Stefan Kaluza hat Chemie an der Universitit zu
Koln studiert. Seine Diplomarbeit zum Thema
HCI-Elektrolyse fertigte er 2005 bei Bayer Tech-
nology Services in Leverkusen an. Im Anschluss
begann Stefan Kaluza seine Promotion am Lehr-
stuhl fiir Technische Chemie der Ruhr-Universi-
tdat Bochum. Unter der Leitung von Prof. Martin
Muhler beschdiftigte sich Stefan Kaluza intensiv
mit der Prdparation von Katalysatoren fiir die
Methanolsynthese.

Nach erfolgreichem Abschluss im Jahre 2009
iibernahm er am Lehrstuhl eine Gruppenleitung
und koordinierte mehrere Industrieprojekte. 2012
wechselte er im Rahmen des Fraunhofer-Pro-
gramms ,, Attract” zur Forderung herausragender
Nachwuchswissenschaftler an das Fraunhofer-
Institut fiir Umwelt-, Sicherheits- und Energie-
technik UMSICHT in Oberhausen. Zurzeit leitet
Stefan Kaluza dort die Gruppe ,Katalytische
Verfahren“. Die Gruppe beschdiftigt sich intensiv
mit der Entwicklung und Optimierung heteroge-
ner Katalysatoren sowie deren Anwendung in der
Synthesegaschemie.
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Energie- und Rohstoffwende

Unsere Gesellschaft wird durch den Klima-
wandel und die zu erwartende Rohstoft-
knappheit vor Herausforderungen gestellt,
die technische und wirtschaftliche Inno-
vationen in einem bisher nicht bekannten
Ausmaf} erfordern. Nach der beschlossenen
Energiewende steht fest, dass in den nachs-
ten Jahren der Ubergang von einer fossil und
atomar geprdgten Energiewirtschaft hin zu
regenerativen Energien erfolgen muss. Ein
Weg, der ohne die Entwicklung von Tech-
nologien zur Zwischenspeicherung von
Energie, nicht moglich ist. Neben der Ener-
giewirtschaft ist auch die Chemische Indus-
trie in hochstem Maf3e abhidngig von Erdol,
Erdgas oder Kohle.

Die Herstellung unzdhliger Produkte des
taglichen Lebens basiert auf Grundchemi-
kalien, die aus fossilen Rohstoffen gewon-
nen werden. Um sich langfristig von dieser
Abhidngigkeit zu 16sen, miissen bestehende
Produktlinien an die Verwendung nach-
wachsender Rohstoffe angepasst sowie neue
Recyclingtechnologien und Recyclingsys-
teme entwickelt werden.

Fir das Gelingen einer Energie- und Roh-
stoffwende werden nachhaltig hergestellte
Produkte bendtigt, die als Energiespeicher
genutzt und als Grundchemikalien in die be-
stehenden Prozesse der Chemischen Indus-
trie integriert werden kénnen.

Synthesegas

Eine zunehmend wichtige Plattform zur Her-
stellung dieser Produkte ist Synthesegas, ein
Gemisch aus Kohlenmonoxid, Kohlendio-
xid und Wasserstoff. Je nach Prozessfiihrung
lassen sich aus Synthesegas sowohl kleine
Molekiile wie Methanol oder Dimethylether
(DME) als Energiespeicher oder Kraftstoffe
wie Benzin und Diesel, als auch wichtige
Grundchemikalien als Bausteine fiir die Che-
mische Industrie gewinnen.

Synthesegas wird klassisch aus Kohle oder
Erdgas bereitgestellt. Allerdings kann es auch
aus nachwachsenden Rohstoffen wie Holz
oder landwirtschaftlicher Abfallbiomasse
erzeugt werden. Grundsadtzlich nutzbar sind
zudem reine Kohlendioxid-Wasserstoffgemi-

Kurzzusammenfassung:

