilla (COMP2) paineistettavaan kierré-
tysvirtaan (RECYCLE), ja nestevirta ohjataan tislauskolonniin (DIST1), josta erotetaan metanoli
(METHANOL) ja vesi (WATER).
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On huomattava, ettd mallissa kdytetyt syottovirrat, lampotilat, paineet seké osa yksikkdope-
raatioiden valinnoista perustuivat tekodlyn generoimaan Aspen Plus -sydtetiedostoon. Néita
arvoja el madritetty erikseen tdssd tydssd, vaan ne olivat tekodlymallin tekemid oletuksia tai
valintoja. Tamén vuoksi parametrien tarkoituksena oli ensisijaisesti arvioida tekodlyn kykya
muodostaa toimiva prosessimalli eikd optimoida kiyttdolosuhteita. Seuraavat parametri- ja

yksikkdvalinnat perustuvat siis tekodlyn tuottamaan tietoon.

Prosessimallissa tarkasteltiin Power to metanoli prosessia, jossa CO: ja H» tuotetaan meta-
nolia. Tuore syottokaasu koostui vedysti ja COz:ta, jotka syotettiin prosessiin ymparistdolo-
suhteissa (25 °C, 1 bar) ja yhdistettiin sekoittimessa (MIX1). Syé6ttovirrat asetettiin stoi-
kiometriseen suhteeseen 3:1, jolloin Ha sydtettiin 300 kmol/h ja CO2 100 kmol/h. Tama vas-
taa metanolisynteesin paireaktion teoreettista stoikiometriaa ja mahdollistaa mahdollisim-

man korkean metanolisaannon ilman merkittivéa lahtdaineen yliméaraa.

Sekoituksen jilkeen syottdvirta paineistettiin kompressorilla (COMP1) 50 bariin, minka jal-
keen se yhdistettiin kierrdtysvirtaan toisessa sekoittimessa (MIX2). Korkea kayttdpaine va-
littiin, koska metanolisynteesissé reaktiotuotteiden puolella kaasumolekyylien miéra piene-
nee, jolloin Le Chatelier’n periaatteen mukaisesti korkea paine siirtdi tasapainoa metanolin
muodostumisen suuntaan. Kompressoreiden isentrooppiseksi hyotysuhteeksi oletettiin 80
%, mika vastaa tyypillistd alustavan prosessisuunnittelun arvoa teollisille kaasukompresso-

reille.

Reaktorina kéytettiin RGIBBS lohkoa (RX1), joka maérittdd kemiallisen tasapainon Gibbsin
vapaan energian minimoinnin perusteella ilman yksityiskohtaisten kinetiikkamallien méérit-
tamistd. Reaktorin 1dmpdtilaksi asetettiin 250 °C, koska metanolisynteesi on eksoterminen
reaktio, jossa alhaisempi ldmpdtila suosii termodynaamisesti korkeampaa konversiota, mutta
katalyyttinen reaktio vaatii samalla riittdvdn korkean ldmpdtilan reaktion aktivoitumiseksi.
Lampdétila 250 °C edustaa tyypillistd teollista kompromissia reaktionopeuden ja tasapai-
nosaannon vélilld. Vaihtoehtoisesti reaktori olisi voitu mallintaa esimerkiksi RPLUG- tai
RCSTR-lohkoilla, mikéli kdytettdvissa olisi ollut tarkat katalyyttikinetiikkaan perustuvat re-

aktionopeusmallit.

Reaktorin ulostulovirta jadhdytettiin 40 °C:een jadhdyttimessd (COOL1), jolloin metanoli ja
vesi kondensoituivat nestevaiheeseen. Limpdtila valittiin, koska se voidaan saavuttaa tavan-

omaisella jadhdytysvedelld ja mahdollistaa suurimman osan nestemiisten tuotteiden
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tehokkaan kondensoitumisen. Samalla oletettiin noin yhden baarin painehivio prosessilait-
teiden yli, jolloin flash-kolonnin (FLASH1) kéyttopaineeksi muodostui 49 bar. Flash-kolon-
nissa nestemdiiset komponentit erotettiin reagoimattomista kaasuista hdyry neste tasapainon

avulla.

Kaasuvirrasta poistettiin 5 %:n purge-virta (SPLIT1), jotta inertit komponentit sekd sivure-
aktioissa muodostuva CO eivit kertyisi suljettuun kierrdtyskiertoon. Ilman purge-virtaa
inerttien aineiden jatkuva rikastuminen voisi estdd simuloinnin konvergoitumisen ja heiken-
tad prosessin toimintaa. Loput kaasuista paineistettiin uudelleen kompressorilla (COMP2) ja

palautettiin takaisin reaktorille.

