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Technische Chemie 2003

Die Entwicklungen in der technischen Chemie zielen auf effizientere Verfahren, nicht

zuletzt aufgrund des krisenabhdngigen Erdélpreises. Daraus ergeben sich Ansdtze fiir

Verfahren auf Basis von Erdgas oder nachwachsenden Rohstoffen sowie Synthesen mit

neuen Katalysatoren und in alternativen Losungsmitteln. Als eigenstdindige Disziplin

der Verfahrenstechnik hat sich die Mikroverfahrenstechnik etabliert.

Abb. 1.
HR-TEM-Bild eines

Au-Clusters auf In/
zno.*

& Die Trends in der technischen

Chemie orientieren sich immer
mehr an den praktischen Aufgaben
und ungelosten Problemen der
chemischen Industrie. Ganz vorne
stehen dabei die Katalyse und die
Traum-Reaktionen der Petroche-
mie, z.B. selektive Methan- und
Benzoloxidation,”  Propenoxid-
Synthese mit O,, Dimethylcarbo-
nat aus Kohlendioxid.” Es ist ein
zentrales Ziel, bestehende Verfah-
ren so zu verbessern, dass sie un-
abhingiger vom Erdol und dessen
krisenabhdngigem Preis werden.
Daraus resultieren neue Ansitze
fur alternative Verfahren fiur Zwi-
schenprodukte auf Basis von Erd-
gas und nachwachsenden Rohstof-
fen.

Zudem liegt es im Trend, ver-
schiedene Einzeldisziplinen zu
kombinieren und Synergien zu
nutzen, z.B. zwischen alternativen
Losungsmitteln und Katalyse®"
oder Nano-partikeln und Poly-

meren.

Katalyse

@ Die Katalyse zahlt zu den innova-
tivsten Feldern der chemischen In-
dustrie. Das grofste Marktsegment
sind die Umweltkatalysatoren. Das
dynamischste Wachstum besteht je-
doch bei Katalysatoren, die fir die
Synthese von Pharma- und Agrar-
produkten sowie Spezialchemikalien
verwendet werden.” Einen guten
Uberblick tiber die Bedeutung der
Katalyse als Schlusseltechnologie fir
ein nachhaltiges Wirtschaftswachs-
tum sowie einen Aufgaben- und Pro-
blemstellungskatalog gibt die Road-
map der deutschen Katalysefor-
schung.ﬁ)

Wichtige Themen in der Kataly-
seforschung sind der direkte Ein-
blick in den atomaren Maf3stab,
schnellere  Katalysatorentwicklung
durch Miniaturisierung und Auto-
matisierung sowie die Ausrichtung
nach dem Vorbild Natur, z.B. Zeozy-
me.” An Bedeutung gewinnt die Bio-
katalyse mit dem Potenzial, vielstu-
fige chemische Synthesen durch
hochselektive  Einschrittverfahren

Zu ersetzen.

Heterogene Katalyse

@ Heterogene Katalysatoren kon-
nen als nanoskalige Architekturen
angesechen werden, die chemische
Bindungen selektiv losen und neue
bilden. Katalytische Aktivitat setzt
nicht nur aktive Zentren voraus,
sondern auch eine aktive Umgebung
und die Selbstorganisation der Reak-
tanten an den aktiven Zentren. Denn
ein aktives Zentrum wird erst durch
seine Umgebung dazu gemacht, das
Geheimnis der Katalyse liegt in der
Kooperation der aktiven Zentren mit
ihrer molekularen Umgebung. Dies
setzt neue, gezielte Bottom-up-Pri-
parationsmethoden voraus.

Ein aktiver Katalysator muss in
der Lage sein, die aktiven Zentren
standig zu regenerieren. Um dies zu
studieren, sind In-situ-Methoden er-
forderlich. Dabei
nicht nur den katalytischen Prozess

versucht man,

auf der Nanoskala zu verstehen, son-
dern auf dieser Wissensbasis Kon-
sequenzen und Handlungsanwei-
sungen z.B. Praparationsbedingun-
gen abzuleiten, die das katalytische

System verbessern.”

