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1. Vorwort

Rund 90% aller Chemieprodukte durchlaufen wahrend ihrer Herstellung ein
katalytisches Verfahren. Somit werden ein Grof3teil chemischer Produkte -
berhaupt erst durch den Einsatz von Katalysatoren einer grof3technischen
Produktion zuganglich. Ihr Einsatz tragt zur Einsparung von Energie und Res-
sourcen, sowie ihre Selektivitdt und Spezifitat zur Vermeidung von Abfallen,
Nebenprodukten und Hilfsstoffen bei. Die Katalyse kann somit als zukunfts-
weisende Schlusseltechnologie eingestuft werden. Katalytische Verfahrens-
konzepte sind dazu geeignet, die chemischen Produktionen nachhaltiger ge-
stalten.

Wesentliche Effekte zur Umweltentlastung sind insbesondere im Bereich der
Feinchemikalien zu vermuten. Auf Grund deren meist komplexer Synthese
uber mehrere Reaktionsstufen und der in zunehmenden Mafl3e geforderten
Enantiomerenreinheit chiraler, als Racemate anfallender Substanzen entste-
hen grol3e Mengen an unerwinschten Nebenprodukten, deren Menge durch
Katalysatoren deutlich reduziert werden kdnnte. Als typische Produkte sind
Pharmazeutische Chemikalien, Pflanzenschutzmittel, Biozide und organische
Pigmente zu nennen.

Bezogen auf den Bereich der Chemieproduktion insgesamt ist in dem Seg-
ment der Fein- und Spezialchemikalienproduktion von einer Gberdurchschnitt-
lichen Wachstumsrate auszugehen. Dies wéare — bei unveranderten Produkti-
onsweisen — mit einer Zunahme des Ressourcenverbrauchs und anfallender
Abfallmengen verbunden. Vor diesem Hintergrund stellte sich die Frage, in-
wieweit fortgeschrittene, hoch selektiv arbeitende Katalysatorsysteme einen
Beitrag zur Verbesserung der Umweltvertraglichkeit von Prozessen in der
chemischen Produktion leisten kdnnen.

Das Umweltbundesamtes hat daher eine Studie zu

»Abfallvermeidung bei Produktionen fiir organische Spezialchemikalien
durch den Einsatz weiterentwickelter Katalysatoren®

in Auftrag gegeben, die zur Zeit vom Fraunhofer-Institut fir Systemtechnik
und Innovationsforschung (ISI), Karlsruhe erstellt wird und in deren Rahmen
auch mit Fachexperten erste Ergebnisse und das Konzept der Studie disku-
tiert wurden.

Anhand der die Ergebnisse der Studie soll ein Uberblick tiber den Stand des
Wissens und die Entwicklungstrends in einem innovativen Teilbereich der
chemischen Industrieproduktion - der selektiven Katalyse - gegeben werden.
Es soll analysiert werden, welche hochselektiven und innovativen Katalysa-
torsysteme in Zukunft in die Grof3produktion Uberfiihrt oder in chemischen
Syntheseverfahren eingesetzt werden konnen. Es ist darzustellen, welche
Umweltauswirkungen und -entlastungen - mit dem Schwerpunkt auf dem Ab-
fallbereich - durch die Weiterentwicklung der Selektivitdt von katalytischen



Verfahrenskonzepten zu erwarten sind und welche Hemmnisse und Mdglich-
keiten der Férderung es gibt.

In einem Fachgesprach wurde die Thematik mit Vertretern aus Industrie, Be-
horde und Wissenschaft im September 2002 umfassend diskutiert. Die Er-
gebnisse sind in den vorliegenden Proceeding — Band zusammen gefasst.

Die vom Umweltbundesamt in Auftrag gegebene Studie sowie die Vortrage
und Diskussionsbeitrage des Fachgespraches haben bestétigt, dass katalyti-
sche Verfahren Schlisseltechnologien fir die Umsetzung nachhaltiger Pro-
duktionsverfahren in der chemischen Industrie sind. Die Selektivitdt und
Reaktionsbedingungen, bei denen mdoglichst geringe Mengen an
Nebenprodukten gebildet werden, sind von besonderer Bedeutung. Bei den
Produktionsverfahren fur Feinchemikalien ist ein signifikantes Umweltent-
lastungspotenzial vorhanden, das durch die Forderung selektiver Katalysator-
techniken erschlossen werden kann.



2.

