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Carbon2Chem®

CARBON2CHEM®

BAUSTEIN FUR DEN
KLIMASCHUTZ
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Klimaneutralitét ist unser festes Ziel. Erreichen kénnen
wir es in naher Zukunft nur mit innovativen Techno-
logien. Und am besten setzen wir da an, wo unser
Handeln am meisten bewirkt. Zum Beispiel in der
Stahlproduktion. Denn noch sind die Emissionen in der
Schwerindustrie besonders hoch. Gleichzeitig ist sie
aber auch ein Standbein unseres Wohlstands.

Carbon2Chem® ist so eine innovative Losung. Das
Projekt zeigt, wie ein Umsteuern in der Stahlbranche
funktionieren kann: ndmlich indem wir CO, aus den
Abgasen der Hochoéfen auch im groBindustriellen Maf3-
stab auffangen und mithilfe von griinem Wasserstoff in
Grund- und Kraftstoffe umwandeln. Als ich das erste
Mal davon gehért habe, war ich sofort begeistert. Vor
allem: Diese Innovationen lassen sich sogar auf andere
energieintensive Betriebe, wie Kalkbrennereien und
Millverbrennungsanlagen, (ibertragen. Das nenne ich
echten Fortschritt.

Bettina Stark-Watzinger

Mitglied des Deutschen Bundestages
Bundesministerin fir Bildung und
Forschung

Und noch etwas gefillt mir: Bei Carbon2Chem® ver-
kniipft der interdisziplindre Verbund aus Technologie-
flhrern und Forschungsinstitutionen die Forschung

eng mit dem Transfer. Das Projekt eréffnet dadurch
neue Perspektiven fiir den Klimaschutz und zugleich
vielversprechende Chancen fiir den Technologieexport.
Carbon2Chem® ist fiir mich ein herausragendes Beispiel
dafiir, wie wir mit Forschung und Innovationen unsere
Zukunft nachhaltig gestalten kénnen.

Mit Projekten wie Carbon2Chem® schaffen wir den
klimaneutralen Wohlstand der Zukunft.
Ich wiinsche Ihnen eine informative Lektlire!

GEFORDERT VOM

* Bundesministerium
fiir Bildung
und Forschung



Motivation

Die Erderwdrmung auf 1,5 Grad Celsius im Vergleich
zur vorindustriellen Zeit zu begrenzen - so lautet die
Zielsetzung des Pariser Klimaabkommens. Die Verrin-
gerung des AusstoRRes an Treibhausgasen bildet dabei
ein zentrales Element. Fiir die Europdische Union heif3t
das: eine Reduktion der Emission an Kohlendioxid (CO,)
um 55 Prozent bis 2030 sowie Klimaneutralitat bis
2050.

Auf dem Weg zur Klimaneutralitat steht allerdings
gerade die Grundstoffindustrie vor gro3en Heraus-
forderungen. Kohlendioxid entsteht nicht nur bei der
Bereitstellung der erforderlichen Energie, sondern
entsteht auch im Zuge der Produktionsprozesse. Eine
Dekarbonisierung der Prozesse wird im Zuge der Ener-
giewende daher nicht in allen Bereichen gelingen. Auch
in Zukunft werden industrielle Prozesse Kohlendioxid
ausstoBen - z. B. die Herstellung von Stahl, Zement
oder Kalk sowie die thermische Abfallbehandlung.

Auf der anderen Seite ergibt sich ein gro3er Bedarf an
nicht fossilem Kohlenstoff bei der Herstellung chemi-
scher Produkte. Die Frage, wie sich das unvermeidbare
CO, industrieller Punktquellen auffangen und fur die
chemische Industrie nutzen lasst, steht im Zentrum des
Verbundvorhabens Carbon2Chem®.

Die Antwort lautet: Gber Carbon Dioxide Capture
and Utilization (CCU). Zentrales Element fiir das
Gelingen ist eine Defossilisierung der Prozesse durch
die Transformation der industriellen Produktions-
prozesse im Zuge der Energiewende. Das Konsortium
im Vorhaben Carbon2Chem® arbeitet an cross-in-
dustriellen Produktionsnetzwerken, deren modularer
Aufbau die Abscheidung und Nutzung prozessbe-
dingten Kohlendioxids in verkntipften Strukturen an
vorhandenen Industriestandorten erméglicht. Die
Produkte dienen als Ausgangsstoffe bei der Produktion
synthetischer Kraftstoffe, Kunststoffe oder weiterer
Basischemikalien.

Neben der technischen Entwicklung ist die Verbindung
von Klimaschutz und Wettbewerbsfahigkeit sowie der
Dialog mit Fachwelt und Gesellschaft fester Bestand-
teil des Vorhabens. Vor 2030 sollen die Ergebnisse des
Vorhabens einen spirbaren Beitrag zur Verringerung
des AusstoBes an Treibhausgasen sowie des Einsatzes
fossiler Rohstoffe in der Industrie leisten. Die Mach-
barkeit der technischen Lésungen und ihre positive
Wirkung konnten in der ersten Projektphase vom
Projektkonsortium gezeigt werden.

Das Konsortium ist tiberzeugt: Carbon2Chem® ist ein
zentraler Baustein fiir den Klimaschutz.