Katalysatorpriparation

Bei der
geht der Trend weg von traditionel-
len Methoden wie Fallung, Sol-Gel-

Préaparation, Leaching oder Templa-
9,10)

Katalysatorherstellung

ting, hin zu Flammen-Synthese,
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porosem  Kohlenstoff als Tem-
plat"' ™" (porous carbon as templa-
te) und dem FEinsatz tiberkritischer
Fluide."”

Viele Arbeiten zeigen, dass es
praktisch keinen inerten Trager gibt,
sondern dass die katalytische Perfor-
mance nicht nur durch die aktive
Komponente, sondern auch durch
gezielte Modifizierung des Tragers
mafigeschneidert werden kann.'*™'®

Neuere Herstellungsverfahren fur
Katalysatoren und katalytische Pro-
zesse werden z.B. durch Ultraschall,
Plasma oder fotochemische Prozesse
unterstitzt.*”

Fortschritte sind auch bei der He-
terogenisierung von Homogenkataly-
satoren mit den Techniken getrager-
ter Flissigphasen (supported liquid
phase) und loslichen Tragern (solu-

. 21-23
ble supports) zu verzeichnen.*'~*”

Rationales Katalysatordesign

Die Untersuchung von Katalysa-
tormaterialien auf die Struktur- und
Wirkungsbeziehungen ist das Kern-
stick des rationalen Ansatzes. Viele
Artikel zeigen, wie wenig gesichert
unsere Kenntnisse tber Strukturen

aktiver Oberflaichen und dyna-
mischer Katalysatormaterialien
sind”¥ Fur die Methanolsynthese

dient seit den 60er Jahren nach dem
ICI-Verfahren Cuw/ZnO/Al,O5 als Ka-
talysator. Obwohl dieser Katalysator
bereits als intensiv studiert gilt, liefert
er ein schones Beispiel, wie durch ra-
tionales Katalysatordesign Verbes-
serungen moglich sind. So konnte
durch detaillierte Kinetikstudien un-
ter stationaren und instationiren Re-
durch
physikalisch-chemische Charakteri-

aktionsbedingungen sowie
sierungsmethoden zusammen mit
der praparativen anorganischen Che-
mie erreicht werden, dass man die
Funktionsweise des Katalysatorsys-
tems unter prozessnahen Bedingun-
gen besser versteht. Dies hat zu neu-
en Synthesewegen fur effektivere Ka-
talysatoren gefithrt.”~*"

Ein weiteres Beispiel ist die Identi-
fizierung aktiver Zentren bei Gold-
katalysatoren, die fur die Hydrierung
von Acrolein verantwortlich sind
(Abbildung 1),

In-situ-Charakterisierung

Richtungsweisende Arbeiten der
Topsoe-Gruppe zeigen in einer In-si-
tu-TEM-Studie,m dass GrofSe, Form
und Struktur von Nanomaterialien
von den Reaktionsbedingungen
(Druck, Temperatur, Partialdricke)
abhangen, also einer dynamischen
Veranderung unterworfen sind. Dies
zeigt einmal mehr, wie wichtig In-si-
tu-Methoden fiir ein rationales Kata-
lysatordesign sind.”’™” In letzter
Zeit werden Methoden bevorzugt,
mit denen sich rontgenamorphe
Strukturen analysieren lassen, da-
runter  die  Rontgenabsorption
(XA534’36’37)), die  Spinresonanz
(NMR*?, EPR*?), die Neutronen-
-2 und Drirrs.®* Eini-

ge dieser Methoden, die Aussagen

beugung

uber die Nahordnung um ein Son-
denatom liefern, schlagen, kom-
biniert mit transienten kinetischen
Methoden, eine Briicke zwischen
Struktur und Wirkung.*~*"

Als Neuling konnte die Einzel-
molekul-Kraftspektroskopie zu den
In-situ-Methoden kommen, mit der
mechanische Experimente mit ein-
Molekulen
Somit sind detaillierte

zelnen
48-50
d )

moglich
siny
Einblicke in die Bindungspotenziale
sowie quantitative Untersuchungen
des Adsorptionsverhaltens moglich.
Vor kurzem ist es gelungen, den ap-
parativen Aufwand fur diese Metho-

de deutlich zu reduzieren.’”

