












































roadmap der chemischen reaktionstechnik

Reaktordesign und
Prozessentwicklung

Basis der Prozessentwicklung und des damit verbundenen Reaktordesigns ist die genaue Kenntnis der Stdchio-
metrie, der Thermodynamik, der Kinetik und der sicherheitsrelevanten Daten. Damit kénnen Reaktionszeiten und
die freiwerdende oder zuzufihrende Warme bestimmt werden.

Diese GrolRen missen auf die Transportbedingungen im
Reaktor abgestimmt werden, damit die Reaktion sicher
und mit hoher Ausbeute durchgefiihrt werden kann. Mi-
niplantanlagen sind haufig erforderlich, weil der Prozess
nur auf diese Weise mdglichst detailgetreu mit Rickfuh-
rungen, Teillast-, Anfahr- und Abfahrbetrieb abgebildet
und untersucht werden kann. Mit Hilfe eines guten Mo-
dells kann der Prozess dann direkt in eine Produktions-
anlage Ubertragen werden, haufig wird aber noch eine
Pilotanlage zur weiteren Absicherung errichtet. Der ak-
tuelle Stand der Entwicklung chemischer Reaktionsappa-
rate verdeutlicht, dass moderne Entwicklungen zur Pro-
zessintensivierung in einigen Fallen bereits Einzug in die
industrielle Praxis gehalten haben.

A. OPTIMIERUNG VON TRANSPORT
VORGANGEN IM REAKTOR

Transportvorgénge kénnen in Impuls-, Warme- und Stoff-
transportvorgange unterteilt werden'¢. Weiterhin kann
man die beteiligten Phasen (fest, fliissig, gasformig, tiber-
kritisch) und Phasengrenzen sowie Oberflachen unter-
scheiden, auf oder an denen ein Transport mit und ohne
chemische Reaktion stattfindet. Beim Transport muss zwi-
schen Diffusion, laminarer Dispersion und turbulentem,
chaotischen Austausch differenziert werden. Mit dieser
Ubersicht wird die Komplexitat der Transportprozesse
von der molekularen bis hin zur Apparateskala verdeut-
licht. Neben der Langenskala, auf der die Transportvor-
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Abbildung 7: Typische Ldngen- und Zeitskalen von Transportvorgdngen und chemischen Umwandlungen relevant fiir die Reaktionstechnik

16 Bird, R.B., Stewart, W.E., Lightfoot, E.N., Transport Phenomena, 2. Auflage, Wiley, New York, 2007.

16



5. reaktordesign und prozessentwicklung

gange stattfinden, ist bedingt durch die Geschwindigkeit
von Transport und chemischer Reaktion auch die Zeitska-
la zu betrachten. Damit bilden Transportvorgange von
Komponenten und Energie die Briicke von molekularen
Prozessen hin zur apparativen Umsetzung. lhr Verstand-
nis ist unerl&sslich fur die erfolgreiche Weiterentwicklung
der Reaktionstechnik.

Abbildung 7 zeigt die typische Zeitskala von Transport-
vorgangen in Abhangigkeit von der Léngenskala des
Prozesses oder Apparats. Die schnellsten molekularen
Prozesse bei kleinen Molekilen laufen innerhalb von
108 s ab, katalytische Umsetzungen sind nur unwesent-
lich langsamer. Die Geschwindigkeit des Transports von
Makromolekdilen oder der Diffusion tber Oberflachen ist
deutlich geringer und kann den Gesamtvorgang bereits
dominieren. Oben rechts sind die typischen L&ngen- und
Zeitskalen in einem Riihrkessel als Standard-Apparat der
Reaktionstechnik angegeben. Daneben ist die numeri-
sche Simulation einer Wandturbulenz verdeutlicht. Die
beiden schrég verlaufenden Linien geben die mittlere
Verschiebung von Molekilen in Gasen oder Fliissigkei-
ten in einer bestimmten Zeit an. In Mikrokanalen werden
beispielsweise Fluidstrukturen von wenigen Mikrometern
mit Mischzeiten von unter einer Millisekunde erreicht.
In der Abbildung wird der groRe Abstand zwischen den
apparativ erreichten Langen- und Zeitskalen und denen
von chemischen Umwandlungen verdeutlicht. Ein wesent-
liches Ziel weiterer Verbesserungen muss es sein, diese
Lucke zu schlieRen.

Transportvorgénge lassen sich in einigen Féllen auf ana-
lytischem Wege beschreiben. Dazu gehdren die laminare
Strémung, Grenzschichtgleichungen, Warmeleitung und
Diffusion. Weitere Modelle basieren auf dimensionslosen
Kennzahlen und ihren Beziehungen. Die Beschreibung der
Turbulenz beruht auf Konzepten, die mehr als 50 Jahre alt
sind. Mittlerweile sind jedoch auch numerische Methoden
soweit etabliert, dass sie einen wesentlichen Beitrag zur
Bestimmung von turbulenten AustauschgréBen liefern
kénnen. Die Modellbildung der Turbulenz und die experi-
mentelle Absicherung auf der Feinskala ist dennoch eine
grofRe Herausforderung. Dazu sind auch Messmethoden
weiterentwickelt worden, die auf der Mikrometer-Skala
in einfachen Geometrien Geschwindigkeiten, Tempera-
tur- und Konzentrationsverteilungen messen kénnen. Die

Modellierung der Verweilzeitverteilung geht von Stan-
dardmodellen aus, die aber firr reale Apparate haufig nur
eingeschrankt anwendbar sind. Daher sind lokale und in-
tegrale Messungen immer noch unerlasslich.

In chemischen Reaktoren sind die beteiligten Phasen
selten homogen verteilt, die Mehrzahl der Systeme ist
heterogen und muss durch Konzepte der Mehrphasen-
strémung beschrieben werden. Die Transportvorgénge
an Phasengrenzen sind bisher durch analytische Kor-
relationen und molekulardynamische Simulationen be-
schrieben, allerdings mit einer grof3en Licke zwischen
Kontinuum und Molekularensemble. Ahnliches gilt fiir die
Katalyse an Feststoffoberflachen und in porésen Materi-
alien.

Ein viel versprechender Weg sowohl im Hinblick auf eine
Intensivierung von Transportprozessen in Reaktoren als
auch fur ein verbessertes Verstandnis der Grundlagen ist
der Ubergang von regellosen Strukturen zu definierten
Abmessungen im Mikro- und Millimeterbereich. Bei der
Beschreibung der Transportvorgdnge mit chemischen
Reaktionen in kleinen Kanélen sind schon wesentliche
Fortschritte erzielt worden, insbesondere bei laminaren,
einphasigen Stromungen und definierten zweiphasigen
Systemen wie der Taylor-Stromung. Weitere aktuelle
Richtungen sind die Nutzung von Mini- und Mikroemul-
sionen als Kleinst-Reaktoren, Prozesse in Mizellen und
Vesikeln in der Kolloidchemie sowie die Verwendung von
Schwéammen und anderen neuartigen porésen Medien fir
verschiedene reaktionstechnische Anwendungen.

Ein weiteres aktuelles Forschungsfeld ist die alternative
Aktivierung und Energiezufuhr bei chemischen Reaktio-
nen. Dazu gehdren der Energieeintrag durch Kavitation,
Ultraschall, Mikro- oder Radiowellen und Licht. Neuartige
Fluide wie ionische Flussigkeiten und tberkritische Me-
dien haben ebenfalls ein groRes Anwendungspotenzial
fur die Reaktionstechnik und sind hinsichtlich ihres Ein-
flusses auf die Transporteigenschaften noch weitgehend
unbekannt.

Ziel ist es, Stoff- und Warmetransportvorgange auf die ab-
laufenden chemischen Reaktionen so anzupassen, dass
ein maximaler Umsatzgrad bei moglichst hoher Selekti-
vitat erreicht wird. Der Warmetransport muss dabei stets
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moglichst effizient durchgefuhrt werden, damit an jeder
Position im Reaktor die fur die chemischen Umsetzungen
optimale Temperatur sichergestellt ist. In der Mehrzahl
der Félle wird auch eine méglichst intensive Stofflibertra-
gung angestrebt. Allerdings gibt es interessante Sonder-
falle, in denen es von Vorteil ist, Stofftransportprozesse
gezielt zu behindern. Dazu gehért beispielsweise die
formselektive Katalyse, bei der der Zugang von Edukten
zu bzw. das Entweichen von Produkten aus mikropordsen
Systemen bewusst eingeschrankt wird. Auch in anderen
mehrphasigen Systemen sind solche gezielten Behinde-
rungen von Stofftransportprozessen mit Vorteilen beziig-
lich der Produktverteilung denkbar und langst noch nicht
vollstandig erschlossen.

Das Zusammenwirken von Reaktionskinetik und Ther-
modynamik mit den ablaufenden Transportvorgangen im
Reaktor stellt ein hochgradig riickgekoppeltes System
dar, das insbesondere bei mehrphasigen Reaktoren noch
nicht vollsténdig verstanden ist. Hierzu sind weitere expe-
rimentelle und theoretische Fortschritte erforderlich.

Forschungsbedarf

» Nutzung von mikro- und millistrukturierten Reaktoren
mit definierten Kanalabmessungen als Modellsysteme
insbesondere flir mehrphasige Reaktionen

» Experimentelle und theoretische Erfassung turbulenter
Strémungen in ausgedehnten mehrphasigen Systemen

» Optimierung von Stofftransportvorgangen beispiels-
weise durch maRgeschneiderte Porensysteme in Ka-
talysatoren, in mizellaren Systemen und Mikroemulsi-
onen

B. MINIPLANT-TECHNIK UND
EXPERIMENTELLES SCALE-UP

Nach dem Auffinden eines neuen Erfolg versprechen-
den Syntheseweges und der zugehdrigen Katalysatoren
beginnt der Prozess der Verfahrensentwicklung. Ausge-
hend von der Laborsynthese werden Verfahrenskonzepte
ausgearbeitet und die Einzelschritte des Verfahrens im
Labor und durch Simulation tUberpriift. Auch die Zusam-
menschaltung der Einzelschritte kann in gangigen Simu-
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lations- und Entwicklungsumgebungen (z.B. Aspen En-
gineering Suite) sehr effizient durchgefuhrt werden. Der
Einfluss von zundchst unbekannten Nebenprodukten, die
sich in Rickfiihrstromen anreichern und ggf. zu Fouling,
d.h. zu Verbackungen in Rohrleitungen, Maschinen und
Apparaten fihren kdnnen, ist jedoch nicht durch Simula-
tionen zu erfassen. Um solche Effekte zu untersuchen und
zu verstehen, werden heute Laborapparaturen (Trennko-
lonnen, Reaktoren, etc.) zu einer Miniplant zusammenge-
schaltet. Eine Miniplant ist eine kleine, vollstandige An-
lage mit Produktionsmengen um 100 g h* bestehend aus
Eduktvorbereitung, Syntheseteil, Aufarbeitung und allen
Ruckfuhrungen und ist damit eines der wichtigsten expe-
rimentellen Werkzeuge der modernen Verfahrensentwick-
lung (Abbildung 8).