Gesamtziel des Vorhabens

Bereitstellung von technischen Lésungen zur
Umsetzung des Transformationsprozesses in der
Industrie im Rahmen der Energiewende zur
Erreichung der Klimaziele




Losungen

Beitrag zur Defossilisierung und
Dekarbonisierung der Produktions-
prozesse mithilfe der Integration
erneuerbarer Energien

Eine durchgangige Systembe-
trachtung und -bewertung zur
Gegenltiberstellung der Losungs-
ansatze nach technischen,
okologischen und 6konomischen
Kriterien

Foérderung

Das Vorhaben wird durch das Bundesministerium

fir Bildung und Forschung (BMBF) geférdert. Die
Forderung betragt insgesamt ca. 135 Millionen Euro.
Ungefahr 60 Millionen Euro fiir Phase 1 (2016 bis 2020)
und ungefahr 75 Millionen Euro fiir die Phase 2 (2020

bis 2024).

Juni 2016

September 2018

% Nutzen von unvermeidbarem CO, der In-

dustrie, z. B. aus der Herstellung von Stahl,
Zement und Kalk sowie der thermischen
Abfallbehandlung, zur Deckung des Kohlen-
stoffbedarfs in der chemischen Industrie

Entwurf adaptiver Schnittstellen
zwischen den Prozessen unter
Beachtung der Dynamik der verschie-
denen Prozesse mit dem Ziel einer
gleichbleibenden Produktqualitit

Schlieen von Kreislaufen zum Erreichen
der Treibhausgasneutralitat

Dialog

Entwurf von cross-industriellen
Netzwerken zur optimierten energe-
tischen und stofflichen Kopplung der
unterschiedlichen Produktionsprozesse
und der Schaffung einer brancheniber-
greifenden Wertschépfung

Bereitstellung einer modularen Lésung
mit Méglichkeiten zur Ubertragung auf
andere Anwendungen

Das Vorhaben unterstiitzt aktiv den Dialog zur Umsetzung der Ener-
giewende. Neben der projekteigenen Konferenzreihe zur nachhaltigen
chemischen Konversion organisiert das Konsortium themenbezogene
Workshops zum Austausch mit der Fachwelt und der Gesellschaft.
Neben Fachvortragen und -artikeln sowie einer Vielzahl wissenschaft-

licher Arbeiten wurden bisher drei Themenhefte in der Fachzeitschrift
Chemie Ingenieur Technik (CIT) herausgeben.

Marz 2019 Juni 2020

Juni 2019 August 2021

Juni 2024



Struktur als

Das Vorhaben Carbon2Chem® gliedert sich
prozessbedingt in finf Teilbereiche:

Die Systemintegration verkniipft die Ergeb-
nisse aller Partner zu einem Gesamtkonzept.
Mithilfe von verschiedenen Werkzeugen zur
Modellierung und Simulation evaluiert und
optimiert die Systemintegration die erarbei-
teten Losungsansatze.

Die potenziellen CO,-Quellen sowie die zu-
gehorige Infrastruktur - aktueller Stand und
perspektivische Entwicklung - bilden den
Ausgangspunkt.

Zentrales Element ist die Gasaufbereitung,
die neben der Gasreinigung auch die Gas-
konditionierung beinhaltet.

Auf Basis von CO, ist eine Vielzahl von Pro-
dukten denkbar. Mit Blick auf eine zeitnahe
Umsetzung und die mogliche Hebelwirkung
wird in Carbon2Chem® an Losungen fiir die
Synthese von Methanol, Harnstoff, héheren
Alkoholen und Polymeren gearbeitet.

Die Form und die Anforderungen der
Anwendung hinsichtlich Qualitdt, Menge
und Verfligbarkeit der Produkte bestimmen
mafgeblich die vorgelagerten Prozessschritte
und die Gesamtbilanz, daher ist sie Bestand-
teil der Vorhabensstruktur.

Erfolgsfaktor

Ein Konsortium aus Wissenschaft und Industrie be-
arbeitet das Vorhaben partnerschaftlich in mehreren
Teilprojekten. Wesentlicher Punkt hierbei ist die klare
Ausrichtung auf eine groBtechnische Umsetzung der
technischen Lésungen vor 2030. Entsprechend werden
alle Teilprojekte durch Fachleute aus der Industrie ge-
leitet. Die Berticksichtigung von Aspekten der betrieb-
lichen Praxis erfolgt so wesentlich direkter.

Der Austausch zwischen den Teilprojekten wird durch
die Gesamtkoordination sichergestellt. Daneben
existieren Fach-Communitys innerhalb des Projekts zu
Uibergreifenden Themen wie Prozessdesign, Simulation,
Nachhaltigkeitsbetrachtung sowie Labor und Techni-
kum. Der vielschichtige Dialog der Fachleute unter-
schiedlicher Disziplinen aus Wissenschaft und Industrie
hat sich im Laufe des Projekts etabliert und stellt nun
einen Erfolgsfaktor des Vorhabens bei der Entwicklung
cross-industrieller Lésungen dar.

2%
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Ein weiteres Merkmal des Vorhabens ist die Zusammenarbeit von Grund-
lagenforschung, angewandter Forschung und Industrie, deren Abstimmung
die Gesamtkoordination sicherstellt. Nur auf diese Weise lasst sich der Weg
von der Idee bis zur Umsetzung in den drei gesetzten Phasen des Vorhabens
erreichen. Die drei Bereiche werden wie folgt vertreten:

Angewandte Forschung

Als Institut, dessen Leitsatz ,Produ-
zieren ohne Rohstoffe” ist, passen wir
hervorragend in dieses Projekt. Das
Fraunhofer-Institut fiir Umwelt-,
Sicherheits- und Energietechnik
UMSICHT forscht bereits seit einigen
Jahren in Projekten, die sich zum Ziel
gesetzt haben, sowohl den CO,-Aus-
stoR als auch den Abbau fossiler
Rohstoffe weiter zu reduzieren und
stattdessen ,Abfallprodukte” wie
Hittengase, die bei der Stahlpro-
duktion zwangslaufig entstehen, zu
nutzen, um sie fir die Produktion
von Chemikalien wie Methanol zu
verwenden. Deshalb wollen wir mit
Carbon2Chem® den Kohlenstoff

im Kreislauf fihren, sodass er nicht
freigesetzt, sondern nach der Ent-
stehung vor Ort nachhaltig weiter
verwertet wird.