Kombinatorische Chemie

Die Entwicklung orientiert sich
am Immunsystem, das mit kombina-
torischen genetischen = Strategien,
durch molekulare Diversitat und se-
lektive Rezeptoren fremde Antigene
erkennt. Eine Spezialausgabe der
Applied Catalysis berichtet tber den
aktuellen Stand der angewandten
Hochdurchsatz-

Technologien sowie der theoreti-
2)

Forschung, der

5
schen Ansitze.

Modellierung

Vom Fernziel der kompletten
theoretischen Beschreibung hetero-
genkatalytisierter Prozesse, also der
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ab-initio-quantenchemischen =~ Be-

schreibung des aktiven Zentrums
plus Mikrokinetik plus Reaktormo-
dellierung, ist man noch weit ent-
fernt. Damit dies moglich wird, sind
weiter steigende Rechnerleistung
und verbesserte theoretische Metho-
den die Voraussetzungen.

Dennoch werden katalytische Re-
aktionen immer mehr mit ab-initio-
quantenchemischen ~ Rechnungen
(Dichtefunktionaltheorie) beschrie-
ben. Bereits heute sind so bei ein-
fachen Systemen echte Vorhersagen
moglich.” "

Von besonderem Interesse ist zur
Zeit die Oxidation von CO auf Ru.
Von der theoretischen Seite hat be-
sonders die Kombination von Dich-
tefunktionaltheorie-(DFT)-Rech-
nungen und atomistischer Thermo-
dynamik zur Aufklarung der Struk-

Abb. 2.
Demis-Pilot-Reaktor.
Degussa und Uhde
haben diese Mikro-
reaktor-Pilotanla-
ge, in der PO aus
Propen und
H,0,-Dampf her-
gestellt wird, in Be-
trieb genommen.
Mikrostrukturierte
Apparate sichern
die stabile Ver-
dampfung von
H,0, in grofien
Mengen.m
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Abb. 3.
Trennwand-

kolonnen.

tur der Ru-Oberflache unter realisti-
schen Partialdriicken von O, und
CO  beigetragen.
suchungen sind ein bedeutender

Diese  Unter-
Schritt, um die Druckliicke zwi-
schen der Oberflachenforschung im
Vakuum und der realen Katalyse zu
schlieffen. Daneben existiert noch
die Strukturliicke: Ab-initio-Elek-
tronenstrukturuntersuchungen kon-
nen aufgrund des Rechenaufwandes
im Allgemeinen nur relativ einfache
Systeme behandeln. Man versucht
aber, immer komplexere Systeme zu
modellieren; die Grenze des Mach-
baren liegt heute bei FEinsatz der
(Spin-)Dichtfunktionaltheorie  bei
bis zu 1000 Atomen oder etwa 6000
Valenzelektronen.

Homogene Katalyse

@ Bertcksichtigt man Kosten- und
Umweltaspekte, so ist der wach-
sende Bedarf an enantiomerenrei-
nen Wirkstoffen und Spezialche-
mikalien eine der grofSten Heraus-
forderungen an die moderne Kata-
lyseforschung. Die homogene Ka-
talyse leistet durch ihre Moglich-
keiten zur regio- und enantioselek-
tiven Steuerung von Reaktionen ei-
nen wichtigen Beitrag, damit die
Anforderungen an die Synthesen
erfillt werden konnen.””* So
versucht man, Prozesse atomeffi-
zient und selektiv zu steuern. Ein
Beispiel ist die technisch bedeuten-
de  Ubergangsmetall-katalysierte
Hydroformylierung von Olefinen.
Durch gezielte Ligandenwahl sind
sehr hohe Selektivitaten bezuglich