Programm

Fachgespréach , Abfallvermeidung bei Produktionen fir organi-
sche Spezialchemikalien durch den Einsatz hochspezifischer

Katalysatoren®

am 24. September 2002
im Umweltbundesamt, Berlin, Bismarckplatz 1

Sitzungsleitung: Prof. Jens Weitkamp, Universitat Stuttgart

Programm

10.00  Begrifiung
(DirProf’in Jutta Penning, Umweltbundesamt, FBL in [11)

10.10  Hintergrund und Ziele des Forschungsvorhabens - Element einer nachhaltigen
anlagenbezogenen Chemieproduktion
(Dr. Seffi Richter, Umweltbundesamt, FG 111 2.3)

10.20  Zwischenergebnisse des Projekts und Vorstellung des Konzepts der Beziffe-
rung des Abfallvermeidungs-Potenzials
(Dr. Frank Marscheider — Weidemann, Fraunhofer 1S Karlsruhe)

10.40  Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Anstol3e aus Sicht der DECHE-
MA
(Dr. Kurt Wagemann, DECHEMA Frankfurt a.M.)

11.00  Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Anstdl3e aus Sicht der
Forschung
(Prof. Matthias Beller, Universitat Rostock)

11.20  Diskussion des Standes von Forschung und Entwicklung und mégliche sowie
»un“magliche Perspektiven
Grundlage: Zwischenbericht zum Forschungsvorhaben sowie Thesen

13.00 Mittagspause

14.00  Zwischenbilanz zur bisherigen Diskussion und Fortsetzung

ca. Schlussbemerkung, V erabschiedung

15.30  (Prof. Jens Weitkamp, Dr. Steffi Richter)






3. Eroffnung

DirProf’in Jutta Penning
Leiterin des Fachbereiches des Umweltbundesamtes

,Uumweltvertragliche Techniken, Verfahren und Produkte® im Umwelt-
bundesamt

Liebe Gaste, liebe Kolleginnen und Kollegen,

ich mochte Sie ganz herzlich im Umweltbundesamt zu unserem Fachge-
sprach

"Abfallvermeidung bei Produktionen fur organische Spezialchemikalien durch
den Einsatz weiterentwickelter Katalysatoren™

willkommen heifRen.

Ich freue mich, dass wir offensichtlich mit dieser Thematik, die wir hier aufge-
griffen haben und mit Ihnen heute diskutieren wollen, ein sehr breites Interes-
se in verschiedenen Bereichen der Forschung, aber auch in der Industrie fin-
den.

Dieser Workshop ist Teil einer umfassenden Studie, die das Fraunhofer-
Institut fir Systemtechnik und Innovationsforschung (ISl), Karlsruhe, im Auf-
trag des Umweltbundesamtes durchfthrt.

Wir im Umweltbundesamt beschéftigen uns mit der Technik der selektiven
Katalyse, aber auch mit anderen innovativen Techniken, natirlich vor allem
im Hinblick darauf, welche Beitrage diese Techniken zur Umsetzung nachhal-
tiger Produktionsweisen und Konsummuster leisten kdnnen.

Es gibt, das wissen Sie sicherlich als Expertinnen und Experten besser als
ich, eine ganze Reihe von Technikentwicklungen, Uber die derzeit sowohl in
der Fachwelt als auch in der interessierten Offentlichkeit diskutiert und ge-
sprochen wird. Und auch wenn diese Techniken, wie z. B. die Nanotechnik,
die Biotechnik und die Mikrosystemtechnik, denen wir ein Potenzial zur Ver-
minderung von Hilfsstoffen oder Energie zuweisen, als Schlisseltechnologien
bezeichnet werden, ist man sich, so ist zumindest unser Eindruck, in der
Fachwelt noch nicht in jeder Hinsicht dartber einig, welche konkreten Risiken
und Potenziale damit verbunden sind.

Derzeit ist aus unserer Sicht noch nicht klar erkennbar, ob hier Entwicklungen
hochgejubelt und tberschatzt werden oder sich auf der anderen Seite gar in
einem Umfang durchsetzen werden, die zu konkreten strukturellen Umbri-
chen in ganzen Bereichen der Produktion oder aber bei der Anwendung von
Produkten fuhren kdnnen.

Welche Bedeutung diese Innovationen speziell fir den Umweltschutz haben
werden, ist derzeit ebenfalls ein weites Feld fir Spekulationen.



Das Umweltbundesamt mochte die Diskussion aufgreifen, um sich Klarheit
darliber zu verschaffen, welche Potenziale und Risiken zu erwarten sind. Da-
zu wollen wir uns einen Wissensstand Uber den derzeitigen Stand der Tech-
nik und die zukunftigen Potenziale bei Techniken und Anwendungen erarbei-
ten und uns mit den Sichtweisen der Fachoffentlichkeit auseinandersetzen.

Wir hoffen vor allem auch darauf, dass wir auf der Basis dieser Diskussionen
Mdglichkeiten und Chancen fir die Verringerung des Ressourceneinsatzes
bei Produktion, Weiterverarbeitung und Anwendung identifizieren und dazu im
Rahmen unserer Instrumente férdernd agieren kénnen.