Nach Bestétigung bzw. iterativer Verbesserung des Ver-
fahrenskonzeptes in der Miniplant ist aus klassischer
Sicht der néchste Schritt die Planung und der Aufbau ei-
ner Versuchsanlage (Pilotanlage) mit deutlich héherer Ka-
pazitat. Der MaRstab der Pilotanlage liegt zwischen dem
der Miniplant und dem der spéateren technischen Anlage.
Die Produktionsmengen von einigen kg/h bis t/h erlau-
ben hier z.B. die Durchfiihrung anwendungstechnischer
Tests bzw. Kundenbelieferung im gréReren MaRstab so-
wie das Studium des Anlagenverhaltens unter halbtechni-
schen Bedingungen. Der Betrieb der Anlage dient zur Ver-
vollstandigung und Absicherung bereits ermittelter Daten
und Unterlagen. Er ist einer der Hauptkostentreiber bei
der Kommerzialisierung technischer Verfahren und sorgt
fur eine erhebliche Verlangerung der Entwicklungszeiten.
Der Bau einer Pilotanlage sollte daher heute die Ausnah-
me sein.

Mit der Verbesserung der Simulationsprogramme zur Mo-
dellierung von Prozessen hat die so genannte ganzheitli-
che ,,Integrierte Miniplant-Technologie® als Kombination
von experimenteller Miniplant-Technik und Prozesssimu-
lation in den letzten Jahren immer mehr an Bedeutung ge-
wonnen, da die Synergie zwischen Miniplant-Technik und
mathematischer Simulation zu einer &hnlich guten Scale-
Up-Sicherheit fihrt wie der Einsatz einer Pilotanlage.

Die Basis flr das Scale-up von Reaktoren ist das Aufstel-
len und Losen der Massen-, Energie- und Impulsbilanzen,
die ein System von gekoppelten partiellen Differential-
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gleichungen darstellen, das numerisch geldst werden
muss. In friihen Phasen der Prozessentwicklung scheitert
diese rigorose Methode jedoch oft an der Nichtverfiigbar-
keit von Stoffdaten, kinetischen Daten und unscharfen
Randbedingungen. Daher ist man auch heute noch auf
die Dimensionsanalyse bzw. dimensionslose Kennzahlen
angewiesen. Diese sind nichts anderes als das Verhéltnis
systemrelevanter Terme in den schon erwéhnten Bilanz-
gleichungen.

Besonders einfach kann das experimentelle Scale-up bei
Rohrbiindel- oder Plattenreaktoren durchgefihrt werden,
da hier das Scale-up ausgehend vom Pilotversuch im Ein-
rohr- bzw. Ein-Kanal-Reaktor Uber ein ,,Numbering-Up*
erfolgen kann. Diese Strategie wird auch bei mikrostruk-
turierten Reaktoren mit vielen parallelen Strémungska-
nalen verfolgt, wobei durch ein geeignetes Design der
Verteilungsstrukturen unbedingt fir eine gleichmafige
Aufteilung der Strdmung auf die einzelnen Kanéle zu sor-
gen ist.

Bei chemischen Prozessen, bei denen grol3e Reaktor-
Volumina mit komplexen fluiddynamischen Verhaltnissen
eingesetzt werden, ist heute immer noch ein Scale-up nur
tiber kleine Scale-up-Faktoren méglich, um das Risiko der
MaRstabstibertragung beherrschen zu kénnen.

Forschungsbedarf

» Steigerung der Effizienz des Miniplant-Betriebs durch:

- kostengiinstige Automatisierung

- Einsatz wiederverwendbarer Module in Labor-Anla-
gen, deren Modelle bereits fertig in der Modellbiblio-
thek der Simulationsumgebung hinterlegt sind

- Verbesserung der Skalierbarkeit von Apparaten (z.B.
zur Verarbeitung von Feststoffen) aus dem Labor-
mafistab in den technischen Maf3stab

» Vermeidung oder Verringerung von Pilotversuchen
durch validierte Modelle fir die MaRRstabstibertragung
von Reaktoren und Entwicklung von Tools zur Bewer-
tung und Begrenzung von Risiken der MaRstabstiber-
tragung in den Produktionsmafstab

» Entwicklung von Verfahrens- und Anlagenkonzepten
und Konzepten fiir die Reaktortechnik, die ein be-
schleunigtes und vereinfachtes Scale-up z.B. durch
Numbering-up ermoglichen (siehe EU-Projekte Copiri-
de und F3 Factory)

Abbildung 8: Modulare Dosiereinheit fir Miniplants fur korrosive Flussigkeiten (Quelle: Zeton BV)
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C. APPARATEENTWICKLUNG

Ausgangssituation/Stand der Technik

Die Entwicklung der Apparatetechnik fir den Bau von
chemischen Reaktoren ging Hand in Hand mit der Ent-
wicklung von neuen Verfahren. Ein historisches Beispiel
dafir ist die Entwicklung der Hochdruckreaktoren fur die
Ammoniaksynthese vor hundert Jahren.

Dabei ist die Palette der Apparatetechnik und der Reak-
torbauformen mittlerweile so breit wie die Produktpa-
lette, die in chemischen Reaktoren hergestellt wird. Der
Rihrkessel ist aufgrund seiner Flexibilitdt die meistge-
nutzte Bauform. Jedoch reicht das Apparatespektrum
von klassischen Festbettreaktoren mit Salzschmelze-
oder Verdampfungskihlung, Warmetauscherreaktoren,
Blasensaulen, Strahlschlaufenreaktoren, Diisenreakto-
ren, Wirbelschichtreaktoren, Hochtemperaturreaktoren
Uber komplexere Reaktoren wie Mikrostruktur-Reaktoren,
photochemische Reaktoren, elektrochemische Reaktoren,
Kneterreaktoren bis hin zu hybriden Systemen wie Reak-
tivdestillationen, Reaktivextraktionen oder Gaswaschen.

®
Multibaffling Pfaudler

Obwohl der Rihrkessel einer der altesten Bauformen
eines chemischen Reaktors darstellt, befindet er sich in
stetiger Entwicklung. Im Bereich emaillierter Ruhrkessel
(Abbildung 9) wurden z.B. neue Ldsungen (hier flexible
Stromstdreranordnungen) gefunden, die die Flexibili-
tat und Energieeffizienz in Gas-Fllissig-Systemen trotz
der eingeschrankten Fertigungsmdglichkeiten mit Email
deutlich gesteigert haben.

Um die Warmeabfuhr zu verbessern, werden in Ruhrkes-
seln sogenannte Warmetauscherplatten verwendet (Ab-
bildung 10), die im Vergleich zu eingebauten Warmetau-
scherschlangen ein Vielfaches an Warmetauscherflache
anbieten. Damit lassen sich exotherme Reaktionen in
Mehrphasensystemen, wie z.B. Suspensionshydrierun-
gen besser kontrollieren.

Salzbadreaktoren sind klassische Festbettreaktoren fiir
exotherme, heterogen katalysierte Gasphasenreaktionen
(siehe Abbildung 11). Sie werden z.B. fir partielle Oxida-
tionsreaktionen wie die Synthese von Acrylsdure verwen-
det.

®
OptiMix DeDietrich

\

Abbildung 9: Riihrapparate der Firmen Pfaudler und deDietrich
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Abbildung 10: Riihrkessel flr Veresterungen ausgestattet mit
Warmetauscherplatten zur Beheizung und Kihlung
(Quelle: DEG-Engineering GmbH)

Wenn die Anforderungen an die Warmeabfuhr oder Tempe-
raturkontrolle steigen, werden sog. Warmetauscherreak-
toren verwendet. Basierend auf Plattenwérmetauschern
(Abbildung 12) werden flr einphasige Systeme bereits
sehr hohe Warmeubertragungsleistungen erreicht.

Die Entwicklung der Mikrostruktur-Reaktoren in den letz-
tenJahren hat gezeigt, dass durch sie in besonderer Weise
vor allem fir einphasige Systeme die Intensivierung des
Warmetransportes bis zur fertigungstechnischen Grenze
getrieben wurde. Mikrostruktur-Reaktoren (Abbildung 13)
zeichnen sich dabei durch interne Strukturen von 10-1000

>

Abbildung 11: Salzbadreaktor DWE® Reactors (Quelle: MAN DWE
GmbH)

\_
Abbildung 12: Alfa Laval ART® Plate Reactor

Mikrometer aus. Mit diesen Strukturen sind Aufheizraten
von Flissigkeiten im Bereich von Millisekunden maglich.

Mikrostrukturreaktoren kénnen im Prinzip auch fiir mehr-
phasige Systeme eingesetzt werden, allerdings fuhren
hier Effekte wie Oberflachenspannung zu anderen appa-
rativen Ldsungen als bei groBen Reaktoren. Bisherige Lo-
sungen beschranken sich daher auf den Labormaf3stab.

Bemiihungen zur Prozessintensivierung, hier am Beispiel
der heterogen katalysierten Reaktivdestillation, fihrten
ebenfalls zu neuen Apparateentwicklungen, um das Zu-

e N

\_ /

Abbildung 13: Mikrostrukturierter Produktionsreaktor des IMVT
zur Synthese von Diacetonacrylamid aus Diacetonalkohol und
Acrylnitril. Der Reaktor ist aus Hastelloy C-22 gefertigt, diffusi-
onsgeschweil3t und besteht aus einem Mischermodul und vier
Reaktionsmodulen. Er erreicht reaktionsseitig einen Durchsatz
von ca. 1.5 t/h und war bei DSM Fine Chemicals Austria in Linz
fiir mehrere Kampagnen uber viele Wochen im Einsatz. (Quelle:
Institut fur Mikroverfahrenstechnik (IMVT), Karlsruher Institut
fiir Technologie (KIT))
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sammenwirken von Katalyse, Reaktion und Stofftrennung
zu optimieren. So wurde z.B. die Fixierung des festen
Katalysators in der Reaktivdestillationskolonne durch In-
tegration des Katalysators in die trennwirksamen Kolon-
neneinbauten (Abbildung 14) realisiert.