Prof. Dr. Gérge Deerberg
Projektkoordinator

Industrie

thyssenkrupp leistet hier als erstes
Industrieunternehmen, zusammen
mit der Wissenschaft und anderen
Partnern aus der Industrie, Pionier-
arbeit. Es geht uns hierbei nicht um
eine einzelne Lésung, sondern um
einen Baukasten von Lésungen, die
auch von anderen Hitten und Bran-
chen genutzt werden kénnen. Am
Ende sollen alle Technologiemodule
miteinander verkniipfbar sein. Die
erste Anwendung im industriellen
MafBstab nehmen wir im Stahlbe-
reich - einem sehr CO,-intensiven
Industriezweig - vor. Damit leisten
wir im industriellen Umfeld eine
Vorarbeit, um die Module auch auf
andere Industriezweige ausweiten zu
kénnen. Was uns als diversifiziertem
Konzern wieder zugutekommt.

Dr. Markus Oles
Projektkoordinator

Grundlagenforschung

Am Max-Planck-Institut fiir Chemi-
sche Energiekonversion finden wir
Wege, Energie effizient in speicher-
bare und nutzbare Formen umzuwan-
deln. Hier suchen wir dabei vor allem
nach geeigneten Katalysatoren fiir
die dazu notwendigen chemischen
Reaktionen. In aller Regel versucht
die Industrie, CO, durch Vermeidung
einzusparen, und hierzulande arbeitet
die Industrie bereits mit dem mini-
malen Einsatz von Kohlenstoff. Eine
komplette Vermeidung ist jedoch
nicht méglich. Mit Carbon2Chem®
entwickeln wir fir diese Industrien
ein Baukastenprinzip, aus dem sich
Module zur Umsetzung der Energie-
wende generieren lassen.

Prof. Dr. Robert Schlogl
Projektkoordinator




,Grundlagenforschung ist die Basis
jedweder zuklinftigen Realisierbarkeit.
Die Untersuchung des Einflusses sich
stindig wechselnder Parameter der
Huittenabgase ist essenzielle Voraus-
setzung, bevor grofstechnische Anlagen
in Carbon2Chem® errichtet werden
kénnen.

Julian Schittkowski
Max-Planck-Institut fiir

Chemische Energiekonversion

,Die besondere Herausforderung im
Projekt liegt darin, das Methanol mit
Gasgemischen herzustellen, die heute so
nicht verwendet werden.”

Andreas Menne
Fraunhofer UMSICHT
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Im wissenschaftlichen Bereich ist das Konsortium mit den beteiligten
Forschungspartnern und ihren Kompetenzen breit aufgestellt. Die direkte
Zusammenarbeit der Grundlagenforschung und der angewandten Forschung
in diesem Umfang ist dabei ein wesentliches Merkmal von Carbon2Chem®.
Gemeinsam wurden schrittweise im Laufe des Vorhabens Methoden, Werk-
zeuge und Kompetenzen der Partner miteinander verknipft. Die Grundlagen-
forschung lieferte in der Phase 1 des Vorhabens wichtige Erkenntnisse fiir die
Technologieauswahl und Konzepterstellung. Ein wesentliches Element waren
hierbei die analytischen Fahigkeiten, die im Rahmen des Projekts bedarfsge-
recht entwickelt wurden.

Obwohl mit der Methanol- und Harnstoffsynthese bekannte Technologien
ausgewahlt wurden, bestand und besteht noch Forschungs- und Entwick-
lungsbedarf. Ein Grund hierfiir sind bis zu mehrere hundert verschiedene
Spurenstoffe, die sich in den Prozessgasen der Industrie finden. Auch die
unterschiedliche Dynamik der Prozesse ist bei der Kopplung grundsatzlich
und unter wirtschaftlichen Gesichtspunkten zu berlicksichtigen. Dies ist ein
Aspekt, der durch die Zusammenarbeit von Grundlagenforschung und ange-
wandter Forschung gemeinsam gel6st werden kann.

Durch den Verzicht auf die fossilen Rohstoffe im Zuge der Defossilisierung der
industriellen Prozesse besteht auch ein Bedarf an neuen Prozessen, die eine
Verwendung des Kohlendioxids erméglichen. Insbesondere zum Aufbau einer
zirkuldren Kohlendioxidwirtschaft ist eine innovative Kombination der Prozess-
bausteine erforderlich. Die Partner der beteiligten Hochschulen und Institute
blindeln hierfir ihre Kompetenzen aus unterschiedlichen Fachbereichen.
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~ecC

MAX-PLANCK-INSTITUT
R CHEMISCHE ENERGIEKONVERSION

a CAl
R

RUHR
UNIVERSITAT
. BOCHUM
Max-Planck-Institut

fiir Kohlenforschung

RUB



Mit ihren verfahrenstechnischen und mathematischen Kompetenzen ent-
wickelten die Forschungspartner in Zusammenarbeit mit der Industrie die
notwendigen Modelle zur Beschreibung der Prozesse und ihrer technischen
Komponenten. Die unterschiedlichen Detailgrade der Modelle erlauben
eine bedarfsgerechte Simulation und Optimierung. In Kombination mit den
experimentellen Untersuchungen sind Aussagen zum langfristigen Verhalten
verschiedener Komponenten und Aggregate méglich.