Netemdiset komponentit johdettiin tislauskolonniin (DIST1), jossa metanoli erotettiin ve-
destd. Kolonni mallinnettiin RADFRAC lohkolla, johon méaritettiin 15 teoreettista vaihetta,
ja syotto sijoitettiin keskivaiheille erotustehokkuuden optimoimiseksi. Lauhdutin mééritet-
tiin kokonaislauhduttimeksi, jotta kaikki kolonnin yl4osasta poistuva hdyry saatiin nesteytet-
tyd nestemdiseksi metanolituotteeksi. Refluksisuhteeksi asetettiin 1,5, mikd vastaa tavan-
omaista alustavaa suunnitteluarvoa korkean metanolipuhtauden saavuttamiseksi ilman liial-
lista energiankulutusta. Kolonnin kiyttGpaineeksi asetettiin hieman ympéristopainetta kor-

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

Prosessin termodynaamisessa mallinnuksessa suositeltiin kédytettaviksi PSRK, silld se kuvaa
tarkasti korkeapaineisten kaasujen sekd poolisten nesteiden, kuten veden ja metanolin,
epdideaalista kdyttdytymistd. Tavanomaiset kuutiolliset tilanyhtélot, kuten Peng-Robinson,

etvit sovellu riittdvén tarkasti téllaisen jirjestelmén nestefaasitasapainon mallintamiseen.

Mallinnuksessa oletettiin, ettd reaktio saavuttaa tdydellisen termodynaamisen tasapainon,
minkd vuoksi simulointi voi yliarvioida todellista metanolikonversiota verrattuna teollisiin
katalyyttisiin reaktoreihin. Lisdksi syottovirtojen oletettiin saapuvan ympéristoolosuhteissa,
vaikka todellisissa Power To Metanoli jérjestelmissd esimerkiksi elektrolyysistd tuleva H»

voi olla valmiiksi korotetussa paineessa.

Simulaation ajamisessa esiintyi kahta virhettd ja ne liittyivdt kaasuvirrankierrdtyksen ero-
tukseen sekd tislauskolonniin. Molemmat virheet liittyivét sithen, etté tasapainoa ei 1oydetty.
Kaasukierron virhe johtuu todennékdisesti siitd, ettd kierrdtysvirtaus on liian suuri, jolloin
tdmén seurauksena kierrdtyssilmukan massatasapaino ei tayty, eikd simulointi saavuta tasa-

painotilaa. Eli kdytdnndssd kaasun poistovirta on liian pieni suhteessa kiertdvadn
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kaasumdiriin, jolloin kaasua kertyy kiertoon jokaisella iteraatiokierroksella. Tislauskolon-
nin virhe puolestaan liittyy siihen, ettd lauhdutin on méaéritetty kokonaislauhduttimeksi. T4l-
16in kolonnin ylédpéddhin jééd kaasufaasi, jota Aspen Plus ei pysty lauhtumaan kokonaan nes-
teeksi. Tdmin seurauksena kolonnin laskenta ei konvergoidu eiké tasapainoratkaisua 16ydy.
Tama virhe johtaa my0s epédkédytanndllisiin kdyttoolosuhteisiin. Esimerkiksi Aspen Plus pyr-
kii laskemaan tisleen lampdtilan erittdin alhaiseksi, noin -216 °C, jotta jiljelld olevat kaasut

saataisiin nesteytettyd. Téstd huolimatta simulointi ei saavuta lopullista konvergenssia.

Kaasunkierron virheen korjaamiseksi voidaan kasvattaa kierron kaasupoiston arvoa ja tilaus-
kolonnin kaasunpoiston virhe voidaan ohittaa lisidmaélla toinen flash-kolonni samassa pai-
neessa kuin tislauskolonnin tai muuttamalla tislauskolonnin lauhduttimen kokonaislauhdut-
timesta osittaiseksi lauhduttimeksi ja lisddamalld sinne kaasunpoiston, jolloin iteroinnit ei
yritd muuttaa kaasuja nesteeksi. Valitaan kaasun kierron poistoksi 10 % ja lisdtddn uusi
flash-kolonni, jonka lampdtilaksi ja kdyttopaineeksi valitaan 40 °C ja 1,2 bar. Péivitetty pro-

sessikaavio on esitetty kuvassa 15 ja simulaation tulokset taulukossa 4.

O Temperature (C)
<:> Pressure (bar)
E Mass Flow Rate (kg/hr)

Kuva 15. Geminin tuottaman Power-To-Metanoli-prosessin péivitetty prosessikaavio, johon on li-
sdtty toinen flash-kolonni FLASH?2 sekd massataseet.
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Taulukko 4. Power To Metanoli prosessin tulokset, jossa esitetty tdrkeimpien virtojen lampotilat,
paineet seké niiden koostumukset.