Um sich langfristig von einer fossilbasierten Energie- und Chemiewirtschaft zu
lésen, miissen alternative Verfahren auf Basis erneuerbarer Energien und nach-
wachsender Rohstoffe entwickelt werden. Eine wichtige Rolle spielt hierbei die
Katalyse. Ausgehend von Biomasse, Biogas oder einem Gemisch aus CO, und
regenerativ erzeugtem Wasserstoff lassen sich durch optimales Zusammenspiel
von Katalysator und Prozessbedingungen wichtige Energietriger und Basis-
chemikalien herstellen, die in die vorhandenen Synthesewege der chemischen
Industrie integrierbar sind. Die grofSe Herausforderung besteht dabei in der An-
passung der Katalysatorsysteme an die verdnderte Rohstoffbasis sowie deren Op-
timierung in Hinblick auf eine verbesserte Energieeffizienz des Gesamtprozesses.
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sche. Dabei kann Wasserstoff prinzipiell mit-
hilfe tiberschiissiger Wind- oder Solarenergie
produziert werden, wahrend Kohlendioxid
aus technischen Prozessen abgeschieden
und wiederverwertet wird. Somit bietet die
Synthesegaschemie eine vielversprechende
Moglichkeit fiir den Wechsel von einer fossil-
basierten hin zu einer nachhaltigen Energie-
und Chemiewirtschaft.

Katalyse als Schliisseltechnologie
Um Energiespeicher und Rohstoffe, die in

die erdolorientierten Synthesewege der
Chemischen Industrie integrierbar sind,

CO —> Essigsdure

Methanol —»  Formaldehyd

Hohere Alkohole Niedere Olefine - L> MTBE
Niedere Olefine

aus Synthesegas herzustellen, miissen neue
katalytische Prozesse entwickelt werden.
Katalyse ist deshalb eine Schliisseltechno-
logie zur Losung der dringenden Energie-
und Rohstofffragen. Die Katalyse gehort zu
den wichtigsten Disziplinen in der Chemie.
Mehr als 80 Prozent aller weltweit produzier-
ten Chemikalien sind in mindestens einem
Herstellungsschritt mit einem Katalysator
in Kontakt gekommen. Der Katalysator
fungiert dabei als Hilfsstoff, der ohne selbst
verbraucht zu werden, die Geschwindigkeit
einer chemischen Reaktion beschleunigt
und die bendtigte Energie, meist in Form
von Temperatur und Druck, verringert. Auf
industrieller Ebene handelt es sich dabei



vornehmlich um heterogen Kkatalysierte
Prozesse. Im Gegensatz zur homogenen Ka-
talyse liegen Katalysator (meist fest) und Re-
aktanden (meist gastérmig) in unterschied-
lichen Phasen vor, wodurch eine einfache
Produktabtrennung gewdhrleistet  wird.
Auswahl, Herstellung und Optimierung ei-
nes geeigneten Katalysatorsystems fiir einen
bestimmten Prozess sind die grofien Heraus-
forderungen in der Katalysatorentwicklung.

Katalysatorentwicklung

Unsere Forschungsgruppe ,, Katalytische Ver-
fahren“ am Fraunhofer Institut fiir Umwelt-,
Sicherheits- und Energietechnik UMSICHT
in Oberhausen entwickelt und optimiert in
enger Kooperation mit Partnern aus Hoch-
schule und Industrie neue Katalysatoren im
Bereich der Synthesegaschemie.

Eine erfolgreiche Katalysatorentwicklung
bedingt grundsitzlich einen iterativen Pro-
zess aus Prdparation, Charakterisierung
und Testung. Die Prdparation von hetero-
genen Katalysatoren greift auf klassische
Syntheserouten der anorganischen Chemie
zur Herstellung von Metall/Metalloxid-Ver-
bindungen wie Féllung, Imprdgnierung oder
Hydrothermalsynthese auf.

Uber eine Vielzahl unterschiedlicher Cha-
rakterisierungsmethoden werden die struk-
turellen und chemischen Eigenschaften der
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hergestellten Materialien analysiert und die
fiir die jeweils betrachtete Reaktion bend-
tigten Funktionalititen genauestens unter-
sucht. Durch umfangreiche Testmessungen
des Katalysators wird dessen Eignung zur
Durchfithrung der gewiinschten Reaktion
bewertet. Wichtige Kriterien sind dabei Um-
satz, Ausbeute, Selektivitdt sowie die Lang-
zeitstabilitdit des Katalysators. Durch die
Kombination der Resultate aus der Charakte-
risierung mit den Testergebnissen lassen sich
wichtige  Struktur-Wirkungs-Beziehungen
ableiten, welche die Grundlage fiir weitere
Praparationen bzw. Optimierungen bilden.