Neben dem Transfer bekannter Technologien und Prozesse fiir die Anwendung
im Vorhaben arbeiten die Forschungspartner auch an der Entwicklung neuer
Prozesse und Komponenten, um weitere Optionen fiir CCU-Anwendungen in
der Industrie zu schaffen. Die erfolgreich evaluierten Technologien der Phase
1 werden in Phase 2 des Vorhabens weiter fir eine industrielle Umsetzung
skaliert. Der Ubergang vom Labor zum Technikum ist dabei ein wesentlicher
Schritt. Bei der Bewertung der Ergebnisse erfolgt ein enger Austausch zwi-
schen Forschung und Industrie.

Lehrstuhl

m ‘ RWTH VERBRENNUNGSM OTOREN

und Antriebssysteme

,Modelle und Simulationen sind Werk-
zeuge, die es ermoglichen, komplexe
Zusammenhdnge zu durchschauen.
Langfristiges Verhalten wird im Handum-
drehen betrachtet und kritische Vorgcdnge
werden sicher untersucht. So lassen sich
Szenarien vergleichen und Optima identi-
fizieren.”

Christian Geitner
Fraunhofer UMSICHT

,Bei der Umgestaltung der Grundstoff-
industrie hin zu einer treibhausgasneutra-
len Produktion werden Kohlendioxid und
Wasserstoff zwei Schltisselkomponenten
sein, die es sicher und rechtskonform zu
transportieren, zu speichern und zu ver-
arbeiten gilt."

Ulrich Seifert
Fraunhofer UMSICHT

Technische
Universitét

Minchen




,Unser Produktportfolio leistet in
unterschiedlichen Anwendungen bereits
wesentliche Beitrége zu Nachhaltigkeit
und Umweltschutz. Nun ist es an der Zeit,
auch den Produktionsprozess der Kalk-
herstellung im Sinne der Klima-
neutralitdt zu denken.”

Thomas Perterer
Lhoist Germany

,Es gibt sehr viele Projekte und Initiativen
flir Klimaschutz und eine nachhaltige
Zukunft der Chemie- und Stahlindustrie
mit vielen interessanten Ideen, Konzepten
und Ambitionen. Bei Carbon2Chem®
werden die Visionen konkret umgesetzt
und deren Machbarkeit direkt im indust-
riellen Umfeld nachgewiesen.”

Matthias Kriiger
thyssenkrupp
Industrial Solutions

;
CLARIANT

covestro‘

~—"

Die Struktur der industriellen Vertreter des Konsortiums steht fur die
zentralen Branchen der geplanten cross-industriellen Produktionsnetzwerke.
Die Unternehmen bringen ihre Kompetenzen als flihrende Vertreter ihrer
jeweiligen Markte aktiv in die tagliche Projektarbeit ein. Anhand ihrer Exper-
tise erfolgt die Bewertung der technischen, 6konomischen und 6kologischen
Machbarkeit der Lésungen im Projekt Carbon2Chem®. Nach der Evaluation
der Machbarkeit von CCU-L6ésungen am Beispiel der Hutte in Duisburg am
Ende der Phase 1 konnten Vertreter weiterer Branchen, aus der Kalkindustrie
und aus der Kreislaufwirtschaft, als Partner gewonnen werden.

Seit dem Beginn des Projekts hat die Planung und Umsetzung von Maf3nah-
men zur Umsetzung des Klimaschutzes in der Industrie deutlich an Dynamik
gewonnen. Bestehende integrative Systeme wie z. B. die integrierte Hiitte
muissen neu gedacht werden. Die Unternehmen bringen aktuelle Entwicklun-
gen und strategische Ausrichtung der tangierten Branchen in die Projektarbeit
ein. Arbeitsplane und Entwicklungsansatze kénnen somit immer wieder an die
Entwicklungen im Umfeld des Projekts angepasst werden. Die perspektivi-
sche Realisierung der Losungskonzepte erfordert die Bereitstellung modularer
Bausteine, um spater eine Umsetzung in Form cross-industrieller Produktions-
netzwerke an unterschiedliche Produktionsanlagen adaptieren zu kénnen.

Die Entwicklung neuer Prozesssysteme ist in der Kombination des Konsorti-
ums aus Forschung und Industrie umfanglich méglich. Die Expertise der Part-
ner aus der Industrie liefert dabei immer wieder den notwendigen Benchmark
fiir die Entwicklungstatigkeiten. Durch die enge Kooperation kann nicht nur
die Entwicklung der Prozesse, sondern auch ihre Erprobung in unterschied-
lichen Mal3stdben sichergestellt werden.

EVOnNIK

Leading Beyond Chemistry

g Lhoist

4 NOBIAN



Wesentlich fiir das Gelingen der CCU-L6sungen sind zwei Elemente. Zum
einen die Bereitstellung eines geeigneten Synthesegases fiir die Synthese der
Zielprodukte. Hierzu sind im Vergleich zu heute tiblichen Verfahren zusatz-
liche Schritte zur Abscheidung, Reinigung und Konditionierung des CO, er-
forderlich. Zum anderen wird eine nachhaltige Wirkung der Konzepte nur mit
der Einbindung erneuerbarer Energien moglich sein. Der effiziente Einsatz von
Energie und Ressourcen ist beim Prozessdesign wesentlich, weshalb Moglich-
keiten zur Sektorenkopplung im Projekt untersucht werden.

Die Entwicklungen im Vorhaben eréffnen der chemischen Industrie eine
Option zur Defossilisierung ihrer Prozesse. Technische, 6konomische und 6ko-
logische Kriterien miissen dabei im Einklang gedacht werden. CCU-LGsungen
missen dynamisch gestaltet werden, damit eine gleichbleibende Produktqua-
litdt bei schwankenden Einsatzgasen gewahrleistet werden kann.