LI- MET-
COMPFD | RECPRE RXOUT LIQOUT | QOUT2 | HANOL
Lampotila 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
H20 [kmol/h] 0 1,3 75 74 74 10

Tulosten perusteella voidaan todeta, ettd toisen flash-kolonnin lisidminen ennen tislausko-
lonnia oli prosessin toiminnan kannalta jarkevd muutos. Ensimmadisessé flash-kolonnissa,
joka toimi 49 barin paineessa, nestefaasiin liukeni edelleen merkittidvid méérid kevyitd kaa-
suja, kuten COz:ta ja Ho:ta. Kun tdmé virta syotettiin suoraan tislauskolonniin, paineen ale-
neminen noin 1,2 bariin aiheutti liuenneiden kaasujen vapautumisen hdyryfaasiin. Tdmén
seurauksena kokonaislauhdutin ei kyennyt nesteyttdmain kaikkea kolonnin yldosasta pois-
tuvaa hoyryi, koska vedyn ja COz:n tdydellinen lauhtuminen matalassa paineessa ei ollut

mahdollista.

Tuloksista havaittiin my0s, ettd tislauskolonnin yldvirtana saatava metanolituote ei ollut tiy-
sin puhdasta, vaan sisdlsi noin 70 kmol/h metanolia ja 10 kmol/h vettd. Tdma johtui tislaus-
kolonnille asetetusta kiinteésti tisletuoton mairityksestd (MOLE-D = 80 kmol/h). Koska re-
aktori tuotti todellisuudessa vain noin 70 kmol/h metanolia, simulointi joutui tayttimaan
asetetun kokonaisvirtausvaatimuksen johtamalla my0s vettd tisleen mukana. Tulosten perus-
teella tisletuoton mééritysté tulisi pienentdd vastaamaan todellista metanolituottoa tai vaih-

toehtoisesti kdyttdd saantoon perustuvaa maéritysti kiintedn moolivirran sijaan.

Syéttokaasun puristuksen tarkastelussa havaittiin lisdksi, ettd yksivaiheinen puristus 1 ba-
rista 50 bariin nosti kaasun lampdtilan erittdin korkeaksi, noin 642 °C:een. Ndin korkea 1dm-

potila ei ole kdytdnndssi realistinen eikd turvallinen teollisessa prosessissa.

Reaktorin ja kierrdtysvirran tarkastelu osoitti, ettd prosessissa esiintyy suuri kierratyssuhde,
mikd on tyypillistd metanolisynteesille. Tuoreen sy6ton ollessa noin 400 kmol/h kierrétys-
virta palautti reaktorille 1dhes 1000 kmol/h kaasua. Tdmai johtuu siité, ettd tasapainorajoit-

teisessa reaktiossa vain osa ldhtoaineista reagoi yhden kierroksen aikana, minka vuoksi suuri
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maérd reagoimattomia kaasuja taytyy kierrdttad takaisin prosessiin. Lisdksi reaktorissa muo-
dostui CO:ta, vaikka sité ei syotetty jarjestelmddn. Tama johtui kdédnteisestd vesikaasureak-
tiosta, joka mallintui automaattisesti RGIBBS-reaktorissa termodynaamisen tasapainon pe-

rusteella.

8.2 ChatGPT:n sekid Clauden tuottamat mallinnukset

Liitteessd 1 esitetyn kehotteen perusteella luotiin .inp-tiedostot sekd ChatGPT ettd Clauden
avulla. ChatGPT:114 luotu metanoli prosessin mallinnus on esitetty liitteessd 7 ja Claudella
luotu mallinnus liitteessd 8. Kuvassa 16 on esitetty ChatGPT:n tuottama malli ja kuvassa 17

Clauden tuottama malli.

CO2CMP

VAPOR |
o— H2FEED
(FEsly
- MIXER PREHT REACT COOLER FLASH
f (o >@—{rsw—{ )
o
‘ <
RECHOT
DISTI V.
LETDWN o
@
& (WATER >

Kuva 16. ChatGPT:n tuottama Prosessikaavio, jossa vedyn sy6ttd (H2FEED) ja COz:n syottd
(CO2FEED) paineistetaan erillisilla kompressoreilla (H2ZCMP ja CO2CMP). Paineistetut syotteet ja
kuuma kierrdtysvirta (RECHOT) sekoitetaan sekoittimella (MIXER) ennen lammittimeen (PREHT)
menoa. Lidmmittimessé ldmmitetty seos syodtetédn reaktoriin (REACT), jonka jalkeen tuotteet jééh-
dytetddn jadhdyttimella (COOLER) ja kaasut sekd nesteet erotetaan erottimella (FLASH). Kaasuvirta
(VAPOR) jaetaan jakajalla (SPLIT) poistokaasuun (PURGE) ja kompressorin (RCCMP) kautta kier-
tavain kierratysvirtaan (RECOLD), kun taas nestevirta (CRUDE) ohjataan paineenalennusventtiilin
(LETDWN) kautta tislauskolonniin (DISTI) metanolin (MEOH) ja veden (WATER) erottamiseksi.
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SPLIT
- ‘ -PURGE ©
VAPOR 4"4k1lllll%*

