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Chemische Industrie: Wie die Kontrolle
von Reaktionen verbessert wird.

i I
editorial
Zwei folgenschwere Ereignisse in
den letzten zwGlf Monaten haben die
Energiewirtschaft auf den Kopf ge-
stellt. Vor fast genau einem Jahr - am
20. April 2010 - kam es nach der Ex-
plosion auf der Olplatiform ,Deep
Water Horizon" zu einer riesigen Ol-
pest im Golf von Mexiko. Und am
11. Mérz dieses Jahres wurde das
Atomkraftwerk Fukushima durch Exd-
beben und Tsunami schwer besché-
digt, der Unfall wurde nach einigen
Wochen sogar von den japanischen
Behoérden als Super-GAU eingestuft.
Seither ist endgiiltig klar, dass sich
unser Umgang mit Energie d&ndern
muss. Einfach ist das freilich nicht.
Aber immer mehr Experten sind
iiberzeugt, dass ein radikaler Turn-
around moglich ist. Zu diesem
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erscheint in villiger redaltioneller Unabhénglgkeit mit finanzieller Unterstiitzung
des Bundesministeriums fiir Verkehr, Innovation und Technologle

und des Austrian Institute of Technology (AIT).

NFC-Chips - eine Weiterentwicklung von
RFID — werden nun in Handys integriert.

Schluss kommen gleich drei hoch-
kardtige Studien, die in den letz-
ten Monaten verdffentlicht wurden.
Durch sie wird vor allem eines klar:
Wir miissen dringend unseren Ener-
gieverbrauch reduzieren. Das ist
durch eine Steigerung der Energie-
effizienz moglich, ohne dass wir auf
wichtige Dienstleistungen und auf
Lebensqualitdt verzichten miissen.
Wenn wir deutlich effizienter werden,
dann ist auch der Ersatz von fossilen
Energietrdgern durch emneuerbare
Quellen machbar - und zwar bis zum
Jahr 2050 sogar vollstindig (Seite 4).
Elemente der nétigen Trendwende
im Umgang mit unseren Ressourcen
ziehen sich durch das ganze Maga-
zin, das Sie in Hinden halten. Im For-
schungsprojekt ,InTerTrans” haben
Wiener Forscher herausgefunden,
dass man durch eine Optimierung
der Logistik sehr viel Energie, Kos-
ten und CO,-Emissionen einsparen
konnte (Seite 20).

Auch in der Sachgiiterproduktion lie-
gen grofie Potenziale brach, einen
Teil davon kénnte man durch verbes-
serte Prozesssteuerung heben (Sei-
te 28). Und wie man den Rohstoff-
einsatz vermindern kann, ohne dabei
Qualitdtseinbuflen hinnehmen zu
miissen, zeigen drei junge Forscher,
die ein Verfahren zur wabenartigen
Versteifung von Holzfaserplatten ent-
wickelt haben (Seite 32).
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Industrieprozesse erfordern genaue
Kontrolle - andernfalls wird nicht das
Produkt, sondern Sondermiill produziert.

SIg Brother
N cer

CHEMIE

Die Uberwachung chemischer Prozesse ist
alles andere als trivial. Im K-Projekt PAC ha-
ben sich Forscher und Unternehmen zusam-
mengeschlossen, um innovative Methoden der

PROZESSANALYTIK zu entwickeln.

TEXT: REINHARD KLEINDL
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ein, es geht nicht um das
Internet: Wenn Wolfgang
Marzinger von ,Online-
Uberwachung”  spricht,
dann meint er neue Strategien der
Prozessanalytik in der chemischen
Industrie. Konkret: Die Uberwa-
chung von laufenden Prozessen in
Echtzeit. Das ist das zentrale Thema
des kiirzlich gestarteten K-Projekts
PAC (Process Analytical Chemistry).
Ein typisches Beispiel kénnte ein
Kessel mit mehreren Hektolitern
Fliissigkeit sein, in denen eine che-
mische Reaktion ablduft. Um sicher-
zugehen, dass alles nach Plan lauft,
miissen Proben genommen werden.
Bisher geschieht das meist hdndisch,
die Proben werden in ein Labor ge-
bracht, in der Regel aulerhalb des
Unternehmens, wo sie von Chermi-
kern analysiert werden. Das hat Tra-
dition und funktioniert meist ausrei-
chend gut.
Allerdings: ,Es ist nicht immer pro-
blemlos mdglich, erkldrt Mérzin-
ger, der am ,Research Center for Non
Destructive Testing” (RECENDT)
forscht. Manche Prozesse arbeiten
mit giftigen Substanzen oder unter
hohem Druck. Die Substanzen sind
zum Teil krebserregend, andere wie-
derum so giftig, dass allein der Haut-