Fir einen groftechnischen
Prozess werden entsprechend
grole Mengen eines Katalysa-
tors benotigt. Eine Herausfor-
derung bei der Katalysatorent-
wicklung besteht daher im
sogenannten Upscaling. Dieim
kleinen Labormafistab entwickelten Kataly-
satorsysteme miissen dazu bei gleichbleiben-
den Eigenschaften und konstanter Qualitdt
im groflen Mafistab darstellbar sein. Hierzu
werden zundchst innovative und zielgerich-
tete Syntheserouten zur Herstellung von
Katalysatoren hochskaliert und untersucht,
inwieweit das durch die MafsstabsvergrofRe-
rung verdnderte Parameterfeld des Herstel-
lungsverfahrens angepasst und kontrolliert
werden muss, um konstante Produktqualitat
zu garantieren. Voraussetzung fiir die Ent-
wicklung eines erfolgreichen Gesamtver-
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fahrens ist schlief8lich das Zusammenwirken
zwischen Katalysator und Prozess. Dies be-
dingt Langzeitstudien zur Performance des
Katalysators, Untersuchungen zur Formge-
bung (in welcher Partikelform wird der Kata-
lysator in den Reaktor eingebaut) sowie zum
Einfluss von moglichen Stérkomponenten
als Verunreinigung in den Reaktanden und
auch wirtschaftliche Betrachtungen zur Be-
wertung des Gesamtprozesses.

Katalyse bei Fraunhofer UMSICHT

] i Viele Verfahren innerhalb der Synthesegas-

[LLI LIl oS e sind bereits sehr gut bekannt aad
" " e e 200 100 c00  soo Chemie sind bereits sehr gut bekannt un
temperature [°C] grofitechnisch erprobt. Dennoch gibt es

auch hierbei immer noch deutliches Opti-
mierungspotenzial: sowohl bei der Kataly-
satorentwicklung als auch bei der Prozess-
steuerung. Auch Verunreinigungen und
variierende Zusammensetzungen biomasse-
basierten Synthesegases stellen neue Her-
ausforderungen an eine Implementierung
RI R2 R3 R4 RS R6 (Blind)R7 RS in bestehende Prozesse. In einer internatio-




nalen Kooperation untersuchen wir dazu die
katalytische Entfernung von Teeren und den
Einfluss von Verunreinigungen in Synthe-
segasen aus Biomassevergasungsprozessen.
Anstatt der typischen energetischen Nut-
zung in Verbrennungsmotoren zur Strom-
erzeugung konnte eine gezielte katalytische
Aufreinigung zu einer direkten stofflichen
Nutzung des Synthesegases (“downstream-
processing”) beitragen.

In verschiedensten Forschungs- und Indus-
triekooperationen beschéftigen wir uns da-
riitber hinaus mit der Katalysator- und Ver-
fahrensentwicklung fiir die Synthese wich-
tiger Grundchemikalien und Folgeprodukte
aus Synthesegas:

Methanol wird aktuell mit einer weltwei-
ten Gesamtkapazitit von 80 Mio. t pro
Jahr produziert [2]. Der grofie Bedarf ist
dabei vor allem der Verwendung als Platt-
formchemikalie zuzuschreiben. So ist
Methanol Ausgangssubstanz fiir viele wei-
tere wichtige Produkte der Chemischen
Industrie wie Formaldehyd, Essigsdure
oder Methyl-tert-butylether (MTBE). Ne-
ben der klassischen Methanolsynthese an
Cu-basierten Katalysatoren [3] bietet die
Bildung von Methanol aus Kohlendioxid
und Wasserstoff die vielversprechende
Moglichkeit zur Herstellung eines Wert-
stoffes aus dem Abfallprodukt und Treib-
hausgas CO, zusammen mit regenerativ
erzeugbarem H,.
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Dimethylether (DME) kann als Treibstoff
eingesetzt werden und ist ein Zwischen-
produkt bei der alternativen Herstellung
von Ethylen und Propylen {iber den so-
genannten MtO-Prozess (methanol-to-
olefins). 2012 lag die Produktionsrate
von DME bei etwa 11 Mio. t [4], wobei es
grofRindustriell vornehmlich in einem
Zwei-Schritt-Verfahren durch Dehydra-
tisierung von Methanol an sauren Kata-
lysatoren hergestellt wird. In einem vom
Bundesministerium fiir Bildung und For-
schung (BMBF) geférderten Projekt unter-
suchen wir die direkte Synthese von DME
aus Synthesegas ohne Methanol als Zwi-
schenprodukt. Durch Kombination des
thermodynamisch bedingt niedrigeren
Prozessenergiebedarf des Verfahrens mit
einer Synthesegaserzeugung via Trocken-
reformierung (CH, + CO,) ergibe sich
ein etwa 60-prozentiges CO,-Reduktions-
potenzial.