HEATR REACT COOLR FLASH coMP

MXR
FRESH
>{FRESH] ~—{ COMBFEED |->{{J—{ HOTFEED REOUT | >{{Y—{ FLASHIN y—{]

RECPRES |
RECPRES

Kuva 17. Clauden tuottama Prosessikaavio, jossa tuoresyottdo (FRESH) ja paineistettu kierratysvirta
(RECPRES) sekoitetaan sekoittimella (MIXR) ennen lammittimeen (HEATR) menoa. Lammitti-
messé lammitetty seos syotetiddn reaktoriin (REACT), jonka jilkeen tuotteet jadhdytetddn jadhdytti-
melld (COOLR) ja ohjataan erottimelle (FLASH). Tadmaén jilkeen kaasuvirta (VAPOR) jactaan jaka-
jalla (SPLIT) poistokaasuun (PURGE) ja kierrétysvirtaan (RECYC), joka paineistetaan kompresso-
rilla (COMP). Erottimen nestevirta (LIQUID) ohjataan tislauskolonniin (DISTIL), jossa erotetaan
tuotteina metanoli (METHANQOL) ja vesi (WATER)

ChatGPT tuottama malli kuvaa metanolisynteesid monipuolisella prosessirakenteella, joka
sisdltdd syottovirtojen erillisen kompressoinnin, sekoituksen kierrdtysvirran kanssa, esildm-
mityksen, Gibbs-reaktorin, jdghdytyksen, tuotteiden erotuksen, paineenalennuksen seka tis-
lauksen. Syé6ttovirtoina kdytettiin puhdasta H> (100 mol/h) ja CO; (33,3 mol/h) 25 °C 1am-
potilassa ja 30,0 bar paineessa. Reaktori mallinnettiin RGIBBS-reaktorilla, jonka l&dmpétila
oli 250 °C ja paine 75,0 bar. Termodynaamisena menetelména kiytettiin Peng-Robinson-
Boston-Mathias (PR-BM) mallia. Reaktion jilkeen tuotteet jadhdytettiin 35 °C:seen (paine
73,0 bar) ja kaasu- sekéd nestefaasi erotettiin toisistaan. Kaasun kierritysvirta seké syottovir-
rat puristettiin 75,0 bar paineeseen 75 % isentrooppisella hyotysuhteella, kun taas nestefaa-
sin paine alennettiin venttiililld 1,20 bariin ennen sen ohjaamista 25-vaiheiseen tislauskolon-
niin.

Clauden tuottama prosessi sisdlsi tuoresyoton ja paineistetun kierrdtysvirran sekoituksen,
esildmmityksen, Gibbs-reaktorin, jadhdytyksen, erotuksen, nesteen tislauksen sekd kaasun
kierrdtysvirran kompression. Sydttovirtana kéytettiin 400 mol/h seosta, jossa oli 75 mol-%
H> ja 25 mol-% CO» valmiiksi korkeassa 75,0 barin paineessa ja 25 °C lampdtilassa. Reak-
tori mallinnettiin RGIBBS-reaktorilla lampdtilassa 230 °C ja paineessa 75,0 bar. Termody-
naamisena menetelménd kaytettiin RKSMHV2-mallia. Tuotteet jadhdytettiin 40 °C:seen,

minkd jilkeen kaasu ja neste erotettiin 74,0 barin paineessa. Kaasun kierrdtysvirta
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puristettiin takaisin 75,0 barin paineeseen 80 % isentrooppisella hydtysuhteella. Lopuksi

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

Molemmat simulaatiot avautuivat onnistuneesti Aspen Plus -ohjelmistossa, mutta ChatGPT
tuottamassa mallissa esiintyi virheitd, kun taas Clauden tuottama malli simuloi ilman vir-
heitd. ChatGPT virheet johtuivat siitd, ettd tislauskolonniin sydtettdva virta sisdlsi kaasuja,
mikd oli sama ongelma kuin Geminin tuottamassa mallissa. Lisdksi tisleen virtaus oli ase-
tettu hieman liian suureksi, miké osaltaan heikensi simuloinnin konvergoitumista ja aiheutti

virheita.