kontakt tédlich sein kann. ,Die Arbei-
ter tragen Anziige wie Astronauten,
wenn sie solche Proben nehmen
Dennoch bleibt ein Unfallrisiko.
Sicherheitsprobleme sind aber nur
ein Aspekt. Das Nehmen von Pro-
ben und ihre Auswertung brauchen
zudem Zeit, was Unsicherheiten mit
sich bringt. Manche Prozesse laufen
wie am Fliefband ab, zum Beispiel
Reaktionen in Mikroreaktoren, wo
kontinuierlich Ausgangsstoffe zuflie-
fRen und das Produkt abfliefit. Nach
dem Ziehen einer Probe dauert es
im besten Fall eine halbe Stunde, oft
aber auch viel langer, bis aus dem La-
bor ein Ergebnis bekannt ist. ,Dazwi-
schen vertraut man darauf, dass alles
passt’, erkldrt Méarzinger.

Prozesse im Blindflug. Diese
Zeiten konnen auch deutlich linger
sein, wenn das Labor nicht besetzt
ist. ,Friiher gab es in Krems ein La-
bor, das 24 Stunden tiglich, sieben
Tage die Woche besetzt war. Heute
arbeiten viele Prozesse von Freitag
bis Montag im Blindflug’ so Mérzin-
ger. Wenn in dieser Zeit etwas schief-
geht, kann es durchaus passieren,
dass die Anlage Sondermiill produ-
ziert. Es wire viel angenehmer, al-
le relevanten Werte in Echtzeit direkt
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auf einem Display an der Maschi-
ne abzulesen. Genau das zu realisie-
ren ist das Ziel der Partner des For-
schungsnetzwerks.

Diese Aufgabe ist nicht trivial: Es gilt,
komplexe Labormethoden zu er-
setzen. Ein Labor braucht nicht nur
Messgerite, sondern auch jemanden,
der die Ergebnisse interpretiert. Fiir
automatisierte Messungen kommen
Spektrometer infrage: Mit Licht be-
strahlt, hinterlassen chemische Subs-
tanzen einen charakteristischen
yFingerabdruck’, weil sie bestimmte
Farben besser absorbieren als ande-
re. Es bilden sich ,Absorptionsspek-
tren’. Fiir die chemische Industrie ist
der Bereich des nahen Infrarotlichts
besonders interessant, also Warme-
strahlung in der Néhe des sichtbaren
Lichts. Sonden, die solche Spektren
aufzeichnen, gibt es zu kaufen, die-

se Technologie ist bereits verfiigbar.
Ein Computer soll die Muster iden-
tifizieren und Informationen iiber
die Zusammensetzung liefern. In der
Praxis sind die Ergebnisse aber nicht
immer eindeutig: Bei Gemischen von
verschiedenen Fliissigkeiten iiber-
lagern sich auch die typischen Ab-
sorptionsmuster. Aufierdem gibt es
immer wieder Ungenauigkeiten. Es
braucht eine intelligente Software,
um daraus die relevanten Informati-
onen herauszufiltern und richtig zu
interpretieren.

,Dafiir wird die Software trainiert’ er-
Klart Thomas Natschlédger vom Soft-
ware Competence Center Hagenberg
(SCCH). Wihrend die Sonde ers-
te Daten sammelt, werden weiterhin
hindisch Proben genommen und im
Labor analysiert. So kénnen die Spek-
tren mit den Labordaten verglichen

Die Echtzeiterfassung
von Messwerten ermoglicht
eine exakte Steuerung von
chemischen Prozessen.

Klassische Labor-
analytik funktioniert gut,
sie ist aber vergleichs-
weise langsam.

werden, ein Modell wird erstellt und
in die Software implementiert. Im
Rahmen des PAC-Projekts will man
iiber diese gebrduchliche Vorgangs-
weise hinausgehen. ,Es wire oft in-
teressant zu wissen, wie verldsslich
die Ergebnisse der Messungen sind’}
so Natschldger. Die Forscher arbei-
ten daran, Mechanismen zur Selbst-
diagnose zu entwickeln, womit die
Software selbst die Plausibilitdt der
Ergebnisse abschitzen und riickmel-
den kann.

Ein anderer interessanter Fall tritt
auf, wenn die Sonde kaputtgeht und
ausgetauscht werden muss. Beim
oben beschriebenen Prozess des Ka-
librierens der Software miissen bis zu
20 Proben genommen und analysiert
werden, was fiir jede einzelne Probe
mehrere hundert Euro kosten kann.
Die Analyse ist damit aber sehr »

,Die Methoden sollen stabil,
sicher und schnell sein.”