A B C,D—»

der gewunschten linearen Aldehy-
de moglich.®”

Die katalytische Addition von
primaren oder sekundaren Aminen
an C-C-Mehrfachbindungen ist eine
atomeffiziente Variante zur Synthese
von Aminen und Iminen. In diesem
Zusammenhang steht vor allem die
Bildung des anti-Markownikow-Pro-
dukts im Mittelpunkt des Interes-
)

Als Alternative zu organischen
Losungsmitteln werden immer mehr
ionische Flussigkeiten eingesetzt.
Damit lasst sich die Produktabtren-
nung in der homogenen Katalyse oft
deutlich vereinfachen.®”

Homogenkatalysatoren =~ werden
auf festen Tragern oder in entspre-

chenden Fluiden immobilisiert.””

Chemische Reaktionstechnik

@ Bei der Ermittlung der che-
mischen Kinetik tber instationire
Methoden sind noch sehr viele An-
nahmen erforderlich, so dass der
Schluss von der instationar ermittel-
ten Kinetik auf eine stationare Kine-
tik normalerweise nicht erlaubt ist.
So gewinnt bei der Reaktorausle-
fluiddyna-
mische Simulation an Bedeutung.

gung die integrierte

Neuere Entwicklungen auf die-
sem Gebiet sind z. B. der katalytische
Wandreaktor,m Membranreaktoren
fur die homogene Katalyse in tber-
kritischem CO,, mikrosystembasier-
te Pd/Ag-Membranen, Ultraschall-
beeinflusste bei

Hochdruckflussigkeiten und die Mi-
2)

Polymerisation

zellkatalyse.”

Mikroverfahrenstechnik

Die Mikroverfahrenstechnik hat
sich in jungster Zeit in industriellen
etabliert  (Abbil-

dung 2). Die Zunahme der Patent-
74.75)

Anwendungen
anmeldungen und die weltweite
Grundung von immer mehr Mikrore-
aktorfirmen (z.B. Velocys, InnovaT-
ek, MesoFuels) sind dafir Indikato-
ren. Ein grofSer Teil der Industrie
pruft weltweit den Nutzen mikrover-
fahrenstechnischer Apparate fur ihre
Zwecke. So haben zum Beispiel De-
gussa und Uhde eine Mikroreaktor-
Pilotanlage in Betrieb genommen, in
der PO aus Propen und H,0,-Dampf
hergestellt wird (Abbildung 2). Die
mikrostrukturierten ~ Apparate  si-
chern die stabile Verdampfung von
H,0, in groen Mengen.””

Die Anforderungen an Mikrore-
aktorsysteme konnen inzwischen
gelistet und auf dieser Basis per Ka-
talog bestellt werden. Das Top-
Down-Design ersetzt das in der Ver-
gangenheit oft praktizierte empiri-
sche Vorgehen. Der Weg ist frei zum
rationalen Design von Mikroreakto-
ren sowie zur hierarchischen, ziel-
orientierten  Prozessentwicklung.
Wichtige Arbeiten stammen aus den
Bereichen:

e organische Synthesen,76_78)

* neue Konzeptionen,m*w
o Energietechnik,84_86)
o Simulation.**?

Die Mikroverfahrenstechnik ent-
wickelt sich immer mehr zur eigen-
standigen, weithin akzeptierten wis-
senschaftlichen Disziplin in der Ver-
fahrenstechnik.

Ein Problem beim Einsatz von
Mikroreaktoren fiir die Heterogene
Katalyse ist noch die Bestuckung der
Mikrokanale mit Katalysatormateri-
al. Ein Losungsansatz ist die Ver-
wendung von strukturierten Drih-
ten (structured filamentous cata-
lyst).93‘94)

Ungewdhnliche Bedingungen,
alternative Losungsmittel

Der FEinsatz von Mikrowellen’”
und Ultraschall”®® in der che-
mischen Technik ftthrt nach wie vor
ein Nischendasein. In der Kataly-
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se,* 1% bei Fest- und Flussigpha-
senreaktionen,ml) bei thermischen
Trennverfahren (hier vor allem bei
Extraktionen und Trocknungen)
und bei mechanochemischen Ver-
fahren (z.B. bei der Herstellung von
Nanopartikeln und pordsen Metall-
oxidean) werden sie inzwischen
héufiger verwendet.