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 ldpimeno ndyttié liittyvan kdytettyyn
termodynaamiseen menetelmdin (RKSMHV2). Taytyy kuitenkin huomioida, ettd tisleen
lampétila oli noin -132 °C, mika on teollisesti epdrealistista. Tdmén vuoksi erillisen matala-
paineisen flash-kolonnin lisdys on realistisen simuloinnin ja prosessin todellisen toiminnan

kannalta valttimatonta.

Tehdddn molempiin malleihin edelld mainitut muutokset eli lisdtdin simulaatioihin flash-
kolonnit tislauskolonnin huipun paineessa. Ndin saadaan poistettua tislauskolonnin toimin-
taa haittaavat komponentit, minkd jélkeen Aspen Plus pystyy laskemaan taseet. Uudet pro-
sessikaaviot on esitetty kuvassa 18 ChatGPT:11d muodostettu malli ja kuvassa 19 Claudella

muodostettu malli.

Q Temperature (C)
<:> Pressure (bar)
Y { Mass Flow Rate (kg/hr)

Kuva 18. ChatGPT:n tuottaman Power-To-Metanoli-prosessin péivitetty prosessikaavio, johon on
lisétty toinen flash-kolonni FLASH2 sekd massataseet.
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Kuva 18. Clauden tuottaman Power-To-Metanoli-prosessin paivitetty prosessikaavio, johon on li-
sétty toinen flash-kolonni FLASH?2 sekd massataseet.

8.3 Mallinnusten vertailu

Eri tekodlymallien, Geminin, ChatGPT:n ja Clauden, tuottamissa Aspen Plus -sydtetiedos-
toissa metanolin synteesiprosessille on nihtdvissa seki selkeitd yhtildisyyksié ettd merkitté-
vid 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-esimerkissd, mallit valitsivat metanolin synteesiin toisistaan poikkeavat termodynaa-
miset menetelmit. Gemini padtyr PSRK-malliin, ChatGPT valitsi Peng-Robinson-Boston-

Mathias (PR-BM) -mallin ja Claude paityi puolestaan RKSMHV2-menetelméén.

Prosessikaavioiden rakenteissa mallien viliset erot korostuvat selvisti, vaikkakin kaikki ym-
martavat sisédllyttidd kiertokaasun hyddyntdmisen prosessiin. Gemini tarjoaa pelkistetymmain
lahestymistavan, jossa matalapaineiset syottovirrat ensin sekoitetaan ja kompressoidaan yh-
dessd, minké jilkeen seos yhdistetdén kierrdtysvirtaan ja johdetaan suoraan reaktoriin ilman
erillistd esildmmitystd. ChatGPT puolestaan luo realistisemman ja loogisemman kokonai-
suuden, jossa syottovirrat kompressoidaan erillisilla kompressoreilla, yhdistetdan kuumaan
kierrdtysvirtaan ja esildmmitetddn ennen reaktoria. Claude noudattaa samankaltaista logiik-
kaa esildmmityksen osalta, mutta olettaa tuoresyoton olevan jo valmiiksi reaktorin vaati-
massa korkeassa paineessa, jolloin sy6ton kompressoreita ei prosessissa tarvita. Kaikissa

malleissa reaktion jdlkeen tuotteet jadhdytetddn ja faasit erotetaan toisistaan.
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Syottoolosuhteissa ja reaktorin parametreissa on myds havaittavissa hajontaa, vaikka kaikki
mallit hyddyntévitkin Gibbsin vapaan energian minimointiin perustuvaa RGIBBS-reaktoria
ja noudattavat suurin piirtein samaa 3:1 syottosuhdetta vedyn ja COz:n vililld. Gemini syo0t-
tdd komponentit yhden baarin paineessa (H2 300 mol ja CO2 100 mol) ja operoi reaktoria
250 °C lampotilassa ja 50 bar paineessa. ChatGPT syottdd Hy 100 mol ja CO2 33,3 mol 30
bar paineessa, mutta nostaa reaktorin olosuhteet korkeampaan 75 bar paineeseen lampotilan
pysyessd 250 °C. Claude sen sijaan hyodyntdd valmiiksi 75 bar paineessa olevaa 400 mol
seosvirtaa ja asettaa reaktiolampdtilaksi hieman matalamman 230 °C. Reaktorin sallituissa
maksimi-iteraatioissa on havaittavissa sama asettelu kuin Boudouard-reaktioon perustuvassa
CO:»-talteenottoprosessissa, silld ChatGPT sallii 100 iteraatiota, kun taas Claude ja Gemini

rajoittavat ne 50:een.