ROBERT HOLZER, RECENDT, KONSORTIALFUHRER VON PAC
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Spektroskopische Methoden erlauben
eine beriihrungslose Analyse von Substan-
zen und Stoffgemischen,

DAS K-PROJEKT PAC (Process
Analytical Chemistry) wurde
Anfang Februar offiziell im
Rahmen des Kompetenzzent-
renprogramms Comet gestartet.
Hauptsitz des auf vier Jahre
angelegten Projekis ist Linz, es
gibt zudem Niederlassungen in
Lenzing und in Wien. Geleitet
wird das K-Projekt vom ober-
osterreichischen Forschungsun-
ternehmen RECENDT. Das Bud-
get liegt bei rund 4,9 Millionen
Euro (von Bund, Land 00 und
den Firmenpartnern).

UNTER DEN VIELEN PARTNERN
findet sich das ,Who's who" der
Gsterreichischen Chemieindus-
trie — von OMV und Borealis Gber
Lenzing und Dynea bis hin zu
Brau Union und Salinen Austria.
Bei den wissenschaftlichen
Partnern sind neben in- und aus-
landischen Universitédten auch
die beiden Comet-Zentren SCCH
(Hagenberg) und Wood Comet
beteiligt.
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Modelle fur selbst-
lernende Systeme

Traditionelle:

Algorithmen beru-
‘hen auf der binéiren
Logik. Die Realitit
ist aber im Gegen-

DIE INTELLIGENZ DER MASCHINEN

THEORETISCHE MODELLE. Fiir die Aufgabenstel-
lungen im PAC-Projekt bedarf es hoch entwickelter
theoretischer Methoden, wie sie Forscher um Edwin
Lughofer am Institut fiir Wissensbasierte Mathe-
matische Systeme an der Uni Linz entwickeln. Sie
erforschen selbstiernende, echtzeitfahige Systeme.
Diese haben einige interessante Eigenschaften,

die man sonst nur aus der Natur kennt: Sie kdnnen
automatisiert auf neue Informationen reagieren

und daraus ,.etwas lernen". Die Modellarchitektur,
die das erméglicht, ist jene der ,,Fuzzy-Systeme".
«Neue Betriebszustande, wechselnde Umweltein-
flisse oder auch menschliche Erfahrungswerte
kénnen vollautomatisch und auch online in Echtzeit
in die Modelle integriert werden®, erklart Edwin
Lughofer. '

DIESE LERNVERFAHREN finden nicht nur bei der
Neukalibrierung von Messgeraten Anwendung:
.Oft ist es notwendig, die kalibrierten Vorhersage-
modelle direkt am System an neue Gegebenheiten
wie Temperaturanstiege oder wechseinde System-
bedingungen anzupassen, um so hohe Genauigkeit
der Vorhersagen weiter gewahrleisten zu konnen.*
Die Systeme haben also quasi ein erweiterbares
Ged3chtnis und kénnen damit auch dem Bereich
der Kinstlichen Intelligenz zugeordnet werden.

Ein wichtiger Punkt ist die Interpretierbarkeit und
Versténdlichkeit dieser Systeme flur den Menschen.
So bleiben Transparenz und Wartbarkeit gegeben.
Lughofer sieht hier auch Méglichkeiten, daraus
erweiterte Kommunikationsmoglichkeiten zwischen
Mensch und Maschine zu entwickeln.

FUZZY LOGIC. Der Begriff ,Fuzzy* bedeutet ,,un-
scharf*. Die danach benannte ,Fuzzy-Logik" basiert
auf einer adaptierten Form der mathematischen
Mengenlehre und erméglicht es, im Alitag gebriuch-
liche Konzepte von ,vielleicht", ,wahrscheinlich!
oder ,eher" in eine formale Logik zu Gibersetzen.
Dieses Konzept hat glinstige Eigenschaften, wenn
es um den Einsatz von Maschinenintelligenz in prak-
tischen Anwendungen geht. Auch dort gibt es selten
nur richtig oder falsch, sondern auch Unklarheiten.
nFuzzy-Systeme" kénnen auf solche Gegebenheiten
reagieren. Lughofer hat kiirzlich das Buch ,Evolving
Fuzzy Systems" (Springer Verlag) herausgebracht.
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Viele verschiedene Parameter
miissen erfasst werden — das geht nur
mit ausgefellten Softwarepaketen.

genau auf die verwendete Sonde ab-
gestimmt. Im schlimmsten Fall muss
mit dem Wechseln der Sonde die
ganze Kalibrierung wiederholt wer-
den. Es wire wiinschenswert, die-
selbe Modellgiite mit weniger Auf-
wand zu erreichen. Man spricht von
yIransfer-Learning'.