Uberkritische Fluide werden in-
zwischen auch in der Katalyse einge-

103-105
setzt. )

So lassen sich Ge-
schwindigkeitssteigerungen, Selekti-
vititskontrolle, verbesserter Wiarme-
und Massentransport, Katalysator-
lebensdauer und Regenergierung so-
wie integrierte Trennungen errei-
chen, 16107

Als alternative Losungsmittel fur
Synthesen setzen sich auch ionische
Flissigkeiten immer mehr durch.
Thre

genschaften wie Loslichkeitsverhal-

reaktionsentscheidenden FEi-

ten, Polaritit, Viskositit u.a. kdnnen
durch die Wahl der Kation/Anion-
Kombination genau eingestellt wer-
den.'®'%” Bestimmt man die theore-
tisch moglichen Kationen/Anionen-
Kombinationen, so kommt man auf
eine GroRenordnung von 10" mog-
lichen ionischen Fh‘issigkeiten.lm)
Daher werden diese Losungsmittel
neben iberkritischem CO, und
H,0, deren reaktionsentscheidende
Eigenschaften tiber Druck und Tem-
peratur eingestellt werden konnen,
als  Designer-Losungsmittel — oder
Green Solvents bezeichnet.
Erstmalig wurde eine ionische
Flissigkeit im BasiL-Prozess (bipha-
sic acid scavenging using ionic li-
quids) der BASF bei der Alkoxyphe-

nylphosphin-Herstellung
111,112)

einge-

setzt. Neue Anwendungs-

gebiete ionischer Flussigkeiten lie-

. 1 11311
gen in der Trenntechnik. 2

Trennverfahren

Kristallisation

Der Scale-up von Kristallisations-
stufen hat bisher darunter gelitten,
dass die rationale, physikalisch-che-
mische Beschreibung des Kristallisa-
tionsprozesses sich einer Modellie-
rung entzogen hat. Zur Losung die-

ses Problems gibt es heute mehrere

Ansatze:

e Kontrolle des Kristallers durch
Messung der Ubersattigung und
Kristallgrofe online,

¢ Molecular Modelling,

e genauerer Einblick in den Poly-
morphismus.us)

Die Verwendung von grenzfli-
chenaktiven Polymeren — von so ge-
nannten doppel-hydrophilen Block-
copolymeren — erweitert die Mog-
lichkeiten der kontrollierten Fallung
oder Kristallisation von Anorganika
mit neuen Kristallmorphologien
und Uberstrukturen mit hohem
technischen Potenzial."'” Bei diesen
Polymeren ist ein Molekiilteil im
Wesentlichen inert und sichert die
Verarbeitbarkeit in Wasser, der an-
dere adsorbiert spezifisch an Kris-
tallflichen und modifiziert so das
Kristallwachstum. In dieser Weise
lassen sich dann die Partikelgrofe,
Kristallstruktur, Kristallform sowie
eine Uberstruktur einstellen. So
konnen z. B. Bariumsulfat und Calci-
umphosphat in Form von Nanofa-
sern mit 10nm Dicke und Langen

im Mikrometerbereich
117.118)

ausgefallt
werden.

Rektifikation

Reaktoren werden zunehmend in
destillative  Aufarbeitungsschritte

apparativ einbezogen. Sie nutzen so-
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wohl homogene als auch heterogene

Katalyse.