Mit Blick auf die Phase 3 des Vorhabens werden noch weitere Partner er-
forderlich sein, die mit ihrer Expertise die Entwicklung cross-industrieller
Netzwerke unterstiitzen und zur Umsetzung bringen.

SIEMENS

Ryl CNercy

REMONDIS®

IM AUFTRAG DER ZUKUNFT

SIEMENS

Wasserstoff - unabhdngig davon, ob
regenerativ erzeugt oder aus industriel-
len Prozessen zurlickgewonnen - wird
eine zentrale Rolle in der zuklinftigen
Energielandschaft einnehmen. Regene-
rativ erzeugte Energie kann mithilfe von
Wasserstoff transportiert und gespeichert
werden. Des Weiteren sind Sektor-
kopplungen wie beispielsweise zwischen
Stahlproduktion und petrochemischen
Prozessen denkbar. Diese sind flir die Um-
setzung der Energiewende unabdingbar.”

Jurgen Nowicki

Linde Engineering

,In diesem Projekt wurden Voraussetzun-
gen geschaffen, um sowohl CO als auch
CO, aus dem Konvertergas in die Poly-
merherstellung einbauen zu kénnen."

Stefanie Eiden
Covestro Deutschland GmbH

;/ THYSSEN VERMOGENSVERWALTUNG
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Systembetrachtung

Beschreibung

Ein zentrales Merkmal und Ergebnis des Vorhabens

ist die Systembetrachtung. Sie ist ein wesentlicher

Teil der Ubergeordneten Arbeiten im Vorhaben. Die
Systembetrachtung fihrt die einzelnen Ergebnisse aus
den Teilprojekten von Carbon2Chem® zusammen und
liefert die Grundlage fiir weitere Detailuntersuchungen
in den Teilprojekten. Mithilfe der Systembetrachtung
werden die verschiedenen Prozesskonzepte anhand von
technischen, 6kologischen und 6konomischen Kriterien
evaluiert.

Technische Entwicklungen

Regelmafig werden Begleitstudien zum Stand des
Wissens im Projekt durchgefiihrt. Anhand der Ergeb-
nisse werden die Arbeiten im Projekt bewertet und der
Arbeitsplan angepasst. Die aktuellen Entwicklungen der
verschiedenen Branchen in Richtung Treibhausgasneut-
ralitat flieBen dabei ebenfalls in die Systembetrachtung
ein.

Modellierung und Simulation

Ein Kernelement der Systembetrachtung bildet die
Modellierung und Simulation, um das Zusammenwirken
unterschiedlicher Anlagenteile in einem cross-indust-
riellen Netzwerk anhand einer Gesamtsimulation ab-
bilden und analysieren zu kénnen. Die ausgearbeiteten
Konzepte zum Verbund werden mittels der Simulatio-
nen der Prozesse in Hinblick auf ihr stationares und
instationares Verhalten untersucht. Diese Simulationen
liefern einen wichtigen Beitrag fir eine zielgerichtete
Auslegung des Netzwerkverbundes sowohl in techni-
scher als auch wirtschaftlicher Hinsicht.

Im Rahmen des Vorhabens wurde eine werkzeugiber-
greifende Simulationsplattform geschaffen, die eine
Verknlipfung von verfahrenstechnischer und energie-
technischer Betrachtung mit der Nachhaltigkeits-
betrachtung erméglicht. Die Grundlage bildete eine
umfangreiche Modellbibliothek.

Die Simulationen dienen fiir ausgewdhlte Konzepte zur
Entwicklung von Steuerungs- und Regelungskonzepten
fiir eine sichere und effiziente Betriebsweise des Anla-
genverbundes. Teilmodelle der Simulation ergdnzen die
Daten der Experimente in Labor und Technikum bzw.
liefern die Vorgaben fiir die Experimente.

Verfahrenstechnische Simulation

STROM/DAMPF/WARME

ERNEUERBARE N
ENERGIEN

@ CO,-Abscheidung/Synthesegas

GASAUFBEREITUNG

,Griine" Energie/Rohstoffe

PRODUKTE

ABWASSER

@ Chemische Synthese/Kohlenstoffnutzung




Verfahrenstechnische Simulation

Die Planung der verfahrenstechnischen Simulation
erfolgt in den Fach-Communitys. Je nach Simulations-
szenario und Anforderung kénnen bestimmte Betriebs-
punkte in hochdetaillierten verfahrenstechnischen
Modellen verifiziert und genauer Gberprift werden.

Ein solcher Simulationsfall kann dabei Zeitrdume bis zu
einem Jahr umfassen, um saisonale Effekte zu bertick-
sichtigen.

Abhangig von der Fragestellung einer bestimmten
Simulationsaufgabe sind Modelle mit unterschiedlichen
Detaillierungsgraden notwendig, um eine
angemessene Antwort zu bekommen.
Dementsprechend enthilt die Modellbib-

liothek jeweils mehrere Implementierungen

fir ein Modul, um dann das am besten ge-
eignete Modell innerhalb eines gegebenen
Simulationskontextes auszuwdhlen. Die
Prozesssimulation beruht auf der mathe-
matischen Modellbildung physikalischer
Vorgange.

Die simulierten Prozesskonzepte unter-

scheiden sich hinsichtlich des synthetisierten Produkts,
der genutzten Hittengase (Art und Menge) sowie der
genutzten technischen Komponenten (z. B. Gaskon-
ditionierung, Gasspeicherung). Jeder Simulationsfall
bezieht sich auf eine spezifische Kombination dieser
Punkte und liefert eine Aussage Uber die zeitlich ver-
arbeiteten Massen- und Energiestromen. Die Simulati-
onsergebnisse dienen der 6kologischen und wirtschaft-
lichen Analyse als Grundlage.