Lopuksi tuotteiden erotusvaiheessa mallien tarkkuus vaihtelee merkittavésti. Kaikki mallit
maidrittelevdt erotusyksikoiden, eli flash-kolonnin ja jakajan, toiminnan onnistuneesti erot-
tamalla tuotekaasusta kierrdtysvirran ja poistamalla siitd 5 % inerttien aineiden kertymisen
estdmiseksi. Nestefaasin jatkokésittelyssd eli tislauskolonnissa on kuitenkin eroja. Vaikka
kaikki kéayttavit RADFRAC-tislauskolonnia metanolin ja veden erottamiseen, ChatGPT on
ainoa, joka ymmadrtaa sijoittaa prosessiin realistisen paineenalennusventtiilin ennen tislausta.
Tislauskolonnin tarkkuudessa Claude kiyttdd 30 tislauksen pohjaa, ChatGPT kayttaa 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 tuoresyoton paineesta
omia oletuksia tekevén tiedoston, ja Geminin ratkaisu jai tislausvaiheiden ja puuttuvan esi-

lammityksen vuoksi jilleen 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-

juus

yhdessé, ei esi-
lammitystd ennen

tys, ja ainoana mallina pai-
neenalennus ennen tislausta.

. Gemini ChatGPT Claude
metr1
Pelkistetympi. Yl.<81t'y1sk0htalnen .
i C 1 laitteisto, mutta teki
Syottovirrat Realistisin. Erilliset komp- .
. . . e o . | oletuksen, ettd tuore-
Prosessikaavion laa- | kompressoidaan | ressorit syotteille, esilammi-

syotto on valmiiksi
korkeassa paineessa,
jolloin sy&ttokomp-

reaktoria. ressorit puuttuivat.
Termodynaaminen | pgp g PR-BM. RKSMHV2.
malli
. Valmis seos 75 % H,
Svbttblosuhicet 130000511131 CH(% Jf‘l 100 mol Hxja333mol  |ja 25 % COs, yht.
M 2 CO,, (30 bar, 25 °C). 400 mol, (75 bar, 25
bar, 25 °C). °C)

Lampotila 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 virheiti:
kiertovirtaus oli
liian suuri eikd
tislauskolonnin
lauhdutin toimi-
nut kaasujen
vuoksi. Vaati toi-
sen flash-kolon-
nin lisddmisen.

Esiintyi virheitd, silld myds
tassd kaasua padtyi tislaus-
kolonniin ja tisleen virtaus
oli médiritelty liian suureksi.
Vaati flash-kolonnin lisdyk-
sen ja virtauksen korjauk-
sen.

Konvergoitui ilman
virheilmoituksia.
Kuitenkin tisleen
lampotila laski epé-
realistiseen -132 °C,
joten realistinen mal-
linnus olisi tdssdkin
vaatinut flash-kolon-
nin lisdyksen ennen
tislausta.
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9 Johtopaatokset

Tyon tarkoituksena oli selvittidd, kuinka tehokkaasti tekoédlyd voidaan hyodyntdd prosessi-
suunnittelun tydkaluna seké arvioida tekodlyn tuottaman tiedon luotettavuutta. TyOssd hyo-
dynnettiin tekodlyé prosessin suunnittelussa siten, etti sen tuottaman mallin pohjalta voitiin
muodostaa simulointi Aspen Plus -ympéristoon. Tavoitteena oli 10ytdd ratkaisu, jonka avulla
tekodly pystyisi tuottamaan valmiin Aspen Plus -tiedoston mahdollisimman vihéiselld ma-
nuaalisella tyo6lld ja siten vihentdmdin graafisessa kiyttoliittymaéssd tehtdvdd manuaalista
tyotd. Tekodlytyokaluna hyddynnettiin Google Gemini 3 pro, ChatGPT 5.5 Extended Think-
ing ja Claude Opus 4.7 Adaptive Thinking malleja.

Tekoily ei kykene suoraan luomaan valmiita Aspen Plus -tiedostoja esimerkiksi .apwz tie-
dostoja, mink& vuoksi ongelma ratkaistiin hyodyntdmélld Aspen Plus -ohjlemiston teksti-
pohjaista sydtetiedostoa. Tdmin lahestymistavan avulla tekodly pystyi tuottamaan toimivia

tekstimuotoisia syotetietoja, jotka voitiin avata ja suorittaa Aspen Plus -ymparistossa.