Bei homogen Kkatalysierter Reakti-
onsfuhrung werden verschiedenartige
Einbauten genutzt, um den jeweiligen
Verweilzeitanforderungen zu entspre-
chen (z.B. Glockenboden mit hohem
Fullstand).
wechselnd tibereinander angeordnete

Anstaupackungen, ab-

geordnete Packungen mit unter-
schiedlicher spezifischer Oberflache,
sind eine neue Bauform, bei der die
Verweilzeit wahrend des Betriebs tiber
eine variable Heizleistung beeinflusst
wird. Bei heterogen katalysierten Re-
aktivdestillationen konnen neben Pa-
ckungskonstruktionen mit Pellets in
auch Mehrkanal-

packungen eingesetzt werden, in wel-

Gewebetaschen

che Pellets durch Einschutten einge-
bracht und durch Herausrieseln aus-
getragen werden. Der Katalysatordes-
aktivierung kann dadurch begegnet
werden, dass der Katalysator zusam-
men mit der Flussigkeit durch die Ko-
lonne bewegt und ausgetragen wird,
um anschliefSend regeneriert und er-
neut eingesetzt zu werden.""”’
Trennwandkolonnen entwickeln
sich zunehmend zu einer Standard-
losung im ProduktionsmafSstab. Zur
Zeit sind weltweit etwa 50 Kolonnen
in Betrieb.* Neben der klassischen
Form fur die Trennung von Drei-
stoffgemischen finden sich Baufor-
men, bei denen vier Reinfraktionen
gewonnen werden (Abbildung 3). =»

Abb. 4.

Die PO-Synthese im
Wandel der Nach-
haltigkeit.
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Ein neues Verfahren zur Kunst-
stoffverarbeitung ist das 3D-Druck-
verfahren. Damit gelingt es, komple-
xe dreidimensionale Architekturen
vom Nanometer- bis in den Zenti-

. 128-130)
meter-Bereich aufzubauen.

Nachwachsende Rohstoffe

@ ,Die Vorrate an Ol und Gas sind
begrenzt und werden nur noch 40
Jahre reichen.“ — dieser Satz besitzt
seit 40 Jahren Gultigkeit. Der Er-
satz fossiler Brennstoffe durch er-
neuerbare Energiequellen ist lang-
fristig unvermeidbar und kurzfris-
tig wunschenswert, denn wir alle
leben zur Zeit vom Kapital und
nicht von den Einnahmen. Biomas-
se kann als einzige erneuerbare
Kohlenstoff-Quelle kurzfristig zur
Minderung unserer Olabhangigkeit
beitragen.

Um nachwachsende Rohstoffe zu
etablieren, reicht es nicht aus, den
Anbau der Rohstoffpflanzen zu for-
dern. Damit sie Erdol in wirtschaft-
lich bedeutenden chemischen Syn-
thesen ersetzen konnen, miissen erst
neue Prozesse entwickelt wer-
den.”"? Einige Beispiele dafir
gibt es bereits:

Daimler-Chrysler kooperiert mit
VW im Rahmen eines Forschungs-
programms mit Choren Industries
bei der Herstellung von so genann-
ten SunFuels. Dazu wollen sie das
gesamten Spektrum der Biomasse

Am Forschungszentrum Karls-
ruhe haben Wissenschaftler ein
zweistufiges Verfahren ausgearbei-
tet, das trockene Biomasse wie Holz
oder Stroh zur Synthesegaserzeu-
gung einsetzt. Dazu wird zuerst Bio-
masse aus maximal 30 km Entfer-
nung an regionale Schnellpyrolyse-
Anlagen angeliefert und verflussigt.
Aus dem flissigen Pyrolysesl und
dem Pyrolysekoks wird eine pump-
fahige Suspension (Slurry) her-
gestellt. Aus circa 20 dieser Pyroly-
seanlagen mit 15 t-h™' Strohdurch-
satz wird eine zentrale GrofSanlage
beliefert, in der der Slurry in einem
Flugstrom-Druckvergaser  vergast
und anschliefend das Synthesegas

1134
verwertet wird.">?