Prozesslogistische Simulation

Mit einem prozesslogistischen Optimierungsmodell
werden Szenarienrechnungen durchgefiihrt, um den
optimalen Betriebsfahrplan fiir den zukiinftigen gesam-
ten Anlagenverbund zu erhalten. Der optimale Fahrplan
kann in Abhangigkeit von dem jeweiligen Kriterium in
der Zielfunktion (Strom-, Speicher-, Wasserstoffszena-
rien usw.) berechnet werden.

Beim energetischen Vergleich der Prozesskonzepte sind
Aspekte wie die Bereitstellung von Wasserstoff tiber
eine Elektrolyseanlage, die Verwendung von Puffern
und Speichern oder die Aufbereitung der Prozessgase
usw. zu beachten. Hierzu gehdren auch Integrations-
routen fir Stoff- und Warmestrome sowie Aussagen
zum zugrunde liegenden Energiesystem. Neben den
denkbaren Systemkonzepten ist die zuklinftige Ent-
wicklung beteiligter Markte fur Edukte, Produkte, Strom
und CO,-Zertifikate fiir eine Investitionsentscheidung
ausschlaggebend. Diese Marktentwicklungen werden in
Form von Szenarien bei der Simulation beriicksichtigt.
Die Ergebnisse aus der prozesslogistischen
Simulation sind die Datengrundlage fir die
weiteren Berechnungen der Okobilanz.

Okobilanz

Mit Okobilanzen (Life Cycle Assessment)
werden die potenziellen 6kologischen
Wirkungen der verschiedenen Prozess-
konzepte evaluiert. Ausgangspunkt fur
den Vergleich der Prozesskonzepte bildet
in jedem Fall der heutige Produktionspro-
zess, der als Benchmark fir die weiteren
Konzepte dient. Fiir die cross-industriellen Netzwerke
in Carbon2Chem® wurde eine normierte Methode fiir
die vergleichende Okobilanzierung auf Basis der 1ISO
14040/44 entwickelt.

Regulatorische Rahmenbedingungen

Die Systembetrachtung berlicksichtigt auch die regula-
torischen Rahmenbedingungen, da sie die Entwicklung
und spatere Umsetzung maBgeblich beeinflussen. Die
Rahmenbedingungen kénnen sich dabei auf Produkt-
vorgaben, Sicherheitsaspekte, formale oder wirtschaft-
liche Aspekte beziehen.

Fach-Communitys

Der Austausch der Fachleute der einzelnen Teilprojekte
Uber Fortschritt, Anpassungen und Ergebnisse erfolgt
regelmaBig. Die Fach-Communitys fir Prozessdesign,
Simulation und Nachhaltigkeitsbetrachtung stimmen
die Simulationsfalle sowie das Vorgehen gemeinsam
ab. Die Ergebnisse der Systembetrachtung stehen allen
Partnern fir Detailbetrachtungen zur Verfiigung.



Ein weiteres zentrales Element des Vorhabens ist das
Carbon2Chem®-Labor. Es liegt auf dem Campus des
Fraunhofer UMSICHT in Oberhausen und umfasst ca.
500 m? Flache und ca. 30 Buroarbeitsplétze. Es dient
der Grundlagenforschung in den Bereichen katalytische
Herstellung von Methanol und héheren Alkoholen, der
Gasreinigung und der Entwicklung von Analyseprozes-
sen. Die Flache steht dem Konsortium zur gemeinsa-
men Forschung und Entwicklung im LabormaRstab zur
Verfligung.

Im Fokus der Forschenden: das Verhalten verschiede-
ner Katalysatoren und die dynamische Fahrweise der
Prozesse. Die Ergebnisse dienen als Grundlage fir die
Arbeiten im Technikum. Konkret werden u. a. das Scale-
up von Komponenten und Prozessen realisiert sowie
optimale Betriebspunkte, Regelstrategien und Fahrwei-
sen ermittelt.

Analytik und Gasgenerator

Die geeignete Analytik flr die Erfassung der wichti-
gen Leitkomponenten und identifizierter Spurenstof-
fe musste zu Beginn des Vorhabens erst entwickelt
werden. Ergdnzend wurde ein Gasgenerator-System im
Carbon2Chem®-Labor aufgebaut, um Gasmischungen
(z. B. Hittengase) zur Abstimmung der Analytik simulie-
ren zu kénnen.

Die erreichten Analytikfahigkeiten erlauben die Identifi-
zierung potenzieller Verunreinigungen (Katalysatorgifte
etc.) auch in komplexen Strukturen im ppb- bis ppt-
Bereich sowie die Quantifizierung und Analyse (z. B.

Fragmentierungsmuster) von kritischen Komponenten.
Spurenverbindungen kénnen sowohl in den unbehan-
delten und behandelten Hittengasen als auch in Flis-
sigproben identifiziert und quantifiziert werden. Mittels
der entwickelten Analytik ist auch eine Unterstiitzung
der Parameteroptimierung (Verdiinnungsfaktor, Kolli-
sionsenergie, Druck, Temperatur etc.) im Labor mdaglich.