Im Rahmen dieses Projektes wollen wir mit dem Fachgesprach ergriinden, in
wieweit der Einsatz selektiver katalytischer Verfahren in der Chemie- und Mi-
neraldlindustrie zu einer gezielten Vermeidung oder wenigstens Verminde-
rung der Bildung von Nebenprodukten im chemischen Produktionsprozess
und damit auch zur Verminderung von Abfallen beitragen wird. So kénnte uns
die Technik als ein Teilelement dem Ziel der nachhaltigen Produktion naher
bringen.

In diesem Sinne darf ich Ihnen flr den heutigen Tag eine interessante und
spannende und - wo es notig ist - durchaus auch kontroverse Diskussion
wuinschen.



4. Diskussion zum Stand und Perspektiven selektiver katalytischer
Verfahren

Das Umweltbundesamt leitet ein, indem es Ziel und Anliegen der Untersu-
chung von innovativen Techniken insgesamt in Hinblick auf ihre Potenziale
und Risiken im Rahmen der Foérderung von nachhaltigen Produktionsverfah-
ren und Konsummustern erlautert (vgl. Kap. 5.1).

Herr Dr. Kurt Wagemann (DECHEMA) und Herr Prof. Dr. Matthias Beller (U-
niversitat Rostock) stellen fir das anwesende Fachpublikum in Prasentatio-
nen den Stand der Entwicklung katalytischer Verfahrenstechniken dar (vgl.
Kap. 5.2 und 5.3).

Die Teilnehmer sind sich einig darlber, dass katalytische Verfahren als
Schlusseltechnologien fur die Umsetzung nachhaltiger Produktionsverfahren
in der chemischen Industrie anzusehen sind. Die Fachexperten sind sich auch
grundsatzlich dariiber einig, dass Selektivitat und nebenproduktarme Re-
aktionsbedingungen wichtige Randbedingungen sind, vor deren Hintergrund
Katalyseverfahren weiterentwickelt werden.

4.1. Préasentation und Diskussion des Forschungsvorhabens

Den Teilnehmern lag ein Zwischenbericht zum Forschungsvorhaben des
Umweltbundesamtes vor. Aul3erdem stellt Herr Dr. Marscheider—Weidemann
(ISI, Karlsruhe) in seiner Prasentation die Ziele und den Bearbeitungsstand
des Forschungsvorhabens vor (vgl. Kapitel 5.4). Er erlautert das Konzept, mit
dem die potentielle Vermeidung von Abfallen durch fortgeschrittene Katalysa-
torsysteme, ausgehend von den derzeit anfallenden Abfallmengen, abge-
schatzt werden soll.

Auf der Grundlage des vorliegenden Berichtes und der Prasentation wurden

« die methodische Herangehensweise,
» die bisherigen Ergebnisse und
» geplante Arbeitsschritte

diskutiert.

Im Vorfeld wird von einigen der anwesenden Experten darauf hingewiesen,
dass im Zwischenbericht zum Forschungsvorhaben die Biokatalyse thema-
tisch Uberreprasentiert sei. Es ist davon auszugehen, dass alle drei Arten der
Katalyse, namlich die

heterogene Katalyse,
homogene Katalyse und
Biokatalyse

auch in Zukunft mit einer gewissen Dominanz der heterogenen Katalyse flr
die chemische Synthese gleichrangige Bedeutung haben werden. Die Bioka-
talyse gewinnt allerdings an Bedeutung. Nach Auffassung der Experten ge-



hort die Zukunft einem Ansatz, in dem a priori keines dieser Gebiete von
vornherein bevorzugt, sondern das fur die spezifische Synthese leistungsfa-
higste Verfahrensprinzip angewendet wird.

4.1.1. Anmerkungen zur Konzeption und bisherigen Ergebnissen

Das Konzept zum Forschungsvorhaben, das von derzeit statistisch erhobe-
nen Abfallmengen ausgeht, wird thematisiert. Zur Methodik werden von den
Experten folgende Hinweise gegeben:

» Es fehlt eine Definition und trennscharfe Abgrenzung zwischen

tatsachlich anfallendem Abfall aus der chemischen Produktion, der
fur die Bewertung der selektiven Katalyse relevant ist,

Nebenprodukten, die nicht in der Abfallstatistik erfasst werden (well
sie z. B. in Produktionsverbundsystemen weiterverwertet werden),
und

weiterem nicht relevantem Abfall (z. B. Bauschutt etc.).

Dies sind aber wichtige Informationen, die fur das Ziel der Abschatzung
zukunftiger Einsparpotentiale zu bertcksichtigen sind.