Die Pilotanlage VERENA, in der bei
Temperaturen um 650 °C verdunnte
pflanzliche Restbiomasse (z.B. Trau-
bentrester) zu Synthesegas umge-
setzt wird, ist ein Beispiel fur den
Einsatz von feuchter Biomasse wie
Klarschlammen oder Ernteabfillen.
Die Umwandlung erfolgt mit Hilfe
von uberkritischem Wasser, da hier
das Wasser der Biomasse nicht ver-

135,1
dampft werden muss. >

Nanostrukturierte Materialien

@ Von den Moglichkeiten, nano-
strukturiertes Material, Partikel, Roh-
ren oder Drihte, herzustellen, hat
sich die Synthese mit Hilfe von tuber-
kritischen Fluiden in den letzten Jah-
ren einen festen Platz gesichert. Bei-
spiele sind CFD (chemical fluid de-
position), Ress (rapid expansion of
supercritical solution) oder REsOLV
(rapid expansion of a supercritical so-
lution into a liquid solvent).m’m

Der Trend geht bei der Nanosyn-
these von unten nach oben, aus-
gehend von hochreaktiven atomaren
oder molekularen Synthesebaustei-
nen werden z.B. durch atomare
Selbstassoziation (self assembly) Me-
tallpartikel mit GrofSenskalierungen
vom Subnanometer- bis in den Mi-
krometer-Bereich hergestellt."**"”

Nanogoldclusterm) entpuppen
sich immer mehr als Modellsystem,
um elementare Prinzipien der Kata-
lyse zu verstehen. Wahrend Cu und
Ag schon ab 4 Atomen dreidimen-
sionale Cluster bilden, ist Au bis 13
Atome zweidimensional.'*"'*”

Metal  Organic  Frameworks
(MOFs) stellen eine neue Klasse von
Nanomaterialien mit katalytischer
Relevanz dar. Mit einer spezifischen
Oberflache von ca. 3000 m*.g '
ubertreffen sie diejenige von Aktiv-
kohle (Abbildung 5).

Elias Klemm, Chemnitz
Herbert Vogel, Darmstadt

Das Literaturverzeichnis ist im Internet auf
der Nachrichten-Homepage unter www.
gdch.de sowie unter www.ct.chemie.
tu-darmstadt.de/ak_vogel/
index_de.html abrufbar.
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Abb 5.

Metal Organic
Frameworks.
(Foto: BASF)

Neue chemische Produktions-
verfahren

@ Neue chemische Produktionsver-
fahren haben fast ausschliefSlich ih-
ren Ausgangspunkt bei neuen Kata-
lysatoren, denn nur katalytische Ver-
fahrenskonzepte sind geeignet, die
chemische Produktion nachhaltiger
zu gestalten.

Dabei sucht man nach der perfek-
ten Reaktion. In Science definiert John
F Hartwig (Departement of Chemistry,
Yale University, USA) diese so: ,, A per-
fect reaction is generally thought to
occur with inexpensive reagents, run
with fast rates, form 100% yield of
product, require no added heat, and
generate no waste*."”" Leider stehen
hier Adjektive bzw. Adverbien wie
,billig* und ,schnell“ ohne Bezug. Ei-
ne bessere Definition wire: ,Ein Syn-

Elias Klemm, Jahrang
1965, studierte Che-
mieingenieurwesen

an der Universitat Er-
langen-Nirnberg und
promovierte 1995 am
Lehrstuhl fur tech-
nische Chemie bei Gerhard Emig. 2001
habilitierte er sich in Erlangen im Fachge-
biet technische Chemie. Von 2001 bis
2003 arbeitete er bei Degussa auf dem
Gebiet der Mikroverfahrenstechnik. Seit
Oktober 2003 leitet er den Lehrstuhl tech-
nische Chemie an der TU Chemnitz. Seine

Arbeitsschwerpunkte sind heterogene
Katalyse, Mikroverfahrenstechnik und Si-
mulationssoftware.

theseweg fiir ein Produkt ist perfekt
nachhaltig, wenn er 100% Atomoko-
nomie und Ausbeute erreicht,
CO,-Neutralitat gewiéhrleistet sowie
die Herstellkosten der Edukte kleiner
sind als die der Produkte®. Ein Beispiel
ist der historische Weg der PO-Syn-
these hin zur perfekten nachhaltigen
Reaktion (Abbildung 4).