Eine besondere Herausforderung fiir
die Forscher sind nichtlineare Ef-
fekte. Bisher arbeitet man mit line-
aren Modellen. Das bedeutet, dass
Gemische verschiedener Stoffe so
behandelt werden, als wéren sie un-
abhingig voneinander und das Spek-
trum einfach eine Uberlagerung der
Spekiren fiir die einzelnen Stoffe. Das
ist aber nicht immer der Fall. Auch
wenn man mehr erfahren will als nur
die Mengen der Stoffe, kommen die
linearen Modelle an ihre Grenzen.
Die Forscher arbeiteten an der Ent-
wicklung von Methoden, die iiber
den linearen Bereich hinausgehen.
Unterschiedlichste =~ Unternehmen
sind interessiert an den Anwen-
dungsmoglichkeiten und haben sich
als Partmer dem PAC-Projekt ange-
schlossen, darunter mehrere Unter-
nehmen aus Krems. Dynea etwa, ein
weltweit agierendes Unternehmen
mit Niederlassung in Krems, stellt
verschiedenste Arten von Klebstoffen
und Beschichtungen her, unter ande-
rem Harze.

Die Prozesse bei der Herstellung von
Harzen sind besonders sensibel. Die
Schwierigkeit dabei ist, dass der Pro-

zess genau zum richtigen Zeitpunkt
gestoppt werden muss, um die op-
timale Qualitit zu erreichen. Stellt
man zu spit ab, entstehen schadli-
che Nebenprodukte - es gibt also we-
nig Spielraum. In der Praxis bedeutet
dies, dass alle 15 Minuten hindisch
eine Probe entnommen werden
muss. Man arbeitet an einer automa-
tisierten Losung.

Ein weiteres Partnerunternehmen ist
Krems Chemie Chemical Services.
Hier hat man es mit Feinchemikalien
zu tun: etwa Flammschutzmittel als
Additive fiir Kunststoffe. Diese sind
giftig - hier ist Sicherheit ein Thema.
Borealis ist Weltmarktfithrer bei der
Herstellung von Kunststoff mit be-
stimmten Hérteeigenschaften. In
einem ,Extruder einer Maschine,
die wie ein Fleischwolf anmutet, wer-
den Chemikalien gemischt, durch
eine Lochscheibe gepresst und mit
einem Messer zerkleinert. So ent-
steht Kunststoffgranulat. Normaler-
weise werden die Ausgangsstoffe im
Extruder nur mechanisch gemischt.

Die Produ-
zenten wollen
standig Infor-
mationen Uber
die Prozesse.
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Bei der Kunstharzherstellung ist der

genaue Zeitpunkt entscheidend, wann die
chemische Reaktion gestoppt wird.

In diesem Fall lauft im Inneren aber
zudem eine chemische Reaktion ab,
die dem Kunststoff besondere Fes-
tigkeitseigenschaften verleiht. Die-
ser ungewohnliche Prozess soll in der
Maschine iiberwacht werden. Beim
Linzer Unternehmen Nufarm stellt
man Pflanzenschutzmittel her. Dass
hier Sicherheitsfragen auftauchen,
tiberrascht nicht: Die Chlorphenole,
mit denen gearbeitet wird, sind hoch-
giftig, was die Probennahme schwie-
rig macht. Automatisierte Messme-
thoden sollen Abhilfe schaffen.

Reinheit von Gasen. Die OMV in-
teressiert sich fiir Moglichkeiten, die
Reinheit von Gasen zu messen. Man
erzeugt hochreine Gase und will ge-
ringste Verunreinigungen sofort fest-
stellen. Wissenschaftlicher Partner

- ist dabei die TU Wien. Bei der Len-

zing AG stellt man Viskosefasern her.
Diese bestehen aus Zellulose, de-
1en Faserstruktur erst aufgeldst wird,
um daraus neue, synthetische Fasern
zu erzeugen. Lenzing will den Her-
stellungsprozess an verschiedenen
Stellen {iberwachen, um die ganze
Fertigungskette nach Optimierungs-
moglichkeiten zu scannen. Das Holz-
Kompentenzzentrum Wood ist hier
stark beteiligt.