* Es ist davon auszugehen, dass die Daten fur diese Abgrenzung von Ab-
fall- und Nebenproduktarten mit groRen Unsicherheiten behaftet sind, die
in die Abschatzung zukinftiger Vermeidungspotenziale eingehen. Somit
sind zukunftige Vermeidungspotenziale ausgehend von derzeitig be-
kannten Abfallmengen nur mit grof3en Unsicherheiten zu extrapolieren.
Insbesondere bei der Spezial- und Feinchemikalienproduktion kommt es
aufgrund der groRen Anzahl von Reaktionsstufen zu einem Multiplikator-
effekt in jeder zusétzlichen Prozessstufe, der sich nur schwer mit Fakto-
ren beziffern lasst.

* Ein wichtiger Aspekt zur Vermeidung von Abféllen in der chemischen
Produktion sind Produktionsverbundsysteme an und zwischen Produkti-
onsstandorten, in die Nebenprodukte eingespeist und fir andere Produk-
tionen weiter verwertet werden. Dieser Aspekt der Abfallvermeidung
durch Weiterverarbeitung ist fuir den Zweck der Untersuchung kaum
transparent zu machen.

» Es wird darauf hingewiesen, dass bei einer generellen Betrachtung eines
Vermeidungspotenzials in Hinblick auf die anfallende Anfallmenge der
Aspekt der Gefahrlichkeit der Abféalle vernachlassigt und somit bezulglich
des Risikos ggf. eine unvollstandige Aussage getroffen wird. So kdnnte
beispielsweise die Vermeidung einer kleinen Menge sehr gefahrlichen
Abfalls umweltrelevanter sein als die einer gro3en Menge wenig gefahr-
lichen Abfalls. Im Rahmen des Forschungsvorhabens ist hierzu keine
Betrachtung vorgesehen.



Die statistisch erhobenen Abfallmengen stammen aus einer Vielzahl von
Produktionsverfahren, nicht allein aus katalytischen Prozessen. Die In-
formation Uber den Herkunftsbereich ist aber notwendig fir eine genaue
Abschatzung von Vermeidungspotenzialen im Rahmen dieses For-
schungsvorhabens.

Es wird darauf hingewiesen, dass der Einsatz von selektiven Katalysato-
ren in einzelnen Verfahrensstufen nicht grundséatzlich zu einer Reduzie-
rung des Ressourceneinsatzes fuhren muss. Es ist notwendig, nicht
ausschlief3lich isolierte Reaktionsstufen, sondern auch die Auswirkungen
in der gesamten Synthesekette zu betrachten. Insofern ist es fur die Op-
timierung der Feinchemikalienproduktion allein nicht ausreichend, sich
ausschlieBlich auf die Katalysatorentwicklung zu konzentrieren. Verfah-
renstechnischen Optimierungen kommt ebenfalls eine sehr grof3e Be-
deutung zu, um eine Weiterentwicklung chemischer Produktionsprozes-
se aus Umweltsicht zu erreichen. Somit ist eine integrierte Optimierung
unter Berucksichtigung aller Optionen fur die Einsparung von Ressour-
cen notwendig.

Es wird insgesamt darauf hingewiesen, dass das Projektziel ,Abfallver-
meidungspotenzial® zu kurz greift. Energieeinsparung, Kohlendioxid,
Einsparpotenziale beim Rohstoffeinsatz sowie die Vermeidung von Ne-
benprodukten, auch wenn diese nicht als Abfalle ausgeschleust werden,
sollten mit in das Projekt einbezogen werden.

Grundsatzlich ist auch eine Extrapolation auf Vermeidungspotenziale
aus der Vergangenheit heraus moglich, indem retrospektiv untersucht
wird, wie sich die Ressourceneinsparung in den letzten Jahren entwickelt
hat. Davon ausgehend koénnte untersucht werden, inwieweit eine Fort-
schreibung dieses Trends in die Zukunft moéglich und ausreichend er-
scheint. Auf dieser Grundlage kdnnten dann zusatzliche Mal3hahmen zur
Ressourceneinsparung in Betracht gezogen und ihr Beitrag zur weiteren
Verringerung der Umweltbelastungen abgeschatzt werden. Dies wirde
zu wissenschatftlich belastbareren Ergebnisse fuhren und die Empfeh-
lungen der Studie transparenter machen.

Da die Verfligbarkeit der Daten fur eine Extrapolation auf ein zukinftiges
Vermeidungspotenzial im Allgemeinen umso schlechter ist, je naher die
betreffenden Prozesse an der industriellen Realisierung sind, muss man
sich darauf beschréanken, die aktuellen umsetzungsnahen Problemberei-
che zu identifizieren und das Vermeidungspotential ausgehend davon
abzuschatzen.