Die BASF arbeitet mit Dow Che-
mical an einer Verfahrenstechnik fur
eine World-Scale-Anlage zur PO-Her-
stellung auf der Basis von Propylen
und H,0, (HPPO-Verfahren)."” Der
Vorteil des Verfahren ist, dass keine
Koppelprodukte anfallen. Ende 2003
haben die Firmen die Forschungen
an der Pilotanlage in Oppau abge-
schlossen. 2007 soll eine HPPO-An-
lage fur 300000 jato in Betrieb gehen.
Parallel dazu haben Degussa, der

zweitgrofSte H,O,-Produzent der

G. Herbert Vogel,
Jahrgang 1951, stu-
dierte chemische
Technologie an der
Fachhochschule und

Chemie an der Tech-

nischen Hochschule
Darmstadt, wo er 1982 promovierte. Von
1982 bis 1993 war er bei der BASF in Lud-
wigshafen tatig, wo er sich mit der Ent-
wicklung und dem Bau petrochemischer
Anlagen beschaftigte. Seit 1993 ist er
Professor fir technische Chemie an der
TU Darmstadt mit den Arbeitsgebieten
heterogene Katalyse,
Uberkritischen Bedingungen und nach-
wachsende Rohstoffe.

Chemie unter

Welt, und Uhde denselben Verfah-
rensweg ausgearbeitet und wollen
den Prozess an Sasol, Johannesburg,
in Lizenz vergeben. Geplant ist eine
60000 jato Anlage in Stdafrika.'””
Den weltgrofSten Poly-THE-Pro-
duktionskomplex (60000 jato Po-
lyTHF und 80000 jato THF) errich-
tet die BASF in Caojing/Shanghai.'*”
Lurgi tragt mit einem neuen Ver-
fahren zur Herstellung von Polypro-
pylen aus Erdgas dazu bei, den stei-
genden Bedarf an PP (33 Mio. jato
heute, 52 Mio. jato bis 2010) wirt-
schaftlich effizient tber den Rohstoff
Erdgas abzudecken. Es konnte jetzt
erstmals das nach dem MTP-Verfah-
ren (Methanol to Propylen) hergestell-
te Propen polymerisiert werden.'*”
Wiahrend der Trend bei
Grund- und Zwischenprodukten im-

den

mer mehr zu Einstranganlagen mit
immer hoherer Kapazitat geht, lauft
die Entwicklung bei Fein- und Spezi-
alchemikalien entgegengesetzt. Hier
steht die Verkirzung der Entwick-
lungszeiten durch mobile, modulare,
schlusselfertige Einprodukt-Contai-
neranlagen im Vordergrund.126)

Bei der Verbesserung technischer
Prozesse versucht man, nicht nur die
eigentliche Chemie, sondern auch vor
und nachgeschaltete Ablaufe effekti-
ver zu gestalten. Dazu entwickeln Fir-
men zur Zeit eigene Werkzeuge (z.B.
eSECT der BASF zur Prozessketten-
analyse und Supply-Chain-Simulati-
on), um die gesamte Versorgungskette
zu verbessern.

Kunststoffe

@ Bei der Polymerisation werden
verstarkt katalytische Prozesse (Sin-
gle-site-Katalysatoren wie Ziegler-,
Metallocen-Katalysatoren) einge-
setzt, um mit wenigen Monomerbau-
steinen gewtiinschte Mikrostrukturen
(isotaktisch,

ataktische Sequenzen) und Mono-

syndiotaktisch ~ oder
mersequenzen (unpolar, polar) defi-
niert aufzubauen.'”” Fs ist das Ziel,
nach dem Vorbild der Natur, namlich
durch gezielte Verknupfung von we-
nigen Bausteinen (hier 20 Aminosau-
ren, dort ca. 100 Monomerbaustei-
ne), vollig neue Designer-Polymere
(3D-Strukturen) aufzubauen.
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