Fur die Entwicklung und Auslegung von Apparaten nutzen
die Hersteller neben Festigkeitsberechnungen vor allem
aufwandige CFD-Rechnungen, um die Anforderungen
an Stromungsmechanik und Warme- und Stofftransport
quantitativ zu beschreiben. Insbesondere flr einphasige
Reaktionssysteme erreichen diese CFD-Rechnungen mitt-
lerweile Auslegungsqualitat.

Die Anforderungen aus der Sicherheitstechnik fihren
normalerweise entweder zu einer druckfesten Auslegung
oder der Verwendung von Druckentlastungseinrichtun-
gen. Moderne Reaktoren kdnnen aber auch durch das
Zusammenwirken von Mess- und Steuerungstechnik mit
reaktionstechnischen Modellrechnungen stets in einem
sicheren Zustand gefahren werden, wodurch o.g. Sicher-
heitsmaBnahmen entfallen und damit wirtschaftlich at-
traktive Konzepte entstehen.

Technisch-wissenschaftliche Herausforderungen

Eine bessere Prozesskontrolle durch in-situ-Analysen-
methoden und verbesserte Messtechnik wie z.B. War-

Abbildung 14: Katapak™ von Sulzer ChemTech

22

mestromsensoren oder in-line-Viskositdtsmessungen ist
erstrebenswert, da damit gerade im Bereich der Batch-
Synthesen die Qualitatskontrolle deutlich verbessert
wird. Darliber hinaus kann die Entwicklungszeit fiir Batch-
Verfahren verkiirzt werden, wenn ein Teil der Prozess-
optimierung durch verbesserte Prozesskontrolle in die
Produktionsphase verlagert wird. Dies ist vor allem bei
Agrochemikalien und Pharmaprodukten interessant, da
hier die Anforderungen an die Entwicklungszeiten beson-
ders hoch sind. Analysentechniken wie z.B. Online-NMR
oder spektroskopische Methoden wie UV-VIS, IR- und
Raman-Spektroskopie zeigen bereits ein grof3es Potential
fuir die prozesstechnische Optimierung.

Einige biotechnologische Prozesse erfordern sowohl gro-
3e Reaktionsvolumina in der GréRenordnung von mehr
als 1000 m® als auch hohe spezifische Stofftransportleis-
tungen, was im Zusammenhang mit konventionellen Be-
gasungssystemen zu hohen Antriebsleistungen von mehr
als 10 MW fuhrt, die maschinentechnisch nur schwer zu
realisieren sind. Winschenswert wére es, z.B. durch eine
Hybridisierung der Begasungseinrichtungen die hohen
Antriebsleistungen zu vermeiden und insgesamt die Ener-
gieeffizienz bei diesen hohen Stofftransportleistungen zu
erhéhen.

Die direkte Beschichtung von Warmetauscherelementen
in Mikrostrukturreaktoren mit festen Katalysatoren (Ab-
bildung 15) kénnte ein neues Feld fur die Beherrschung
stark exothermer Reaktionen erdffnen. Dazu mussen
Beschichtungsverfahren entwickelt werden, die auch in
den Abmessungen eines Mikroreaktors zuverléssige und
reproduzierbare Beschichtungen liefern. Damit einher-
gehend mussen auch Charakterisierungsverfahren zur
Qualitatskontrolle flr solche Beschichtungen entwickelt
werden.

Die Entwicklung von neuen apparativen Konzepten ist
ein komplexer Prozess. Im Idealfall realisiert der Reaktor
fur die optimale Reaktionsflhrung die optimalen Trans-
portprozesse fur Warme, Stoff und Impuls. Dies setzt
zunéachst die Kenntnis der optimalen Reaktionsfiihrung,
die als idealer Referenzfall ohne jegliche apparative Be-
schrankungen ermittelt werden sollte, voraus. Anschlie-
Rend missen die auf diese Weise ermittelten optimalen
Temperatur- und Konzentrationsverlaufe apparativ durch
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einen technischen Reaktor bestmdglich angendhert wer-
den. Um hierbei von einer beispielgetriebenen — und so-
mit nicht verallgemeinerbaren — Vorgehensweise zu einer
allgemein anwendbaren Systematik zu gelangen, sind
neue Optimierungsmethoden erforderlich. Zudem bedarf
es auch einer Weiterentwicklung von Simulationswerk-
zeugen fUr Warme-, Stoff- und Impulstransport, speziell
in komplexen Geometrien und/oder mehrphasigen Syste-
men (siehe Kapitel 4).

Forschungsbedarf

» Neue in-situ-Analytikmethoden und neue Prozessmess-
technik im Produktionsprozess verbessern die Prozess-
kontrolle und helfen Entwicklungszeiten fiir Batch-Pro-
zesse zu verkirzen

» Neue Beschichtungsmethoden von Warmetauscherre-
aktoren mit Katalysatoren schaffen eine neue Klasse
von Reaktoren

» Neue Designmethoden ermdglichen die modellgestitz-
te Entwicklung neuer Reaktorkonzepte zur Realisierung
der optimalen Reaktionsfiihrung

D. PROZESSINTENSIVIERUNG
Die Prozessintensivierung zielt auf eine deutliche 6ko-

nomische und 6kologische Steigerung der Effizienz che-
mischer und biotechnologischer Prozesse und die Gene-

rierung neuer Produkte oder Produktqualitdten ab. Sie
bedient sich einer interdisziplindren, ganzheitlichen Be-
trachtungsweise sowie einer mehrskaligen Prozessanaly-
se von der Molekularebene bis hin zum globalen Stand-
ortverbund. Sie setzt sich mit gezielten MaRnahmen zur
Prozessstrukturierung und -integration auseinander und
fordert die effektive ErschlieBung innovativer Apparate
und Technologien.!® 1

Im Zusammenhang mit der Reaktionstechnik kommen in
erster Linie die folgenden prinzipiellen Prozessintensivie-
rungsmafRnahmen zum Einsatz, die die raumliche, zeitli-
che, thermodynamische und funktionelle Gestaltung der
Reaktionsfiihrung begiinstigen:

» Miniaturisierung

» Hybridisierung

» Strukturierung

» Dynamisierung

» Neuartige Reaktionsmedien und Energiezufuhr

» Integration und Rationalisierung

Die Miniaturisierung, d.h. der Betrieb von ,Mikroreakto-

ren’ mit charakteristischen Abmessungen im Millimeter-
oder Mikrometerbereich, verfolgt das Ziel der Aufhebung

Abbildung 15: Links: Sol-Gel-Beschichtung einer mikrostrukturierten Edelstahlfolie mit 5% Pt/CeO, fiir die Wassergas-Shift-Reaktion. Rechts:
Washcoat-Beschichtung einer mikrostrukturierten Edelstahlfolie mit Cu/ZnO-Nanopartikeln fur die Methanol-Reformierung. (Quelle: Institut
fur Mikroverfahrenstechnik (IMVT), Karlsruher Institut fiir Technologie (KIT))

18 A. Stankiewicz, J.A. Moulijn (eds.), Re-engineering the chemical process plant — process intensification, Marcel Dekker Inc. NY, 2004.
19 FJ. Keil (ed.), Modeling of process intensification, Wiley-VCH, Weinheim, 2007.
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von Stoff- und Warmetransportlimitierungen, die die
reine ,chemische’ Reaktionsleistung haufig beeintrach-
tigen. Hohe spezifische Wéarmeaustauschflachen sowie
verstarkter Stofflibergang infolge intensiver Vermischung
gewahrleisten ausgezeichnet definierte Betriebsbedin-
gungen. Die stochastischen Vorgénge in herkémmlichen
Reaktoren werden weitgehend eliminiert und durch das
einheitliche Bearbeitungsprofil der mikroskaligen Fahr-
weise abgeldst. Die geringen Inventare von Mikroappa-
raten sind sowohl sicherheitstechnisch als auch fur die
Anwendung kostspieliger Hilfsstoffe von grof3em Vorteil.

Die erfolgreiche Erschlief3ung der potenziellen Leistungs-
steigerung durch Mikroreaktoren bei technischen Produk-
tionsmengen setzt voraus, dass man Uber zuverléssige
Parallelisierungsstrategien verfugt, die eine gleichmaRi-
ge Verteilung der Stromung Uber zahlreiche Mikrokanéle
sicherstellen. Die Anfertigung mikrostrukturierter Reakto-
ren bedingt auch hohe Kosten, die durch die verbesserten
reaktionstechnischen Kennzahlen gerechtfertigt werden
missen. Um den Fabrikationsaufwand zu minimieren,

sollten die angewandten Strukturen ,so fein wie notwen-
dig, aber so grob wie moglich’ ausgelegt werden.

Die Hybridisierung der Reaktionsfiihrung mit Trennopera-
tionen, wie beispielsweise bei der reaktiven Destillation,
kann Synergien fir beide Verfahren erdffnen — die Entfer-
nung eines (Neben-)Produktes aus dem Reaktionsgemisch
ermoglicht die Uberwindung einer Umsatzbeschrankung
durch das chemische Gleichgewicht, wahrend eine Reak-
tion die Bildung von azeotropen Gemischen verhindern
kann. Prinzipiell 1asst sich jede Trennoperation mit einer
Reaktion in einen multifunktionalen Apparat integrieren.
Die reaktive Absorption stellt beispielsweise eine ausge-
reifte Technologie fur zahlreiche Gasreinigungsverfahren
und Synthesereaktionen dar. Die reaktive Destillation
ist fir bestimmte Anwendungen ebenfalls kommerziell
etabliert. Chromatographische und Membranreaktoren
werden seit Jahrzehnten intensiv erforscht und kommen
bei Nischenanwendungen auch bereits zum technischen
Einsatz. Aus Sicht des Reaktionstechnikers bietet die In-
tegration zusatzlicher Unit-Operations ein sehr nitzliches

~

Integrations-
grad

L

~

Freiheits-
grade

Abbildung 16: Freiheitsgrade vs. Integrationsgrad multifunktionaler Reaktoren
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Instrumentarium zur Manipulation der Konzentrations-
und Temperaturprofile im Reaktor. Die Abstimmung zwi-
schen Reaktion und Trennverfahren erfordert allerdings
meist Kompromisse, die zum suboptimalen Betrieb der
einzelnen Prozesse und auch zum Verlust an Freiheits-
graden fuihren kdénnen bzw. eine sinnvolle Integration
ganzlich verhindern (Abbildung 16).