Die Fachexperten waren sich nicht grundséatzlich einig dariber, inwieweit
die Darstellung und Analyse von Fallbeispielen notwendig bzw. ausrei-
chend fir die Studie ist. Zum einen kdnne anhand von Fallbeispielen das
Potenzial der fortgeschrittenen Katalyse zur Einsparung von Ressourcen
eindrucksvoll demonstriert und damit auch empirisch belegt werden, was
ihre Beriicksichtigung in der Studie nahe legt. Andererseits kbnne von
einzelnen Fallbeispielen nicht auf das heterogene Gesamtgebiet der
Feinchemikalien geschlossen werden, so dass eine Extrapolation aus-
gehend von Daten aus einzelnen Fallbeispielen nicht zulassig sei.
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* Da die generelle Extrapolation der derzeitigen Abfallsituation auf das zu-
kunftige Vermeidungspotenzial kritisch gesehen wird, sollte versucht
werden, die Entwicklungsrichtung anhand von Trends aufzuzeigen. Dazu
wird vorgeschlagen, von bestimmten Reaktionstypen der Spezialitaten-
und Feinchemie auszugehend Trends und ihre Auswirkungen auf die Ab-
fallsituation und Vermeidungspotenziale zu identifizieren, die sich durch
deren Ersatz ergeben kénnten. Als ein Beispiel, das flr eine solche Un-
tersuchung besonders geeignet ist, wird der Ersatz der klassischen Frie-
del-Crafts—Reaktionen genannt.

» Als wesentliche Anforderungen an eine Abschatzung von Abfalleinspar-
potenzialen wurden die Transparenz tber die zugrunde liegenden Daten
und Annahmen und Nachvollziehbarkeit des Abschatzungsprozesses
und der Ergebnisse hervorgehoben.

4.1.2. Schlussfolgerungen fir die weiteren Untersuchungen

Die Diskussion zur bisher verfolgten Konzeption zum Forschungsvorhaben
zeigt, dass eine Abschétzung der anfallenden Mengen fir Abfalle und Neben-
produkte bei chemischen Produktionsprozessen insbesondere bei Feinchemi-
kalien auf der Grundlage der bisher statistisch gemeldeten Abfallmengen zu
Ergebnissen mit grofen Schwankungsbreiten fihren wirden. Es treten grof3e
Unsicherheiten bei den zugrundegelegten Daten und bei der Prognose der
Entwicklung zuktinftiger Einflussfaktoren auf, die in die Abschéatzung des Ge-
samtpotenzials einfliel3en.

Trotz zunachst kontroverser Diskussion war man sich einig, dass eine beson-
dere Rolle bei der weiteren Untersuchung Fallbeispielen eingerdumt werden
sollte. Man kann zwar auf deren Grundlage nicht auf Umweltentlastungspo-
tenziale fur den gesamten Bereich der Feinchemikalienproduktion rtickschlie-
Ren, dennoch kann das Potenzial der fortgeschrittenen Katalyseverfahren zur
Einsparung von Ressourcen demonstriert und damit auch empirisch belegt
werden. Ausgehend von der Untersuchung von Reaktionstypengruppen kann
eine Ubergreifende Betrachtung vorgenommen werden, die Trends und zu
erwartende Entwicklungen sowie deren Probleme transparent macht.

Obwohl eine Quantifizierung von zukunftigen Umweltentlastungspotentialen
im ersten Schritt fir den gesamten Bereich der Katalysetechnik nur fur Teilbe-
reiche und in grober Naherung durchgefuhrt werden kann, wird es auf der
Grundlage der von den Experten vorgeschlagenen Vorgehensweise mdglich
sein, eine Identifizierung von Chancen und Hemmnissen fur die Umsetzung
dieser innovativen Technik vorzunehmen. Das Umweltbundesamt wird auf der
Grundlage dieser Analyse in der Lage versetzt werden zu entscheiden, wel-
che Teilbereiche ein grol3es Potenzial zur Umsetzung in die Groldtechnik ha-
ben und fir die Verringerung von Umweltauswirkungen und Ressourcenein-
sparung von besonderer Bedeutung sind.
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Modifiziertes Konzept zum Forschungsvorhaben:

Untersuchung von wichtigen Reaktionstypen
Wie (z. B. Oxidationsreaktionen, Friedel-Crafts-Reaktionen u. a.):
dabei Erhebung von
1. Vergangenheitsentwicklung,
2. Stand der Technik
3. reprasentativen Beispielreaktionen/Beispielen

P

Aufzeigen von Trends
bei der Abfalleinsparung fur die einzelnen Reaktionstypen unter anderem
anhand der Beispiele