Oxymethylenether (OME) ist ein Diesel-
additiv, das gegeniiber DME eine Reihe
wesentlicher Vorteile aufweist [5]. Be-
sonders hervorzuheben sind hier die ver-
besserten Oktanzahlen und die hoheren
Siedepunkte. Im Vergleich zu DME mit
einem hohen Dampfdruck sind Druck-
tanks bei OME mit n > 2 nicht mehr zwin-
gend erforderlich.

Dimethylcarbonat (DMC) hat erheblich
an Bedeutung gewonnen. DMC stellt eine
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sichere und umweltfreundliche Alterna-
tive zu den als Methylierungs- und Car-
bonylierungsreagenzien ein-

22 Unsere Gesellschaft wird durch den
Klimawandel und die zu erwartende
Rohstoffknappheit vor Herausforderungen
gestellt, die technische und wirtschaftli-
che Innovationen in einem bisher nicht
bekannten Ausmaf$ erfordern. €€
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gesetzten Verbindungen Dime-
thylsulfat und Phosgen dar.
Ferner kann es als Oxygenat
(,,Oktan-Booster“) in Benzin-
kraftstoffen eingesetzt werden.
Im Fokus des Interesses steht
dabei besonders die direkte
heterogen-katalysierte Umset-
zung von Methanol mit CO,,

die neben den umwelttechni-
schen Aspekten vor allem durch die hohe
und Kkostengiinstige Verfiigbarkeit der
Ausgangsmaterialien von Vorteil ist.

Ethanol ist eine weitere Chemikalie von
hoher Bedeutung. Groftechnisch wer-
den etwa 50 Mio. t pro Jahr durch Fer-
mentation von zuckerhaltiger Biomasse
hergestellt [6]. Das Problem ist dabei der
steigende Bedarf, besonders im Kraftstoff-
sektor, der zu einer groflen Konkurrenz
zur Lebensmittelindustrie fiihrt. Eine
mogliche Alternative bietet die Nutzung
von ,non-food“ Biomasse wie beispiels-
weise Holz, Stroh oder Abfillen. Durch
erprobte Vergasungstechnologie kann
daraus ein Synthesegas erzeugt werden,
aus dem durch gezielte heterogen-kata-
lysierte Reaktionen Ethanol und hohere
Alkohole hergestellt werden kénnen (274
generation bio-ethanol).

* Butadien ist eine der weltweit wichtigsten

Plattformchemikalien fiir die Herstellung
von Polymeren. Allein in Deutschland
lag die Produktion 2011 bei 823.000 t [7].
Butadien ist ein klassisches Produkt der
Petrochemie und fallt grofindustriell
als Nebenprodukt bei der Ethylen- und
Propylenherstellung durch thermische
Zersetzung (Cracken) von Rohbenzin
(Naphtha) an [8]. Um sich langfristig von
dieser erdolbasierten Prozesskette zu
l6sen, ist es von grofiter Bedeutung, al-
ternative  Herstellungsverfahren  auf
Grundlage nachwachsender Rohstoffe
zu entwickeln, die auch wirtschaftlich
attraktiv sind. Dazu haben wir bereits
erste vielversprechende Untersuchungen
fur die Entwicklung eines heterogenen
Katalysators zur direkten Darstellung von
1,3-Butadien aus Ethanol durchgefiihrt.
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