Bei der reaktiven Destillation bendtigt man besondere
Packungen, um die Anforderungen beider Verfahren hin-
sichtlich Verweilzeit und Phasengrenzflache zu erfiillen.
Zur Auflésung eventueller Widerspriiche hat sich vor al-
lem die raumliche Makro- und Mikrostrukturierung der
verschiedenen Funktionalitdten im Reaktor anstelle einer
einfachen Zusammenfihrung bewéhrt. Katalytische Pa-
ckungen kdnnen meist zweckmaRig in bestimmten Ab-
schnitten von reaktiven Destillationskolonnen eingesetzt
werden, wéhrend in den anderen Abschnitten lediglich
Destillation ohne Reaktion stattfindet. Die Identifizierung
des optimalen Integrationsgrades und der apparativen
Mdglichkeiten zu dessen Realisierung stellen die wesent-
lichen Herausforderungen bei der Auslegung multifunkti-
onaler Reaktoren dar.

Eine rdumliche Strukturierung des Reaktionsraums oder
eines Feststoff-Katalysators bietet oft umfangreiches
Potenzial zur Verbesserung des Reaktorbetriebs. So kann
man durch Verdlinnung des Katalysators im Bereich des

Abbildung 17: Keramischer Schwamm imprégniert mit SCR-Katalysator (links:
Schwammstruktur, oben rechts: Katalysatorschicht, unten rechts: TiO2 (kugelférmige
Partikel) und V,0, (Nadeln)) (Quelle: Engler-Bunte-Institut, Bereich Gas, Erddl und Kohle,

Karlsruher Institut fir Technologie (KIT))%

Hot-spots eine bessere Harmonisierung zwischen der
reaktiven Warmeerzeugung und der Warmeabfuhr durch
die Reaktorkuhlung bewerkstelligen. Durch eine un-
gleichméRige Verteilung der katalytischen Aktivitat im
Katalysatorkorn konnen Desaktivierungserscheinungen
hinausgezdgert werden. Neuartige Katalysatorstruktu-
ren, wie katalytische Schwamme (Abbildung 17), gestat-
ten eine gezielte Einstellung des Stoff- und Warmetrans-
portverhaltens bei geringem Druckverlust. Auch wenn die
Optimierungsaufgabe bei StrukturierungsmaRnahmen
zundchst sehr komplex erscheint, fuhrt sie haufig zu ein-
fachen asymptotischen Lésungsansatzen.

Die Dynamisierung des Reaktorbetriebs kann als zeitliche
Strukturierung der Reaktionsfiihrung interpretiert werden
und ist in der herkdmmlichen Reaktortechnik, beispiels-
weise bei der halbkontinuierlichen Reaktorfahrweise,
keine unbekannte Herangehensweise. Eine dynamische
Reaktorfahrweise darf allerdings nicht den stationdren
Betrieb der restlichen Anlage beeintrachtigen. Durch
periodische Modulation der Flussigkeitszufuhr in einen
Rieselbettreaktor kann man die Zugénglichkeit der Kata-
lysatoroberflache fur die Gasphase deutlich steigern und
damit die Umsetzungsgeschwindigkeit ernéhen. Ahnli-
che Vorteile kénnen durch Anwendung eines rotierenden
Flussigkeitsverteilers erschlossen werden. Durch Druck-
pulsation konnen diffusive Transportvorgange durch
konvektive Beitrédge erheblich beschleunigt werden. Eine
zyklische Reaktorfahrweise gestattet
weiterhin die Ausnutzung von Speicher-
effekten und somit die Einstellung von
Temperatur- und Konzentrationsbedin-
gungen, die im stationaren Betrieb nicht
erreicht werden kdnnten, wie bei Stro-
mungsumkehrreaktoren zur oxidativen
Abgasbehandlung. Die genaue Einstel-
lung der Konzentrations- und Tempera-
turverhaltnisse in Mikroreaktoren durfte
die technische Implementierung dyna-
mischer Fahrweisen erleichtern.

T . . . .
'f.'i'*, T00: nnd Neuartige Reaktionsmedien, wie (ber-

wid kritische Fluide, perfluorierte Losungs-

mittel und ionische Flissigkeiten,
ermdglichen eine maRgeschneiderte Ge-
staltung der Reaktionsumgebung, eine

20 Zurcher S., Pabst K., Schaub G., Appl. Catal. A, General 357, 2009, 85-92
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gezielte Beeinflussung der Aktivitaten der einzelnen Re-
aktionspartner sowie verbesserte Transporteigenschaf-
ten gegeniber konventionellen Reaktionssystemen. Dar-
tber hinaus bieten sie oft umwelttechnische Vorteile im
Vergleich zu herkdmmlichen organischen Losungsmitteln.
Andererseits sind sie meist teuerer und kdnnen aufwen-
dige apparative Mal3nahme, z.B. wegen einer Hochdruck-
fahrweise, fordern. Sogenannte ,fette’ Fahrweisen ohne
inerte Verdinnungsmittel oder Losungsmittel gelten als
aussichtsreiche, wenn auch ehrgeizige, reaktionstech-
nische Ziele, die den Umfang der nachgeschalteten Auf-
arbeitung deutlich reduzieren kénnten. Hierfir missen
allerdings meist schwerwiegende Fragen der Sicherheits-
technik oder der Produktqualitat gekléart werden.

Bei alternativen Mdglichkeiten der Energiezufuhr sind
Plasma-Reaktoren, z.B. zur Herstellung von Acetylen,
schon Stand der Technik. Der volumetrische Energieein-
trag durch Mikrowellen oder Scherkréfte bendtigt keine
Temperaturgradienten und eignet sich daher besonders
bei temperaturempfindlichen Flussigkeiten und Fest-
stoffen. Die Verwendung von Ultraschall bietet sich vor
allem bei Reaktionen an festen Oberflachen an, weil die
reaktive Oberflache durch Kavitation frei gehalten werden
kann. Solche unkonventionellen Energieformen sind na-
turlich aufwendig, und der gleichméfige Eintrag im gro-
Reren Maf3stab ist als problematisch einzustufen. Durch
Zentrifugalfelder kann man eine Gegenstromfahrweise
zwischen zwei Fluiden selbst in fein strukturierten Pa-
ckungen erzeugen, und damit einen wesentlichen Nach-
teil der Mikroreaktionstechnik Uberwinden.

Man erkennt, dass Prozessintensivierungsmafinahmen
sich haufig ergéanzen, wodurch sich allerdings die Kom-
plexitat der Reaktionsfiihrung bzw. der Reaktorauslegung
deutlich erhoht. Durch die Verwendung einer kontinuierli-
chen statt einer Satzreaktorfahrweise bei relativ geringen
Produktionsmengen sowie durch eine schnelle und flexi-
ble Reaktionsfiihrung entsprechend der Marktnachfrage
infolge Prozessintensivierungsmalinahmen kann eine ef-
fektive Rationalisierung des gesamten Herstellverfahrens
erzielt werden. Weiterhin eroffnet die Prozessintensivie-
rung neue Horizonte beziglich Direktsynthesen und der
lokalen Prozessiiberwachung und Kontrolle.
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Wahrend viele der vorgenannten Prozessintensivierungs-
maRnahmen in der Forschung beispielhaft erfolgreich
demonstriert wurden, ist es nun die Aufgabe, diese Er-
kenntnisse auch auf breiter Basis in industrielle Verfah-
ren einflieRen zu lassen. Hierzu ist es erforderlich, die
verschiedensten Optionen zur Prozessintensivierung be-
reits in der frihen Phase der Prozessentwicklung einzu-
beziehen und vergleichend bewerten zu kénnen. Um von
der derzeitigen beispielgetriebenen Herangehensweise
zu einer derartigen verallgemeinerbaren modellgestiitz-
ten Methodik zu gelangen, sind allerdings noch weitere
methodische Grundlagenarbeiten erforderlich. Das Ziel
dabei ist, die Prozessintensivierung auf eine theoretisch
fundierte Grundlage zu stellen und die ZweckmaRigkeit
der Prozessintensivierungsmafnahmen mithilfe system-
analytischer Methoden im integrierten Anlagenumfeld zu
bewerten.

Forschungsbedarf:

» Universelle Methodik zur Einbeziehung von Prozess-
intensivierungsmaBnahmen in Prozesssynthese und
Prozessentwicklung

» Entwicklung von zuverléssigen Parallelisierungsstrate-
gien fur die Mikroreaktionstechnik

» Entwicklung einer geeigneten Mikroverfahrenstechnik
zur Ergénzung der Mikroreaktionstechnik

» Ausarbeitung systematischer Ansatze zur raumlichen
und zeitlichen Strukturierung verschiedener Funktiona-
litdten im Reaktionsraum

» Ausarbeitung von stérungsarmen dynamischen Reak-
torfahrweisen

» Verbesserte Scale-up-Fahigkeit fir neuartige Energie-
quellen
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Beispiele aus der Praxis

Die nachfolgenden Beispiele sollen die vielfaltigen Beitrage der chemischen Reaktionstechnik zu aktuellen Pro-
blemen des Rohstoffwandels, des Umweltschutzes, der Energie- und Ressourceneffizienz chemischer Prozesse
sowie der Herstellung innovativer Materialien aufzeigen. Aus der personlichen Sicht unterschiedlicher Autoren
wird geschildert, wie Fortschritte bei der Entwicklung von Katalysatoren zu neuen Losungen in der Reaktortechnik
fihren und es wird aus den Verknipfungen zu anderen Disziplinen wie der Trenntechnik und Regelungstechnik
ersichtlich, wie interdisziplinar die Reaktionstechnik heute bereits aufgestellt ist. Diese Fallstudien, die zukunftig
durch weitere Beispiele ergéanzt werden sollen, illustrieren den wichtigen Beitrag der Reaktionstechnik zur konti-

nuierlichen Verbesserung chemischer Prozesse.