P

Identifizierung von Problemen,
die einem Einsatz von fortschrittlichen Katalysatorsystemen fur die Reaktions-
typen entgegen stehen

P

Vorschlage fur Problemlésungen,
Aussagen zu einem wahrscheinlichen kinftigen Einsatz von fortschrittlichen
Katalysatorsystemen und zu Auswirkungen auf Abfallmengen

4.2. MalBnahmen fur die Forderung selektiver Katalysetechniken

Neben dem Konzept und den bisherigen Ergebnissen des Forschungsvorha-
bens wurde diskutiert, inwieweit Fordermalinahmen flr selektive Katalysator-
techniken erforderlich sind und wie sie auszugestalten sind.

Es bestand Einigkeit dartber, dass bei Feinchemikalien ein signifikantes Um-
weltentlastungspotenzial vorhanden ist, das durch die Forderung selektiver
Katalysatortechniken erschlossen werden kann. Dabei sollten heterogene,
homogene und biologische Katalysatorsysteme als gleichwertig angesehen
und im Hinblick auf ihren Beitrag zur Losung eines gegebenen Syntheseprob-
lems ausgewahlt werden. Umweltentlastungseffekte durch innovative Kataly-
satortechniken seien insbesondere dann zu erwarten, wenn entsprechende
Verfahren auch im industriellen MafRstab etabliert wiirden. Somit ist die Uber-
fuhrung der Entwicklungen vom Labor/Technikumsmal3stab in die grofdtechni-
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sche Anwendung von entscheidender Bedeutung, um eine breite industrielle
Umsetzung sicherzustellen.

Das Investitionsprogramm des Umweltbundesamtes ist ein Forderprogramm,
das die Uberfiihrung von innovativen Techniken und Verfahren in die GroR-
technik durch Demonstrationsprojekte unterstitzt.

Dieses Forderinstrument des Umweltbundesamtes wird von den Teilnehmern
des Fachgesprachs jedoch als nur bedingt geeignet fir die Situation in der
Katalyseforschung eingeschétzt. So weisen Industrievertreter darauf hin, dass
das bestehende Optimierungspotenzial fir die im Unternehmen installierten
Verfahren durchaus bekannt sei und im Rahmen kontinuierlicher Verbesse-
rungen der Prozesse sukzessive, unter anderem unter Nutzung fortschrittli-
cher Katalysatortechniken, realisiert werde. In diesem kontinuierlichen Opti-
mierungsprozess der Unternehmen werde eher kein Bedarf fur eine offentlich
finanzierte FOrderung gesehen, u. a., weil die Unternehmen die damit verbun-
dene Pflicht zur Offenlegung technischer Details nicht zu erfullen bereit sind.

Zudem unterstltzt das Investitionsprogramm des Umweltbundesamtes vor
allem die Uberfuihrung von Pilot- zu groRRtechnischen Anlagen. Diese Uberfiih-
rung ist fir Feinchemikalien in der Regel aber nicht relevant, da sie Uberwie-
gend in Batchprozessen in Multi-Purpose-Anlagen produziert werden. Dies
schlie3t jedoch nicht aus, dass fir einige kleinere, technologieorientierte Un-
ternehmen eine o6ffentliche Férderung wichtig und sinnvoll ist, um diese bei
der Uberfiihrung ihrer ressourcenschonenden Verfahren vom Technikums- in
den Industriemal3stab zu unterstitzen. Es miusse aber gepruft werden, inwie-
weit die meist sehr spezifischen Produktionsverfahren fir Feinchemikalien
einen nach den Forderkriterien des Investitionsprogramms anzustrebenden
Demonstrationscharakter aufweisen, so dass sie auch auf andere Produkte
Ubertragbar seien.

Vielmehr sehen die anwesenden Experten einen grof3en Forderbedarf in fri-
heren, vorwettbewerblichen Phasen der Technologieentwicklung, die durch
das Investitionsprogramm nicht abgedeckt werden. Zum einen wird Férderbe-
darf fur sehr innovative Felder innerhalb der Katalyseforschung gesehen. Zum
anderen gibt es wesentliche Unterschiede im Hinblick auf die Zielsetzungen
und Rahmenbedingungen, unter denen Katalyseforschung in Hochschulein-
richtungen einerseits und Industrieunternehmen andererseits betrieben wird.
Daraus resultiert, dass zwar vielfaltige interessante und vielversprechende
Ansétze in der Hochschulforschung bearbeitet und entwickelt werden, oft aber
nicht unmittelbar von der Industrieforschung aufgegriffen und genutzt werden
konnen, weil beispielsweise die sehr kurze time-to-market in der Industrie ei-
ne Anpassung der Methoden und Katalysatoren an die eigenen Prozesse
verhindert. Ein vielversprechender Férderungsschwerpunkt ware es demzu-
folge, prinzipiell bereits existierende Methoden, Katalysatoren oder Verfahren
vorwettbewerblich so weiterzuentwickeln, dass sie unmittelbar in den indus-
triellen Forschungs- und Entwicklungsarbeiten zum Einsatz kommen kdnnen
(anwendungsorientiertes , Toolkit").