Tyon merkittdvanid haasteena oli saada tekodly tuottamaan toimiva tekstipohjainen sydtetie-
dosto, sillé tiedoston rakenteen on oltava tdysin oikea, jotta Aspen Plus pystyy lukemaan ja
suorittamaan simulaation onnistuneesti. Jokaisen komennon, parametrin ja lohkon tulee olla
kirjoitettu tismélleen 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 vievad, koska ongelman aiheuttavaa kohtaa ei vilttimatta 10ydetd nopeasti teks-
tipohjaisista sydtetiedostoista. Tastd syystd Aspen Plus -ohjelmiston graafinen kayttoliit-
tymad on usein kdytdnnollinen tyokalu mallien tarkasteluun, virheiden paikantamiseen ja si-
mulointien jatkokehittdmiseen. Graafinen kéyttoliittymé vihentdd syntaksivirheiden mah-
dollisuutta sekd helpottaa mallin rakenteen hahmottamista. Tekodlyavusteisen ldhestymista-
van etuna on kuitenkin mallin alkuvaiheen rakentamisen nopeuttaminen. Néin ollen tekodlya
voidaan hyddyntid suunnitteluprosessin tukena, vaikka lopullinen mallin tarkastus, virheen-

korjaus ja validointi tehddénkin usein tehokkaimmin graafisen kéyttoliittymén avulla.

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

GPT- ja Claude-tekodlymallit pystyivit tuottamaan toimivia Aspen Plus -syotetiedostoja,
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vaikka osaan niistd jouduttiin tekemién pienid manuaalisia korjauksia. Kehotteen keskeinen
rajoitus on se, ettd kehotteen yhteydessé tarvitaan esimerkkisyotetiedosto, jotta tekodly on-
nistuisi luomaan toimivan tiedoston. Riittdvén kattavan esimerkkitiedoston laatiminen vaatii
huomattavaa tyotd, silld sen tulisi siséltdd useita prosessiyksikoitd, erilaisia virtatyyppeja
sekd muita ominaisuuksia, jotta menetelméé voitaisiin soveltaa yleisempiin tapauksiin. Toi-
nen rajoitus on se, ettd termodynaaminen malli on lisdttivd manuaalisesti. Téll4 hetkelld
myo6skddn komponenttien vélisid binddrisid vuorovaikutusparametreja ei oteta huomioon,
mika voi heikentdd simulointitulosten tarkkuutta erityisesti monikomponenttisissa jarjestel-

missa.

Syoétetiedostot onnistuttiin avaamaan Aspen Plus -ympéristdssd, mutta monimutkaiset yk-
sikkdoperaatiot, kuten tislauskolonnit ja kierrot, vaativat manuaalisia korjauksia. Tekodly-
mallit onnistuivat kuitenkin maarittimaan prosessiparametrit tarkasti kirjallisuuden pohjalta.
Mallit ymmérsivdt Boudouard-reaktion endotermisyyden ja valitsivat korkeat 1dmpdtilat:
ChatGPT ja Gemini asettivat lamp6tilaksi 900 °C ja Claude 950 °C. Paineeksi mallit méérit-
tivat 1,0-1,5 bar. Power-to-Methanol-prosessissa mallit noudattivat teollisia reunachtoja
asettamalla lampotilat 230-250 °C vilille, minké lisdksi Claude ja ChatGPT valitsivat pai-
neeksi 75 bar ja Gemini 50 bar. Mallit rakensivat syottosuhteet tarkasti 3:1 stokiometrian
mukaisesti ja sisdllyttivit laitteistoon metanolisynteesin vaatimat erotusvaiheet, kaasujen

kierrot sekd inerttien kaasujen poistovirran.

Lopputulemana voidaan kuitenkin todeta, ettd tekodly kykenee tuottamaan toimivia simu-
lointimalleja ja realistisia prosessiparametreja, mutta sen tuottamissa ratkaisuissa esiintyy
edelleen kdytdnnon toteutettavuuteen liittyvid puutteita. Erityisesti prosessien iterointi on-
gelmien sekd laskentamenetelmien maérittdmiseen liittyvit ongelmat edellyttivit kiyttdjan
tekemdd manuaalisia korjauksia. Esimerkiksi tekodly ei kykene luotettavasti arvioimaan re-
aktorin ulostulovirran koostumusta. Tama ilmeni esimerkiksi tilanteessa, jossa tekodly maa-
ritti tislauskolonnin tisleen alkuarvoksi 80 kmol/h, vaikka prosessivirrassa oli vain 70 kmol/h
metanolia. Téllaiset epdjohdonmukaisuudet osoittavat, ettd tekodlyn tuottamia arvoja on tar-

kasteltava kriittisesti ja verrattava prosessilaskennan seki kirjallisuuden mukaisiin arvoihin.
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Liite 1. [Iman kehotetta luodun Boudouard-reaktioon perustuvan CO2-talteenoton syotetie-
dosto

TITLE 'Boudouard CO2 Capture Process'
IN-UNITS MET

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

COMPONENTS
C02 CO2/
CO CO/
ccC/

H20 H20

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



Liite 2. Tekoélylle 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.