A. DAS UHDE ENVINOX®-VERFAHREN

Das Uhde EnviNOx®-Verfahren beseitigt die umweltschad-
lichen Stickoxide NO, und N,O aus Abgasen von Chemie-
anlagen, insbesondere aus Anlagen zur Produktion von
Salpetersdure. Bei der Salpetersaure-Produktion nach
dem Ostwald-Verfahren entstehen durch die katalyti-
sche Oxidation von Ammoniak typischerweise zwischen
5 und 10 kg Lachgas pro Tonne Salpetersaure, die ohne
entsprechende Abgasreinigung in die Atmosphare emit-

tiert wurden. Angesichts einer Weltjahresproduktion
von mehr als 50 Millionen Tonnen Salpetersdure und der
Tatsache, dass Lachgas spezifisch rund 300 mal starker
zur Erderwarmung beitrégt als Kohlendioxid, besteht die
Notwendigkeit, diese Emissionen mdglichst weitgehend
zu beseitigen. Im Uhde EnviNOx®-Verfahren werden N,O
und NO, in einem zweistufigen Reaktor unter Verwendung
von speziellen Eisen-Zeolith-Katalysatoren, die unter dem
Produktnamen EnviCat®-N,O und EnviCat®-NO, von der
Sud-Chemie AG vertrieben werden, nahezu vollstandig

" N
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und restlichem N0,
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=
=
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Abbildung 18: EnviNO ®-Prozessvariante 1
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entfernt. Der Abbau des N,O kann dabei je nach Tempera-
tur und Abgaszusammensetzung entweder durch katalyti-
sche Zersetzung in N, und O, (Verfahrensvariante 1, siehe
Abbildung 18) oder durch katalytische Reduktion mittels
Kohlenwasserstoffen (Verfahrensvariante 2) bewirkt wer-
den. Die Minderung des NO -Gehaltes erfolgt durch selek-
tive katalytische Reduktion mit NH,. Die Herausforderung
in der Prozessentwicklung besteht neben dem Auffinden
geeigneter Katalysatoren vor allem auch in der Ausle-
gung des Reaktors, das heif3t der jeweiligen Anpassung
des Verfahrens an die variierenden Prozessbedingungen.
Die Entwicklung des EnviNOx®-Verfahrens wurde deshalb
von intensiven reaktionstechnischen Untersuchungen be-
gleitet, um das Wechselspiel von Kinetik, Thermodynamik
und Stofftransport Uber den gesamten Einsatzbereich des
Prozesses beschreiben zu kdnnen. Bis heute wurden welt-
weit bereits 10 EnviNOx®-Anlagen erfolgreich in Betrieb
genommen, wodurch in Summe eine jahrliche Emissions-
reduktion von ca. 25.000 Tonnen N,O, oder umgerechnet
rund 7,5 Millionen Tonnen Kohlendioxid pro Jahr, erzielt
wird.

B. HPPO-TECHNOLOGIE VON EVONIK UND UHDE

Die technische Epoxidation von Propen mit Wasserstoff-
peroxid nach dem Evonik-Uhde Verfahren wurde unter
dem Namen HPPO bisher in einer GroRanlage kommerzi-
alisiert.

Eine Schlisselaufgabe fir die Prozessentwicklung beim
HPPO-Verfahren war, dass das Oxidationsmittel Wasser-
stoffperoxid (H,0,) vollstdndig umgesetzt und gleichzei-
tig eine hohe Selektivitat bei der Umsetzung des H,0, mit
Propen zu Propylenoxid erzielt werden muss. Ausbeute-
bzw. Selektivitatsverluste gehen beim HPPO-Verfahren
auf die Folgereaktion des hochreaktiven Propylenoxids
mit Wasser (welches u.a. in der Reaktion von H,0, mit Pro-
pen entsteht) und die Folgereaktion von Propylenoxid mit
Methanol (dem auch in der Literatur am haufigsten einge-
setzten Losungsmittel fir die Reaktanden) zuriick. In der
Literatur ist eine grofl3e Anzahl an Ideen zu finden, wie es
gelingen konnte, die Folgereaktionen des Propylenoxids
zu unterdriicken. Ein technisch umsetzbarer Weg ist es,
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die Reaktionsbedingungen im Reaktor so zu wahlen, dass
die Reaktionsmischung in zwei Phasen vorliegt, einer po-
laren Phase mit H,0,, Wasser, Methanol und einer unpola-
ren Phase, die (iberwiegend aus Propen und Propylenoxid

besteht.

Unter diesen Reaktionsbedingungen wurde es mdglich,
beide Ziele der Prozessentwicklung zu erreichen, die
geforderten hohen H,0,-Umsatze bei gleichzeitig hohen
Propylenoxid-Selektivitaten.

Das Verfahren wurde in Kooperation von Uhde GmbH und
Evonik Degussa GmbH im Labor- und MiniplantmaRstab
entwickelt und anschliel3end Uber einen Scale-up-Faktor
von mehr als 10000 in den Produktionsmafistab tbertra-
gen. Dieser enorme Scale-Up-Faktor wurde nur dadurch
ermdglicht, dass wahrend der gesamten Verfahrensent-
wicklung ein vollstandiges Prozessmodell erstellt und
sténdig an die experimentellen Daten angepasst wurde.
Parallel zur Entwicklung des Verfahrens und des Reaktor-
systems erfolgte die Entwicklung und Optimierung eines
maRgeschneiderten, hochselektiven Katalysators vom
Typ Titan-Silikalit.

Propylene  MeOH H,0, TS-1 Catalyst

Cooled
tube wall

Propylene  MeOH

Product mixture

Cooling
medium

Abbildung 20: Strémungszustand im Reaktor des Evonik Uhde
HPPO-Verfahrens

C. AUTOABGASKATALYSE

Autoabgaskatalysatoren stellen die am haufigsten ge-
und verbauten chemischen Reaktoren der Welt dar. lhre
Aufgabe ist es, Schadstoffe wie unverbrannte Kohlenwas-
serstoffe, CO, NO, und RuBpartikel, welche bei der Ver-
brennung des Motorkraftstoffs unter stéchiometrischen
(Benzinmotor) oder sauerstoffreichen (Magermix Motor,
Diesel) Bedingungen entstehen, aus dem Abgas zu ent-
fernen. Hierbei stecken standig verscharfte gesetzliche
Auflagen und ein offener Wettbewerb der Katalysatorher-
steller einen Rahmen, in dem Autoabgaskatalysatoren
und -systeme immer weiter optimiert werden mussen.

Im Vergleich zum Grof3teil aller chemischen Prozesse,
die auf einen optimalen Bereich von Betriebspunkten
ausgelegt werden kénnen, muss der Autoabgaskataly-
sator bei allen wahrend des Fahrbetriebs auftretenden
Bedingungen seine Funktion erfiillen. So unterliegen die
Temperaturen des Abgases, dessen Schadstoffgehalt und
der Abgasvolumenstrom starken Schwankungen. Diese
héngen nicht nur davon ab, ob sich das Kraftfahrzeug im
Stadtverkehr oder auf der Autobahn befindet, sondern
zum Teil auch von der individuellen Fahrweise des Fahr-
zeugfihrers.

Keramische Monolithe haben sich als Grundstruktur fur
die Autoabgaskatalyse etabliert (Abbildung 21). Sie ver-
binden die Eigenschaften eines ausreichend schnellen
Stofftransports mit einem minimalem Druckverlust. Damit

u 4

Abbildung 21: Autoabgaskatalysator mit keramischem Monolithen
(Quelle: Umicore AG & Co. KG)
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sind sie den in den Anféangen der Autoabgasnachbehand-
lung ebenfalls verwendeten Kugelbettreaktoren in Bezug
auf Druckverlust, Gewicht und mechanische Stabilitat
Uberlegen.

Beim Benzinmotor, der bei einem stéchiometrischen Ver-
haltnis von Kraftstoff zu Luftsauerstoff (1) arbeitet, ist seit
Mitte der 70er Jahre schrittweise ein effektives Katalysa-
torkonzept entwickelt worden. Der heutige, so genannte
Drei-Wege-Katalysator (TWC) ist in der Lage, alle anfallen-
den Schadstoffe (HC, CO, NO,) in einem auf A = 1 geregel-
ten Betriebspunkt zu entfernen.

Neuere Problemstellungen in der Abgaskatalyse betreffen
die Nachbehandlung von Abgasen aus mager betriebenen
Motoren, d.h. bei Sauerstoffuiberschuss. Solche Motoren
erfreuen sich immer groRerer Beliebtheit, da sie weniger
Kraftstoff verbrauchen und damit zur Verminderung von
CO,-Emissionen beitragen. Hier funktioniert das TWC
Konzept nicht mehr, da weniger HC und CO, aber grof3ere
Mengen an NO, entstehen. Auch stellen RuRpartikel im

Besonderen bei Dieselmotoren eine neue Schadstoffquel-
le dar. Somit ergeben sich fur solche Abgase verschiedene
Katalysatorsysteme (siehe Tabelle 1), deren Zusammen-
spiel und Regelung zu aktuellen Herausforderungen in
der Abgaskatalyse geworden sind.

Gerade weil sich eine grofRe Zahl an Kombinationsmdg-
lichkeiten der Systeme ergibt und Synergien gefunden
bzw. ausgenutzt werden mussen, ist es fur die Katalysa-
tor- aber auch fur die Autohersteller wichtig, detaillierte
Modelle fur einzelne Katalysatoren und ganze Abgas-
systeme zu entwickeln. Hier spielen neben der Kinetik
natirlich Stoff- und Wéarmetransport, Strdmungsverhal-
ten im Wall-flow Monolithen (DPF) und Alterungskorrela-
tionen eine Rolle.

Eines der zurzeit komplexesten Systeme zur Nachbehand-
lung von Dieselabgasen ist das Bluetec | von Daimler. Es
verwendet beide in Tabelle 1 aufgefuhrten Komponenten
zur NO, Reduktion. Dabei wird der NSR-Katalysator in
seiner Regenerationsphase als Ammoniakquelle genutzt,

Tabelle 1: Ubersicht iiber aktuelle Komponenten, die zur Nachbehandlung von Dieselabgasen verwendet werden.