Die Brau Union hat ebenfalls mit
(bio-)chemischen Aufgabenstel-
lungen zu tun und will die Quali-
tit von Bier liberwachen. Man sucht
nach einer neuen Labormethode, um

die Bitterkeit zu messen. Der Mensch
erweist sich hier als Feinschme-
cker: Der bittere Geschmack von Bier
héngt von einigen sehr niedrig kon-
zentrierten Stoffen ab, deren Analyse
sehr teuer ist. Im Unterschied zu an-
deren Teilprojekten geht es hier nicht
um Online-Analyse - man wiinscht
sich, mittels Infrarotspektroskopie
erst einmal neue Methoden fiirs La-
bor zu bekommen.

,Die Unternehmen wiinschen sich
Methoden, die stabil, sicher und
schnell sind’, sagt Robert Holzer vom
Konsortialfiihrer RECENDT, Projekt-
leiter des PAC-Projekts. ,Trotz ver-
schiedenster Anwendungen gibt es
einen grofien gemeinsamen Nenner:
Die Auswertung ist {iberall dhnlich.”
Es lduft also darauf hinaus, die Che-
miker in den Labors zu unterstiitzen,
aber in manchen Féllen sogar zu er-
setzen. Ist das nicht auch fragwiirdig?
»Hier besteht tatsdchlich Konfliktpo-
tenzial’, gibt Mérzinger zu und erzahlt
von Laborleitern, die den Einsatz au-
tomatisierter Methoden bekdmpft
hitten. Er weist aber auf die Sicher-
heits- und Qualititsprobleme hin.
yAufferdem darf man die Standort-
problematik nicht aufler Acht lassen:
Wir in Europa miissen hdchste Quali-
tét produzieren, um uns weltweit be-
haupten zu kénnen, Dafiir miissen
wir Energie- und Rohstoffeffizienz
und den Umweltschutz verstirkt be-
riicksichtigen.” Und dafiir sei die On-
line-Prozessanalytik notwendig. m

Wirtschaft und \Wis-
senschaft kooperieren

Upper Austrian
Research feierte
im Dezember 2010
den zehnten Ge-
burtstag. UAR wurde
gegriindet, um eine
Keimzelle" fiir die
auBeruniversitire
Forschung in Ober-
osterreich zu sein,

UPPER AUSTRIAN RESEARCH

DIE ZIELE von ,Upper Austrian Research” (UAR)
sind klar umrissen: Das ist zum einen die Weiter-
entwicklung des Forschungs- und Technologie-
standorts Oberdsterreich und zum anderen - eng
damit verknipft — die Férderung von Innovationen.
Das Mittel zum Zweck ist die enge Vernetzung von
Wissenschaft und Wirtschaft. ,Dazu steht die UAR
insbesondere heimischen Unternehmen als Projekt-
partner flr die Umsetzung ihrer innovativen Ideen
zur Verfiigung und ermdoglicht ihnen den Zugang
zu hochkarétigen F&E-Kapazitaten und Hightech-
Loésungen®, eriautert UAR-Geschéftsfihrer Wilfried
Enzenhofer.

DAS LAND OBEROSTERREICH hat sich relativ friih
auf drei Felder fokussiert: Informationstechnologie,
Mechatronik sowie Leichtbau und moderne Werk-
stoffe. Daneben wird auch der Bereich Life Science
forciert. UAR héit Anteile an neun Forschungsun-
ternehmen. Das sind die RISC-Software GmbH
(Hagenberg), das Linz Mechatronic Center (LCM),
RECENDT, das Transferzentrum fiir Kunststofftech-
nik (TCKT), CBL (Center for Advanced Bioanalytics)
und BioMed-zet. Zusitzlich werden Beteiligungen
an drei Zentren des Comet-Programms gehalten:
an der Hagenberger Softwareschmiede SCCH, am
Kompetenzzentrum ,Wood Comet" sowie am Poly-
merzentrum PCCL. Zusatzlich ist UAR beteiligt am
Hightech-Inkubator ,tech2b" (siehe auch Seite 32).

IM JAHR 2010 betrug die Betriebsleistung der
UAR-Gruppe rund 40 Millionen Euro, davon flossen
80 Prozent in die Forschung. Betrieben wurden
rund 500 Projekte mit rund 400 Firmenpartnern. Der
Output waren im Vorjahr mehr als 30 Patente bzw.
Markenanmeldungen sowie tber 550 wissenschaft-
liche Publikationen.

UAR - eine 100-Prozent-Tochter der OO Techno-
logie- und Standortmarketinggesellschaft (TMG)

- ist auBerordentliches Mitglied bei dem Verein
«Forschung Austria®, der sich als Dachorganisation
und Vertretung der auBeruniversitaren Forschung
in Osterreich versteht. Weitere Mitglieder sind u. a,
das Austrian Institute of Technology (AIT), Joan-
neum Research oder Austrian Cooperative
Research (ACR).
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