Eine andere Mdglichkeit wird darin gesehen, sich bei der Vorgehensweise am
Umweltproblem zu orientieren. Es konnten beispielsweise Verfahren oder
Produktionsbereiche identifiziert werden, bei denen ein grol3es, bislang noch
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nicht realisiertes Umweltentlastungspotenzial zu vermuten ist. In einem For-
schungsforderungsprogramm konnte dann gezielt nach Problemlésungen ge-
sucht werden, wobei homogene, heterogene und biologische Katalysatoren
untersucht werden sollten. Eine solche anwendungsorientierte Forschung
konnte bis zum ,proof of concept* der technischen Umsetzung gehen; dann
sollte es von interessierten Firmen tbernommen werden.

Es wird auf die bereits bestehenden Programme der Deutschen Bundesstif-
tung Umwelt (DBU) hingewiesen.

Die Fachexperten weisen auf die Entwicklungsansatze, die Gegenstand einer
Forderung des Bundesministeriums fir Bildung und Forschung (BMBF) im
Rahmen der interdisziplinaren Initiative "Leuchtturmprojekte” zum Thema
"Nachhaltigkeit in der Chemie" waren hin, die aber nicht in Anwendungen G-
berfuhrt wurden und fiir die weitere zielorientierte Betrachtungen und Vertie-
fungen durch das Umweltbundesamt lohnend sein kénnten.

Vertreter der Industrie weisen auch darauf hin, dass aus ihrer Sicht ein Defizit
bei der universitdren Ausbildung besteht und die Lehre im Hinblick auf die
Anwendung von Katalysatoren der Verbesserung und Vertiefung bedarf.

4.3. Fazit

Katalytische Verfahren sind Schlisseltechnologien fur die Umsetzung nach-
haltiger Produktionsverfahren in der chemischen Industrie. Die Selektivitat
und Reaktionsbedingungen, bei denen mdglichst geringe Mengen an Neben-
produkten gebildet werden, sind von besonderer Bedeutung. Bei den Produk-
tionsverfahren fir Spezial- und Feinchemikalien ist ein signifikantes Umwelt-
entlastungspotenzial vorhanden, das durch die Férderung selektiver Katalysa-
tortechniken erschlossen werden kann.

Die verringerte Bildung von Nebenprodukten und Abfallen ist nur ein Teilas-
pekt, den selektive katalytische Reaktionen zur Verbesserung der Nachhaltig-
keit von chemischen Produktionsverfahren beitragen kénnen. Fur deren Be-
wertung ist eine integrierte Betrachtung unter Analyse und Berucksichtigung
des gesamten Ressourceneinsatzes vorzunehmen, da durch die verringerte
Nebenproduktbildung auch Auswirkungen auf den Energiebedarf, den Bedarf
an Einsatz- und Hilfsstoffen und Emissionen insgesamt zu erwarten sind.

Es ist davon auszugehen, dass alle drei Arten der katalytischen Verfahren:

heterogene Katalyse,
homogene Katalyse und
Biokatalyse

in Zukunft nebeneinander etwa gleich grol3e Bedeutung haben werden.

Es wurde ausfuhrlich erortert, auf welcher Grundlage die Abschatzung zu-
kinftiger Umweltentlastungspotenziale vorgenommen werden kann. Die lden-
tifizierung und Quantifizierung von Risiken und Chancen ist notwendig, um
Entscheidungen fir die weitere Forderung innovativer Verfahrenskonzepte
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treffen zu kénnen. Die Experten waren sich einig, dass die zukinftigen Poten-
ziale nicht vollstéandig, nur im Einzelfall und fir Gruppen von Reaktionstypen
guantifiziert werden kénnen. Es wird jedoch mdglich sein, Entwicklungsrich-
tungen und Probleme fir die Umsetzung von vielversprechenden Techniken
und damit Ansatzpunkte fur Férderinstrumente aufzuzeigen.