System Aufgabe

» Diesel-Oxidations-Katalysator
DOC » Oxidation von HC und CO

» Oxidation von NO zu NO,, um fiir NSR oder SCR ein optimales Verhaltnis NO:NO, einzustellen

» Dieselpartikelfilter, Wall-flow Monolith
DPF » Zuruckhalten von Ruf3partikeln

» muss zyklisch durch Ruabbrand regeneriert werden

» NOx-Speicher-Reduktions-Katalysator

R » Speichert NO, in Form von Nitraten ein

» muss zyklisch durch kraftstoffreichen Betrieb regeneriert werden

» Nitrat wird mit CO zu N, umgesetzt

» Katalysator fur selektive katalytische Reduktion von NO, zu N, mittels NH,

SCR » kontinuierliche Reduktion von NO, mit NH,

» wird aus in separatem Tank mitgefiihrter wassriger Harnstofflésung durch Hydrolyse ,,on board* erzeugt

» Katalysator fur selektive katalytische Oxidation von NH, zu N,

SCO » erforderlich in manchen SCR Systemen

» erlaubt aggressivere Dosierung des Reduktionsmittels
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um verbleibendes NO, im stromabwarts platzierten SCR-
Katalysator zur reduzieren.

Seit den 90er Jahren sind die NOx Emissionen in Deutsch-
land um 50 %, die CO-Emissionen um 76 % und der Aus-
stof3 von Kohlenwasserstoffen um 90 % zurtickgegangen.
Neben Verbesserungen im Motormanagement ist dies
nicht zuletzt der Autoabgaskatalyse zu verdanken, die da-
mit durchaus als eine Erfolgsgeschichte der chemischen
Reaktionstechnik bezeichnet werden kann.

D. SIMULATIONS-GESTUTZTES PRODUKT-
DESIGN IN DER HOCHDRUCK-
POLYMERISATIONSTECHNIK

Das Design neuer polymerer Werkstoffe ist eine ausge-
sprochen anspruchsvolle Aufgabe in der Polymerisations-
technik als einer Spezialdisziplin der Reaktionstechnik.
Als BewertungsgroR3en fiir den Prozess gelten fir die Pro-
duktqualitat nicht nur die Reinheit und fur die Produktivi-
tat nicht ausschlieBlich Umsatz und Selektivitat. Vielmehr
kommen die Anwendungseigenschaften des polymeren
Produkts als maRgebliche GréRen hinzu, wobei diese
tibergreifend fur die Verarbeitbarkeit, spatere Eigenschaf-

ten im endgultigen Produkt und Alterungseigenschaften
stehen. Diese Anwendungseigenschaften sind wiederum
durch die mikrostrukturellen Eigenschaften des makro-
molekularen Ensembles determiniert, die ihrerseits durch
die Reaktionskinetik und die Prozessbedingungen festge-
legt werden. Damit eréffnet sich ein extrem weites Para-
meterfeld fir das Design neuer Produkte und Werkstoffe.
Die Komplexitat der physikalisch-chemischen Vorgange
bei den Polymerisationsreaktionen fuhrt insbesondere
im Betrieb kleiner Anlagen zu Besonderheiten, die den
Scale-up-Prozess erschweren. Bedingt durch z.B. die sich
erheblich andernden Systemviskositdten bilden sich an
Oberflachen Randschichten aus, die ein zu langen Zei-
ten hin verschobenes Verweilzeitverhalten zeigen. Das
Produkt, welches in diesen Randschichten gebildet wird,
weicht aus diesen Griinden in seinen Eigenschaften er-
heblich vom eigentlichen Hauptprodukt ab, vorzugswei-
se werden sehr hohe Molmassen gebildet (Abbildung
22). Auch wenn diese Fraktionen in der Menge nur sehr
geringe Anteile am Reaktionsprodukt ausmachen, so
veréndern sie doch erheblich dessen Anwendungseigen-
schaften. Als Konsequenz sind, obwohl sich Produktivitat
und Betriebsparameter in Pilot-Anlagen gut nachstellen
lassen, die Produkte in ihren Anwendungseigenschaften

nicht zwingend vergleichbar und damit

kann das Konzept der Musterherstellung

1.0

-\ auf Pilotanlagen versagen.

1—— CSTR1(15mL)

]—— CSTR2 (54 mL)

081 CcsTR3(100mL)

CSTR 4 (100 mL)

Ein Ausweg sind Modellierung und Simu-
lation. Geeignete Modelle auf Basis einer
detaillierten Reaktionskinetik sind in der
Lage, erhebliche MaRstabslbertragungen
zu realisieren und die Produkteigenschaf-
ten abzubilden. Die Anwendungen rei-
chen von der Prozessoptimierung bis hin
zum Computer-gestitzten Produkt-Design.
Unabdingliche Grundlagen sind dabei
detaillierte kinetische Modelle, deren Ko-
effizienten mdglichst aus unabhéngigen
Experimenten der Grundlagenforschung

log (M / (g mol %))

abgeleitet werden, und eine umfassen-
de und sorgfaltige Charakterisierung der
polymeren Mikrostruktur. Diese dient als

/

Abbildung 22: Molmassenverteilungen aus Ruhrkesselreaktoren unterschiedlicher
GroRe fur Vergleichsexperimente bei identischen Betriebsparametern. Der Vergleich von
CSTR 3 & 4, betrieben an unterschiedlichen Standorten, zeigt die Reproduzierbarkeit.

quantifizierbare Schnittstelle zwischen
der kinetischen Modellierung und der Be-
schreibung der Anwendungseigenschaf-

31



roadmap der chemischen reaktionstechnik

ten. Mit solchen Modellen lassen sich mittlerweile sehr
gut die mikrostrukturellen Polymereigenschaften von
Produkten aus grof3en technischen Reaktoren beschrei-
ben (Abbildung 23).

Bedingt durch die Komplexitat der Systeme lag das bis-
herige Interesse vornehmlich bei Homo- und einigen
ausgesuchten Co-Polymerisationen. Der Erfolg in die-
sen Bereichen fuhrt allerdings dazu, dass zunehmend
Mehrkomponenten-Polymerisationen in den Blickpunkt
des Interesses riicken. Die Grundlage hierfiir bilden mo-
derne, die polymere Mikrostruktur abbildende kinetische
Modelle auf Basis von Elementarreaktionen und unter
Berucksichtigung von Stofftransportphdnomenen, sowie
eine detaillierte Analytik der polymeren Mikrostruktur
zur Validierung dieser Modelle. Gleichzeitig bildet sie die
Briicke zu Modellen der Struktur-Eigenschaftskopplung
als drittes tragendes Element in dieser Entwicklungslinie.

1.0
O Technisches Produkt o
] Simulation
0.8 °
06 -
g
=
0.4 4
0.2
0.0 4 — : o
2 3 4 5 6 7
log (M / (g molt))

Abbildung 23: Vergleich der Molmassen-Verteilungen fiir ein tech-
nisches Produkt aus einer Grof3anlage und dem Simulationsergeb-
nis fur diesen Prozess.

E. MEMBRANREAKTORTECHNOLOGIE FUR
EFFIZIENTE REAKTIONSFUHRUNG
MIT HOCHSELEKTIVEN HOMOGEN-
KATALYSATOREN

Der Einsatz homogener Katalysatoren ermdglicht bei ei-
ner Reihe von Reaktionen eine sehr gute Steuerung der
Selektivitat zu dem gewiinschten Zielprodukt. Gegeniber

der heterogenen Katalyse kann bei der homogenen Kata-
lyse auf eine einfachere Reaktortechnik zurtickgegriffen
werden, bei der eine effiziente Warmeabfuhr mit einfa-
chen Mitteln realisiert werden kann. Homogene Kataly-
satoren sind haufig als Metallkomplexe aufgebaut mit
einem Ubergangsmetall als Zentralatom und Liganden,
Uber die die Eigenschaften des Katalysators gesteuert
werden konnen.

Ein wesentliches Problem stellt die Abtrennung des Ho-
mogenkatalysators aus der Reaktionsmischung nach dem
Reaktor dar. So mussen die entstandenen Produkte in der
Regel unter Bedingungen vom Katalysator abgetrennt
werden, die die sensiblen Katalysatorsysteme beeintrach-
tigen konnen. Die Folge sind Produktverunreinigungen
und hohe Kosten durch Katalysatorverluste: Homogen-
katalysatoren enthalten haufig Metalle der VIII. Neben-
gruppe des Periodensystems, wozu auch Edelmetalle wie
Rhodium, Palladium und Platin gehéren, die gerade in
Zeiten hoher Rohstoffpreise mit entsprechenden Kosten
zu Buche schlagen. Und auch die spezifischen Liganden,
die die Selektivitdt maRgeblich beeinflussen, sind in der
Regel sehr teuer.

Bei einigen wichtigen organischen Synthesen bietet die
organophile Nanofiltration eine neue Mdglichkeit zur
sanften” Abtrennung der homogenen Katalysatorsysteme.
Dazu zdhlen insbesondere die Suzuki-Kupplung, eine
Palladium-katalysierte Kreuzkupplung zwischen Organo-
boronsauren und Arylhalogeniden, die Metathese, bei der
formal Substituenten an Doppel- bzw. Dreifachbindun-
gen ausgetauscht werden, wobei katalytisch aktive
Ubergangsmetallverbindungen anwesend sind, und die
Hydroformylierung, bei der Olefine mit Wasserstoff und
Kohlenmonoxid zu Aldehyden reagieren (siehe Abbildung
24).

Evonik hat in einer gemeinsamen Entwicklung mit dem
GKSS Forschungszentrum in Geesthacht, der GMT Mem-
brantechnik GmbH in Rheinfelden, der TU Darmstadt und
der Universitat Rostock das Verfahren der organophilen
Nanofiltration vor kurzem zur industriellen Anwendungs-
reife gebracht?. Als Modellprozess diente die durch einen
Rhodium-Komplex katalysierte Hydroformylierung. Bei
diesem Verfahren ist die thermische Abtrennung der lan-
gerkettigen Aldehyde problematisch fiir das empfindliche

21 elements30, Evonik Science Newsletter, 1/2010, 6-11.
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Katalysatorsystem, das neben Kohlenmonoxid auch noch
Liganden enthélt. Die Produkte mussen im Hochvakuum
entfernt werden, wodurch der Partialdruck von CO gegen
Null geht. In der Folge verlassen Carbonyl-Gruppen den
Rhodiumkomplex, so dass Andockstellen frei werden, die
von anderen Rhodiumatomen genutzt werden. So kommt
es zu einer fortschreitenden Verclusterung, die den Kata-
lysator deaktiviert.