Katalysatortests

Das Labor dient u. a. dem Katalysatorscreening im Rah-
men der Katalysatorentwicklung fiir die Synthese hé-
herer Alkohole. Das eingesetzte ,Spider‘-Testsystem ist
darauf ausgelegt, acht Katalysatoren parallel zu testen.
Es stellt eine Zwischenstufe zwischen klassischer Ein-
zeluntersuchung und High-Throughput Screening dar.
Zielsetzung ist die Betrachtung des Einflusses wichtiger
Reaktionsparameter und der Vergleich unterschied-
licher Katalysatorengenerationen unter identischen
Bedingungen. Die Optimierung der Betriebsparameter
ist die Variation der Verweilzeiten und die Parameter-
optimierung (Reaktionstemperatur, Reaktionsdruck,
Gaszusammensetzung etc.).

Test von Spurenstoffen

Teil der Grundlagenforschung ist es, den Langzeiteffekt
verschiedener in den Realgasen enthaltener Spuren-
stoffe auf die Katalysatoren zu untersuchen. Auch die
Wirkung der Spurenstoffe auf die Produktqualitat ist
Teil der Laboruntersuchungen. Dies liefert wichtige
Erkenntnisse fir die Auslegung der Gasreinigung, die
wiederum maf3geblich die Wirtschaftlichkeit der Pro-
zesskonzepte bestimmt.




Im September 2018 wurde erstmals Methanol aus
realen Hittengasen im Carbon2Chem®-Techni-

kum am Stahlwerk Duisburg erzeugt. Seit Juli 2019

ist am Carbon2Chem®-Labor in Oberhausen die
Carbon2Chem®-Demonstrationsanlage in Betrieb. Mit
der Demonstrationsanlage wird ein weiterer Skalie-
rungsschritt bei der Entwicklung der Methanolsyn-
these durchlaufen. Ab 2022 produziert die Anlage im
Carbon2Chem®-Technikum in Duisburg bis zu 75 Liter
Rohmethanol (Gemisch aus Methanol und Wasser) am
Tag aus Realgasen des Stahlwerks.

Trotz der geringen Produktionskapazitat weist die An-
lage alle wesentlichen Konstruktionsmerkmale einer
groBskaligen Anlage auf. Das Reaktorrohr besitzt einen
Durchmesser von 42 Millimetern bei einer Lange von
6 Metern, nicht reagiertes Synthesegas wird nach
Abtrennung der fliissigen Produkte in den Reaktor
zurilickgefihrt. Die verbauten Gasanalysatoren sowie
die Temperaturmessung entlang der Reaktorachse mit
36 Messstellen liefern einen genauen Einblick in den
Prozess und erlauben eine detaillierte Auswertung der
Katalysatoraktivitat Giber die gesamte Reaktorhohe.

Die Anlage ermdglicht in Kombination mit der ver-
fahrenstechnischen Simulation die Produktion von
Methanol aus Synthesegas mit einem beliebigen Ver-
haltnis zwischen Kohlendioxid und Kohlenmonoxid.
Bekannte Schwankungen in der Zusammensetzung bei
realen Prozessgasen konnen so nachgebildet werden.
Die Anlage steht stellvertretend fiir die fortschreitende
Skalierung im Projekt vom Labor zum Technikum hin zur
Anwendung.




Das Carbon2Chem®-Technikum umfasst eine Flache
von 3700 m2. Durch seine Lage - angrenzend an das
thyssenkrupp-Geldnde in Duisburg, eingebunden in
das Leitungsnetzwerk - ermoglicht es den Zugang zu
Hittengasen und damit die technische Umsetzung bis-
her entwickelter Konzepte unter realen Bedingungen.
Seit seiner Inbetriebnahme im September 2018 dient
das Technikum als erste Demonstration eines cross-in-
dustriellen Verbundes mit der kompletten Prozesskette
und realisiert die Sektorenkopplung zwischen Stahl und
Chemie.

Schwerpunkte der Forschungsarbeit: Reinigung und
Konditionierung der realen Hiittengase sowie die
Wasserelektrolyse, um zusatzlichen Wasserstoff fiir
die chemische Synthese bereitzustellen. Diese Gase
werden in Pilotanlagen zu Methanol, Ammoniak sowie
héheren Alkoholen umgesetzt.

Die Untersuchungen im Technikum dienen dem Nach-
weis der Katalysatorperformance und Stabilitat mit
Synthesegasen aus realen Hittengasen. Der Aufbau
ermoglicht die Validierung des Gasreinigungskonzep-
tes zur Synthesegaserzeugung mittels des Vergleichs
zwischen den Versuchen mit realen und synthetischen
Synthesegasen.

Wie beim Carbon2Chem®-Labor bietet das Technikum
den Projektpartnern eine einzigartige Méglichkeit, an
einem zentralen Ort unter einheitlichen Bedingun-

gen zusammenzuarbeiten. Die Kompetenzen werden
vernetzt und die Verkniipfung der unterschiedlichen
Disziplinen schafft die Grundlage fiir die groBindustriel-
len Lésungen.




Gasreinigung

Die Gasreinigung ist eine der Schliisseltechnologien von
CCU-Anwendungen und damit auch der Prozesskette
im Technikum. Sie kann ca. 240 Kubikmeter Hiitten-
gas pro Stunde verarbeiten. Dabei muss das Gas von
Verunreinigungen befreit werden, sodass es den hohen
Reinheitsanforderungen an Synthesegas entspricht. Die
Grundlage fiir die Betriebsfiihrung bilden die Ergeb-
nisse der Analytik zu den Verunreinigungen sowie den
Laborergebnissen potenzieller Katalysatorgifte.

Im Laborgeb&dude werden ergénzende Verfahren zur
Entfernung von Spurenstoffen erprobt. Die ausgewahl-
ten Verfahren wurden in Phase 1 des Vorhabens unter
Laborbedingungen positiv validiert. Das Technikum
bietet die Mdglichkeit, die Verfahren zu skalieren und
mit realen Gasen zu erproben.