O

Include all material streams with names with 8 or less characters, use only

letters and numbers
Ensure all unit operation blocks are properly connected

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

o

No missing inputs

No placeholder values like (XXX)
No invented Aspen keywords

No extra texts like (cite:1)

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

does.

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.

- Ifthe 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

o

The flowsheet of the process you modeled.

What type of property method would be suitable for this process.



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 Ifyou are unsure about exact Aspen Plus syntax or process conditions, say so

instead of guessing.
EXAMPLE INPUT FILE BELOW:

DYNAMICS
DYNAMICS RESULTS=0ON

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
COCO/
H2H2/



H20 H20/
ETHANOL C2H60-2 /
0202/

C0O2 CO2/

cc/

C16 C16H34/

C8HI18 C8H18/

C3H8 C3H8

CISOLID-COMPS C

SOLVE
RUN-MODE MODE=SIM

FLOWSHEET
BLOCK SPLITTER IN=SPLIT OUT=PURGE RECYCLE
BLOCK REACTORI1 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=WATER?2
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



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 FLASH?2
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



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



Liite 3. Muokkaamaton Geminin tuottama sydtetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta

CO»-talteenottoprosessista

DYNAMICS
DYNAMICS RESULTS=0ON

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar &
INVERSE-PRES='l/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
COCO/
C0O2 CO2/
cC

CISOLID-COMPS C

SOLVE
RUN-MODE MODE=SIM

FLOWSHEET



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



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

vasta CO,-talteenottoprosessista

DYNAMICS
DYNAMICS RESULTS=0ON

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' /'APV 140 INORGANIC' / 'APESV140 AP-EOS' &
/"NISTV140 NIST-TRC'

COMPONENTS
COCO/
C0O2 CO2/
cC

CISOLID-COMPS C

SOLVE
RUN-MODE MODE=SIM



FLOWSHEET
BLOCK MIX1 IN=CARBF CO2F OUT=MIXIN
BLOCK HEATI1 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



EO-CONV-OPTI

STREAM-REPOR MOLEFLOW



Liite 5. Muokkaamaton Clauden tuottama syd&tetiedosto Boudouard-reaktioon perustuvasta

CO»-talteenottoprosessista

DYNAMICS
DYNAMICS RESULTS=0ON

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
COCO/
C0O2 CO2/
cC

CISOLID-COMPS C

SOLVE
RUN-MODE MODE=SIM

FLOWSHEET



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



PARAM TYPE=ISENTROPIC PRES=5.0 SEFF=.80 SB-MAXIT=30 &
SB-TOL=0.0001

EO-CONV-OPTI

STREAM-REPOR MOLEFLOW



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

DYNAMICS
DYNAMICS RESULTS=0ON

IN-UNITS MET PRESSURE=bar TEMPERATURE=C DELTA-T=C PDROP=bar &
INVERSE-PRES='l/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
H2H2/
C0O2 CO2/
COCO/
MEOH CH40 /
H20 H20

SOLVE
RUN-MODE MODE=SIM

FLOWSHEET
BLOCK MIX1 IN=H2FEED CO2FEED OUT=MIXEDFD
BLOCK COMP1 IN=MIXEDFD OUT=COMPFD



BLOCK MIX2 IN=COMPFD RECPRE OUT=RXIN
BLOCK RX1 IN=RXIN OUT=RXOUT

BLOCK COOL1 IN=RXOUT OUT=FLASHIN

BLOCK FLASHI1 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-FRACH2 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



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
PARAM?2
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



Liite 7. Muokkaamaton ChatGPT:n tuottama syd&tetiedosto Power-To-Metanolista

DYNAMICS
DYNAMICS RESULTS=0ON

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/
C0O2 CO2/
COCO/
H20 H20/
METHANOL CH40

SOLVE
RUN-MODE MODE=SIM

FLOWSHEET
BLOCK H2CMP IN=H2FEED OUT=H2HI



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-FRACH2 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



BLOCK PREHT HEATER
PARAM TEMP=250.0 PRES=75.0 DPPARMOPT=NO

BLOCK FLASH FLASH?2
PARAM TEMP=35.0 PRES=73.0

BLOCK DISTI RADFRAC
PARAM NSTAGE=25 ALGORITHM=STANDARD MAXOL=50 DAMPING=NONE
PARAM?2
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






Liite 8. Muokkaamaton Clauden tuottama syé&tetiedosto Power-To-Metanolista

DYNAMICS
DYNAMICS RESULTS=0ON

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/
COCO/

C0O2 CO2/
H20 H20/
MEOH CH40

SOLVE
RUN-MODE MODE=SIM

FLOWSHEET
BLOCK MIXR IN=FRESH RECPRES OUT=COMBFEED



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



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