Dieser Prozess wird durch den Einsatz einer organophilen
Nanofiltrationsmembran verhindert, die eine schonende
Abtrennung der hoch siedenden, langerkettigen Aldehy-
de vom homogenen Katalysator bei tieferer Temperatur
erm@glicht. Entscheidend fur die technische Machbarkeit
war die Entwicklung verbesserter mehrschichtig aufge-
bauter Membranen mit einer neuen Klasse von intrinsisch
mikropordsen Polymeren? als eigentlicher Nanofiltrati-
onsschicht, die sich durch besonders hohe Temperatur-
stabilitdt und geringe Quellneigung in der organischen
Reaktionsmischung auszeichnen und auch nach langer
Prozesszeit einen Rickgewinnungsgrad von Rhodium von
tiber 99% ermdglichen.

F. CRACKER-ENTWICKLUNG UND
VERANDERUNG DER CHEMISCHEN
ROHSTOFFBASIS

Die Geschichte der Reaktionstechnik ist auch gepragt von
der jeweils aktuellen Rohstoffsituation. In der Anfangs-
zeit der industriellen Chemie wurden naturliche Rohstoffe
und zugéngliche Bodenschatze wie Kohle oder Asphalt
verwendet. Bei der Verkokung von Steinkohle zu Koks fiir
die Stahlindustrie oder Gebaudeheizung fielen flissige
Abfallprodukte an, der Steinkohlenteer, der eine reich-
haltige Quelle fur die Entwicklung chemischer Produkte
wurde. Ebenso war die aufkommende Verwendung von
Erddl gegen Ende des 19. Jahrhunderts eine neue Quelle
fur die chemische Industrie. Auch bei der Rohdl-Destilla-
tion bleibt ein hoch siedender Riickstand dbrig, der an-
fangs als Abfall entsorgt wurde oder in den Stral3enbau
wanderte. Der stark steigende Bedarf an Benzin fiihrte
zunachst zur Einfiihrung des thermischen Crackens nach
1910 und des katalytischen Crackens etwa nach 1935. Das
katalytische Cracken, das zuerst in Festbett-Reaktoren
durchgefihrt wurde (Houdry-Verfahren), hatte gegentiber

" N
H
Katalysatar R 0
"/\\ co Hi  —— o
R TRy O+ + oo
H
linear veTwRigt
Alde
hyd -

| Verdampfer

g

- Riickfiihrung

Hz, CO des
. Klllh‘l-'“ﬂl‘l Hochsieder-
in den ausschleusung
Keislauf minimale
Abbildung 24: Reaktionsschema und Verfahren- Katalysatorverluste
sprinzip der homogen katalysierten Hydrofor-
mulierung mit Katalysatorriickhaltung durch
organophile Nanofiltration. Qlefin
\_ /

22 Budd, P.M., McKeown, N.B., Fritsch, D., Macromol. Symp. 245-246, 2006, 403-405
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wesentlich aktiveren, stark sauren synthetischen SiO,/
Al,O,-Katalysatoren zum Einsatz kamen, wurde neben der
hoheren Aktivitat auch eine viel schnellere Desaktivie-
rung festgestellt, die fur einen zyklischen Betrieb in Fest-
bettreaktoren sehr problematisch war und dadurch den
Ubergang zu einer anderen Reaktortechnologie erzwang.
Seit etwa 1960 werden uberwiegend synthetische Zeoli-
the als FCC-Katalysatoren eingesetzt, was zu beachtlichen
Verbesserungen der Aktivitat, Stabilitat und Selektivitat,
d.h. vor allem héhere Benzin- und geringere Gasausbeu-
te, gefiihrt hat.

Als Weiterentwicklung des katalytischen Crackens kann
das Cracken in Gegenwart von Wasserstoff betrachtet
werden. Es wird bei ca. 400°C und erhéhtem Druck von
8-15 MPa meist als zweistufiges Verfahren durchgefuhrt
und liefert héhere Ausbeuten und eine bessere Qualitat
an Destillaten als das katalytische Cracken. Die erste Stu-
fe ist dabei mit Cobalt-Molybdan-Katalysatoren ausgerus-
tet und dient der hydrierenden Entfernung von Schwefel-,
Stickstoff- und Sauerstoffverbindungen im Einsatzstoff. In
der zweiten Stufe werden Nickel-Wolfram-Katalysatoren
eingesetzt, an denen die eigentlichen Hydrocrackreakti-
onen stattfinden. Ein weiterer Vorteil des Hydrocrackens
ist seine groRere Flexibilitat hinsichtlich der Einsatzstoffe
und der Steuerung des Produktspektrums durch Variation
der Bedingungen.

Die Uber die vergangenen Jahrzehnte zunehmende Nach-
frage nach Benzin, Diesel, Kerosin und leichtem Heizol
bei sinkendem Bedarf an schwerem Heizol, nicht zuletzt
wegen dessen hoher Schwefel- und Metallgehalte, und
der allgemein zunehmende Anteil schwerer Einsatze
in der Rohdlverarbeitung erzeugen einen immer weiter
steigenden Anfall hoch siedender Riickstande, fur die
Verwertungsschemata entwickelt wurden. Diese werden
mit dem Sammelbegriff Riickstandsumwandlungsverfah-
ren bezeichnet. Hierzu gehoren hydrierende Verfahren
ebenso wie thermische und katalytische Crackverfahren,
Losungsmittel-Entasphaltierung und partielle Oxidation
zu Synthesegas, wobei das Synthesegas anschlielRend
Uber die Fischer-Tropsch-Synthese, Methanol-to-Gaso-
line- oder ahnliche Verfahren in synthetische Treibstoffe
umgewandelt werden kann.

Rickstandsumwandlungsverfahren kénnen auch einge-
setzt werden zur Verwertung von Olsanden, Olschiefern,
diversen Abfallstoffen und verschiedenen nachwach-
senden Rohstoffen. Beispiele sind Pflanzendle, Tierfet-
te, Cellulose-haltige Biomassen, Lignin, Bio-Ol aus der
Biomasse-Pyrolyse, Stérke und Zucker. Je nach Verfahren
und Bedingungen sind grundsétzlich sehr verschiedene
Produkte zuganglich.

Die Anpassung solcher Verfahren, ggf. unter Einbeziehung
neuer oder verbesserter Katalysatoren, an in Zukunft kos-
tenglinstig verflgbare Einsatzstoffe auf der einen Seite
und marktgéangige Produkte auf der anderen Seite wird
wie schon in der Vergangenheit eine der wichtigen Aufga-
ben der Reaktionstechnik in diesem Bereich sein.
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Ausblick

Die chemische Reaktionstechnik wird ihre anerkannte Stellung als Schlisseldisziplin im Chemieingenieurwesen
an der Schnittstelle von Verfahrenstechnik und technischer Chemie auch in Zukunft behaupten. Das Bekenntnis
der Gesellschaft zum Prinzip der Nachhaltigkeit erfordert heute mehr denn je effiziente, Ressourcen schonende,
wirtschaftliche und mit minimalen Umweltbelastungen einhergehende Verfahren zur Stoffumwandlung in der che-
mischen und pharmazeutischen Industrie. Dies gilt umso mehr als die gegenwartige globale Entwicklung charak-
terisiert ist durch eine weiter stark wachsende Weltbevélkerung bei teilweise rasch zunehmendem Wohlstand in
vielen bevdlkerungsreichen Schwellen- und Entwicklungslandern. Hiermit verbunden ist ein stark ansteigender
Bedarf an Trinkwasser, Nahrungsmitteln, Wohnraum und Energie, der die Welt vor grof3e technische und 6konomi-

sche Herausforderungen stellt.

Ein zentrales Problem der Menschheit ist die Endlichkeit
der Ressourcen, die in steigendem Umfang dazu fuhren
wird, auch qualitativ minderwertige fossile Rohstoffe wie
Kohle, Olsande oder Olschiefer zu nutzen, bei entspre-
chend erhéhtem Aufwand und Umweltbelastungen. Noch
gravierender ist jedoch der inzwischen allgemein aner-
kannte Zusammenhang zwischen dem Verbrauch fossiler
Ressourcen, der Zunahme der Konzentration von Kohlen-
dioxid in der Atmosphére und der Klimaerwarmung, der
eine Reduzierung der weltweiten Kohlendioxidemissio-

| o | ——

3
=
ET
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nen, unter anderem durch Umstellung der Rohstoffba-
sis von fossilen auf nachwachsende Rohstoffe, d.h. Bio-
masse, erzwingt. Die Nutzung von Biomasse in grof3em
Umfang zur Strom- und Warmeerzeugung und fur Stoff-
umwandlungen steht in Konkurrenz zur Nahrungsmittel-
produktion und zur Erhaltung urwiichsiger Okosysteme.
Deshalb kommt der Entwicklung robuster, schnell wach-
sender, ertragreicher Pflanzen und in gleichem MaRe
von effizienten Umwandlungsverfahren fir Biomasse mit
minimalem Energiebedarf und maximaler Ausnutzung
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der Einsatzstoffe groRte Bedeutung zu. Zur Lésung der
drangenden Kohlendioxidproblematik geniigt es dabei
aber nicht, langfristig neue Rohstoffquellen zu erschlie-
Ren. Um kurz- und mittelfristig Effekte zu erzielen, muss
die Kohlendioxidbilanz der existierenden Stoffkreislaufe
verbessert werden, sei es durch Effizienzsteigerungen
bei Stoff- und Energieumwandlungen, durch bessere
Nutzung von Abwarme und effizientere Speicherung von
Uberschussstrom, oder ggf. durch gezielte Abtrennung
von Kohlendioxid aus Rauchgasen und dessen sichere un-
terirdische Einlagerung.

Um die wirtschaftlichen Risiken zu minimieren wird die
Produktion der Zukunft versuchen, die Lagerung von Roh-
stoffen und Produkten weitestgehend zu vermeiden und
eine Herstellung zum Zeitpunkt des Bedarfs zu ermogli-
chen. Fir die Bereitstellung von Energie und Wertstoffen
in entlegenen Gebieten werden dezentrale Anlagenkon-
zepte und die Nutzung von Solarenergie an Bedeutung
gewinnen. Beispiele sind die Stromerzeugung durch
Solarthermie oder Photovoltaik sowie die Elektromobi-
litat. Die Integration ausreichend grof3er und effizienter
Energiespeicher in die Stromnetze ist dabei besonders
in dezentralen Netzen unverzichtbar, um die fluktuierend
anfallende Wind- oder Sonnenenergie zwischenzuspei-
chern. Chemische Speicher erreichen hier die hdchsten
Energiedichten.