Laboranlagen

Im Laborgeb&ude des Technikums erfolgt die verglei-
chende Untersuchung der Synthesen mit realen und
synthetischen Synthesegasen aus dem Carbon2Chem®-
Labor. Im Falle des Methanols und des Ammoniaks
dienen kommerziell verfiigbare Katalysatoren als
Grundlage.

Die gemessene Katalysatorperformance und Stabilitat
wird dabei mit konventionellen Prozessen verglichen.
Der Einfluss von Verunreinigungen in den Hlttengasen
sowie von Anpassungen der Katalysatoren dienen der
Validierung des Gasreinigungskonzeptes zur Synthese-
gaserzeugung.

Mit den im Labor entwickelten Analytikmethoden wird
im Carbon2Chem®-Technikum die Funktionsweise der
Gasreinigung hinsichtlich der Spurenstoffe kontrolliert
und Uiberwacht. Die aufgebaute Infrastruktur zeichnet
sich durch eine kontinuierliche Online-Messung der ge-
reinigten Gase und Identifizierung aller Haupt- (%-Be-
reich), Neben- (%o- bis ppm-Bereich) und Spurenver-
bindungen (ppb- bis ppt-Bereich) aus. Die Analytik hilft
dadurch bei der Durchfiihrung von Langzeitkampagnen
und der Optimierung der Prozessparameter (Druck,
Temperatur etc.).

Elektrolyse

Die Einbindung erneuerbarer Energien in Form von
griinem Wasserstoff fiir die chemische Synthese ist das
zweite zentrale Element fir die Umsetzung von CCU-
Anwendungen. Die Kerntechnologie ist die Wasser-
elektrolyse, bei der mithilfe erneuerbarer Energien aus
Wasser Wasserstoff hergestellt wird. Im Technikum
wurde im Vorhaben eine zwei Megawatt Wasserelekt-
rolyse-Anlage gebaut.

Fur die positive Klimabilanz des Carbon2Chem®-Vor-
habens ist es entscheidend, dass die Elektrizitat fiir

die Wasserelektrolyse nicht aus fossilen, sondern aus
erneuerbaren Quellen stammt, die durch ihre Volatilitat
gekennzeichnet sind. Entsprechend ist ein Schwerpunkt
der Entwicklungsarbeit bei der Wasserelektrolyse, das
Verhalten der Anlage bei schwankender Energieversor-
gung zu untersuchen. Die Ergebnisse liefern wichtige
Erkenntnisse fir die Planung der Wasserstoffversor-
gung einer spateren gro3technischen Umsetzung.




Gesamtsicht

Firr die Entwicklung der notwendigen Prozesse und
Technologien ist die spatere Anwendung der Produkte
wesentlich. Der Markt fiir die Produkte von CCU-Pro-
zessen entwickelt sich und das Konsortium arbeitet mit
potenziellen Anwendern der entwickelten Technologien
zusammen. Zudem beeinflussen die Anforderungen an
die Produkte aus Anwendersicht die Auslegung und
Optimierung der Produktrouten.

Zentrale Produktrouten im Vorhaben sind Methanol,
Harnstoff, hohere Alkohole und Polymere. Sie dienen im
Weiteren als Basisprodukte fiir die chemische Industrie
bzw. als Grundstoff fir die Bereitstellung synthetischer
Kraftstoffe.

Skalierung

Schrittweise nahert sich das Projekt wie geplant dem
IndustriemaBstab. Mit der Demonstrationsanlage voll-
zieht das Konsortium den nachsten Skalierungsschritt
bei der Herstellung des Methanols. Aus einigen Milli-
litern im Labor werden einige Liter am Tag.

Ging es am Anfang des Projekts nur um die Gestaltung
des Prozesses an sich, steht nun auch die Frage der
Optimierung und der Steuerung der Prozesse im Fokus.
Die Dynamik an der CO,-Punktquelle muss im Weite-
ren berlcksichtigt werden. Die Zusammensetzung und
Menge der Gase aus der Produktion schwankt je nach
Quelle und Produktionszyklus.

Die Bereitstellung der erneuerbaren Energien ist dabei
das zentrale Element. Die Versorgung mit griinem
Wasserstoff ist bei jedem weiteren Skalierungsschritt
Bestandteil der Systembetrachtung. Der Import und
die Speicherung des Wasserstoffs in ausreichenden
Mengen sind ein fester Bestandteil der Planungen im
Vorhaben.

Anwendung Transport

Eine Anwendung ist die direkte Nutzung des erzeug-
ten Methanols fiir den Transportbereich. Die Obrist
GmbH arbeitet an einem seriellen Hybridantrieb, der in
Verbindung mit einem Elektroantrieb die erneuerbaren
Energien in Form des erzeugten Methanols bereitstellt.
Im Rahmen von Carbon2Chem® entwickelt das Team im
entsprechenden Teilvorhaben das Konzept, erarbeitet
die Vorgaben fiir das Methanol und erprobt erste Fahr-
zeuge in der Praxis.

Zirkuldre Wirtschaft

Rohstoff- und Energieeffizienz sind wesentlich fiir eine
positive Gesamtbilanz bei der Umsetzung der geplanten
cross-industriellen Netzwerke. Zirkuldres Denken ist in
diesem Rahmen integraler Bestandteil fiir die industriel-
le Transformation im Zuge der Energiewende. Mit den
nachsten Entwicklungsschritten wird das Vorhaben die
Umsetzung einer zirkuldren Wirtschaft unterstiitzen.
Carbon2Chem® wird hierbei ein zentraler Baustein fiir
den Klimaschutz in der Industrie sein.
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