Die Herausforderungen fir die Reaktionstechnik vor
diesem Hintergrund bestehen unter anderem darin, um-
weltschadliche oder unerwiinschte Nebenprodukte durch
gezielte Manipulation der apparateinternen Geschwin-
digkeits-, Temperatur- und Konzentrationsfelder zu ver-
meiden oder die Syntheserouten prinzipiell zu andern,
etwa mit Hilfe neuartiger Katalysatoren oder biotechno-
logischer Verfahren. Hand in Hand mit der chemischen
Forschung mussen zukinftig in zunehmendem Male
verfahrenstechnische Module entwickelt werden, um
hochkomplexe Syntheseprodukte und multifunktionale
Materialen bereitzustellen. Die benétigten Syntheserou-
ten sind dabei oft erst noch zu erschlieen. Die Reakti-
onssysteme der Zukunft werden sich stark von den bisher
eingesetzten Prozessen unterscheiden. Wenn alternative
Rohstoffquellen wie zum Beispiel Biomasse eingesetzt
werden, fuhrt dies in aller Regel zu aufwandigeren Re-
aktorsystemen. Ingenieure, Chemiker und Physiker mus-

sen sich daher in Zukunft auf komplexere, mehrphasige
Stoffgemische einstellen. Um die Entwicklungszeiten
zu verkirzen und mit neuen Produkten rascher auf den
Markt zu gelangen, wird immer mehr auf simulationsge-
stutzte Entwicklungswerkzeuge zurlickgegriffen werden
muissen. Die zugrundeliegenden reaktionstechnischen
Modelle miussen daher konsequent weiterentwickelt wer-
den, wozu in verstarktem Umfang auch verbesserte lokale
Messtechniken bendtigt werden.

Dartuiber hinaus wird auch die im Reaktor implementierte
Messtechnik zukiinftig eine entscheidende Rolle bei der
Weiterentwicklung von Prozessen spielen. Der Reaktor
wird dank einer deutlich verbesserten Mess- und Reg-
lungstechnik auf schwankende Ausgangsstoffqualitaten
und apparative Alterungsprozesse unmittelbar reagieren
kodnnen und die Produktqualitat aufrechterhalten. Zukinf-
tige Reaktoren sind auf der makroskopischen wie auch
auf der mikroskopischen Ebene hinsichtlich Konvektion,
Diffusion, Reaktion sowie der simultan ablaufenden Wér-
metransportprozesse optimiert. Sie erzielen dank sehr
guter Kontrolle der Reaktionsbedingungen maximale Se-
lektivitaten zu den Zielprodukten und miissen in einigen
Féallen gleichzeitig mehrere verfahrenstechnische Grund-
operationen, wie Mischen, Warme- und Stoffubertragung,
Reaktion und Separation in einem Prozessschritt ermdg-
lichen. Apparate mit geordnetem zellularem Aufbau aller
Ebenen kdnnen ein Beispiel fir zukunftige Konzepte sein.
Dies betrifft den Apparat selbst, den Reaktionsraum sowie
auch die Struktur von Oberflachen vergréRernden und/
oder katalytisch aktiven Materialien. Damit kann hochgra-
dig flexibel auf die Anforderungen des Reaktionssystems
hinsichtlich Stromungsfiihrung, Verweilzeitverteilung und
Temperaturfiihrung je nach Art der chemischen Synthese
reagiert werden. Die Produktionsmenge kann mit solchen
Reaktorsystemen flexibel an den Produktlebenszyklus an-
gepasst werden, sodass au3erdem echte Mehrproduktfa-
higkeit erreicht wird. Neue Reaktoren sollen zyklisch oder
ganzjéhrig im kontinuierlichen Betriebsmodus arbeiten,
um die Produktivitat zu erhéhen und eine gleichbleiben-
de Produktqualitat zu garantieren. Ein modularer Aufbau
des Reaktors und angrenzender Komponenten kann eine
kostengunstige Produktion dezentral am Ort des Bedarfs
ermdglichen. Um solche hoch integrierten Reaktorkon-
zepte realisieren zu konnen, ist die Reaktionstechnik in
vielen Féllen auf Fortschritte bei Materialien und Ferti-
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gungsmethoden angewiesen. Dies gilt fir Katalysatoren,
Adsorbentien, Membranen, etc., aber auch fur die Reak-
torwerkstoffe selbst, fur Verbindungstechniken und Be-
schichtungsverfahren.

Neben den etablierten Einsatzgebieten in der chemischen
Industrie wird die Reaktionstechnik nicht nur zur Herstel-
lung von Produkten fur die Nahrungsmittelindustrie und
den landwirtschaftlichen Sektor an Bedeutung gewinnen,
sondern ihre Methoden werden verstérkt auch in anderen
Bereichen Einzug halten. Durch eine fortschreitende Ver-
netzung verschiedener naturwissenschaftlicher Teilberei-
che untereinander haben interdisziplindre Ansétze schon
heute groRe Bedeutung erlangt. In Zukunft wird diese
Vernetzung ein starker Antrieb flr neue Prozessinnovatio-
nen sein. Die an chemischen Prozessen entwickelten Me-
thoden und Lésungsanséatze der Reaktionstechnik stellen
auch fur die Etablierung neuer Prozesse in angrenzenden
Bereichen wie etwa der Elektrochemie oder der Biover-
fahrenstechnik Kernkompetenzen dar. Als Beispiele fur
besonders aktuelle Systeme, die sich mit reaktionstech-
nischen Methoden beschreiben lassen, seien hier die
komplexen, instationdren Transport- und Reaktionsschrit-
te beim Transport von Lithium wéahrend des Ladens und
Entladens einer Lithiumionenbatterie und bei Biotransfor-
mationen mit Enzymen oder Mikroorganismen-Zellen als
Katalysatoren genannt.

Um reaktionstechnische Grundlagen und Methoden in
neue Bereiche Gibertragen und dort anwenden zu kdnnen,
ist es erforderlich, Uber die Grenzen der Fachrichtungen
hinaus gemeinsam und interdisziplinar zu forschen. Hier-
zu muss der mit angrenzenden Fachgebieten wie z.B. der
thermischen Trenntechnik traditionell sehr gut gepflegte
Dialog in gleicher Qualitat auf weitere Bereiche der In-
genieur- und Naturwissenschaften ausgedehnt werden.
Neben der Intensivierung des Exports von reaktions-
technischem Wissen in solche Disziplinen ist es dabei
gleichermal’en nétig, durch interdisziplindre Forschung
gemeinsam neue Methoden im experimentellen Bereich
sowie in der Auswertung, Modellierung und Optimierung
zu entwickeln. Als Themenfelder mit besonders interes-
santen Schnittstellen zur Reaktionstechnik erscheinen
gegenwartig:
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» Prozesse der Bioverfahrenstechnik, der Lebensmittel-
verfahrenstechnik und der Agrarwirtschaft

» Elektrochemische Prozesse von der Brennstoffzelle bis
zur Energiespeicherung in Kondensatoren

» Solarkraftwerke zur Warme- und Stromerzeugung

» Prozesse zur effizienten dezentralen Warme- und
Stromerzeugung

» Nutzung von Solarenergie zur Kraftstoffsynthese und
zur Bereitstellung von Chemierohstoffen

» Synthese und Verwendung alternativer chemischer
Energiespeicher

» Reaktionstechnik zur Erzeugung neuer Werkstoffe, z.B.
fur den Leichtbau

» Meerwasserentsalzung und Abwasserreinigung

» Prozesse zum effizienten Rohstoff-Recycling



roadmap der chemischen reaktionstechnik

Liste der Autoren

Prof. Dr. David W. Agar
Dr.-Ing. Tobias Bauer

Prof. Dr. Martin Bertau

Prof. Dr. Markus Busch

Prof. Dr. Peter Claus

Dr. Dana Demtroder

Prof. Dr. Roland Dittmeyer
Prof. Dr.-Ing. Bastian Etzold
Prof. Dr. Georg Fieg

Dr.-Ing. Hannsjérg Freund
Dr.-Ing. Robert Giittel
Dipl.-Ing. Thomas Herrmann
Prof. Dr.-Ing. Kai-Olaf Hinrichsen
Prof. Dr. Johannes Khinast
Prof. Dr.-Ing. Elias Klemm
Dr. Norbert Kockmann

Dr. Dieter Lilge

Dr. Michael Nilles

Prof. Dr. Wilhelm F. Maier
Prof. Dr. Martin Muhler

Dr. Stefan Olejnik

Dr. Michael Paul

Dipl.-Ing. Bernhard Pfeuffer
Dipl.-Ing. Stefan Radl
Dr.-Ing. Jorg Sauer

Prof. Dr.-Ing. Andreas Seidel-Morgenstern
Prof. Dr. Michael Schliter
Dr.-Ing. Markus Schubert
Prof. Dr.-Ing. Thomas Turek
Prof. Dr.-Ing. Herbert Vogel
PD Dr. Horst-Werner Zanthoff

TU Dortmund

TU Dresden

TU Bergakademie Freiberg

TU Darmstadt

TU Darmstadt

DECHEMA e.V., Frankfurt

KIT — Karlsruher Institut fir Technologie
Universitét Erlangen-Nurnberg

TU Hamburg-Harburg

MPI fur Dynamik komplexer technischer Systeme, Magdeburg
MPI fir Kohlenforschung, Miilheim

TU Darmstadt

TU Minchen

TU Graz

Universitat Stuttgart

Lonza AG, Visp/CH

Lyondell Basell Industries, Frankfurt
BASF SE, Ludwigshafen

Universitat des Saarlandes, Saarbriicken
Ruhr-Universitat Bochum

Uhde GmbH, Dortmund

hte Aktiengesellschaft, Heidelberg

TU Clausthal

TU Graz

Evonik Degussa GmbH, Marl
Otto-von-Guericke-Universitat Magdeburg
TU Hamburg-Harburg

Forschungszentrum Dresden-Rossendorf e.V.
TU Clausthal

TU Darmstadt

Evonik Degussa GmbH, Marl

39



DECHEMA
Gesellschaft fir Chemische Technik

und Biotechnologie e.V.
Theodor-Heuss Allee 25
60486 Frankfurt am Main

Telefon: 069 7564-295
Telefax: 069 7564-304
E-Mail: info@dechema.de

www.processnet.org