Die Grundlage von Entscheidungen der Unternehmen zur Installation eines
bestimmten katalytischen Verfahrens sind fast ausschliel3lich 6konomische
KenngroRen. Als wichtigste Einflussgrof3e wird der Zeitraum benannt, inner-
halb dessen eine Entwicklung in die Grol3technik Gberfihrt oder die Einfuh-
rung der Produkte in den Markt moglich ist. Die Reduzierung von Kosten
durch reduzierten Ressourcenbedarf im Vergleich zu anderen alternativen
Verfahren ist zwar auch eine relevante Einflussgrof3e fur eine Entscheidung
zur Uberfiihrung in die GroRtechnik, kommt jedoch nur zum Tragen, wenn die
damit verbundenen Vorentwicklungen, z.B. von Katalysatoren, weit genug
fortgeschritten sind, um sofort darauf zurtickgreifen zu kénnen.

Forderkonzepte sind demzufolge fur den Bereich der selektiven Katalyse be-
sonders wirksam, wenn durch sie die Umsetzung der Verfahren in den grof3-
technischen Mafl3stab oder die Markteinfihrung der Produkte beschleunigt
werden. Defizite auf dem Wege zu dieser Umsetzung werden insbesondere
bei der Uberfiihrung von Verfahrensentwicklungen aus der Forschungs- in die
Pilotphase gesehen, wobei im Falle der Katalysatorforschung der Verfligbar-
keit von anwendungsorientierten Toolkits mit charakterisierten und auf ihre
Wirksamkeit getesteten Katalysatormaterialien eine besondere Bedeutung fur
deren schnelle Anwendbarkeit zugemessen wird.

Das Umweltbundesamt verfligt mit dem vorhandenen Férderprogramm des
Bundesumweltministeriums (BMU) zur Unterstlitzung von Investitionen zur
Verminderung von Umweltbelastungen tiber ein Instrument, das die Uberfih-
rung von Techniken aus der Pilotphase in die Grofdtechnik unterstitzt. Es wird
in Zukunft notwendig sein zu prifen, ob die bisherigen Kriterien dieses vor-
handenen Fdrderinstrument in Hinblick auf die Férderung innovativer Verfah-
renskonzeptionenen einer Erweiterung bedurfen. Um Entwicklungen zum
bestverfigbaren Stand der Produktions- und Verfahrenstechniken mit deutlich
verringertem Bedarf des Ressourceneinsatzes und demzufolge auch Umwelt-
auswirkungen auf sehr hohem Niveau anstof3en zu kdnnen, wird man zielge-
richtet auch den Bereich der Uberleitung in die Pilotphase ansprechen miis-
sen, damit die Industrie bei Bedarf schnell auf vorhandene Entwicklungen zu-
rackgreifen kann.
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Hintergrund und Ziele des Forschungsvorhabens —
Element einer nachhaltigen anlagenbezogenen Chemieproduktion
Dr. Steffi Richter
(Umweltbundesamt, Berlin )

Uil
Bundes
AEL

Hintergrund und Ziele des
Forschungsvorhabens —

Element einer nachhaltigen
anlagenbezogenen Chemieproduktion

E. Steffi Richter

Umweltbundesamt

Workshop

"Abfallvermeidung bei Produktionen fur organische Spezialchemikalien
durch den Einsatz weiterentwickelter Katalysatoren®

im Umweltbundesamt am 24.09.2002

Meine sehr verehrten Damen und Herren, lassen Sie mich in einer einleiten-
den Prasentation darstellen, welche Ziele das Umweltbundesamt (UBA) mit
der Initiierung des Forschungsvorhabens verfolgt und wozu die Ergebnisse
der Studie und auch dieses Fachgespraches dienen sollen.

Wie Sie sehen, begreifen wir dieses Vorhaben als einen Beitrag zur Verifizie-
rung von innovativen Techniken in Hinblick auf die Chancen und Risiken, die
diese fir die Gestaltung einer nachhaltigen anlagenbezogenen Chemiepro-
duktion leisten kénnen. So ordnet sich die Themenstellung auch in den Kon-
text zur Diskussion des Begriffes Nachhaltigkeit ein.

Da die Frage, wo innovative Entwicklung hingeht, untrennbar mit allen Fragen
der Forschungs- und Entwicklungsférderung verbunden ist, wollen wir IThnen
auch einen Einblick dazu geben, tUber welches Instrument zur Férderung von
Verfahrenstechniken, das Umweltbundesamt verflgt.
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UBA und innovative Techniken

Wie versuchen wir eSh?2
e Gesamtrahmen Nachhaltigkeit
e Ziel des Projektes

e Instrumente des UBA zur FOrderung
e Ausblick

Ein wesentlicher Arbeitsschwerpunkt fir das Umweltbundesamt ist die Frage,
wie die Gestaltung des Begriffes Nachhaltigkeit, insbesondere die Gestaltung
einer nachhaltige Chemieproduktion, zu konkretisieren ist. Daflr ist aus unse-
rer Sicht die Anwendung innovativer Techniken mit héherer Effizienz, geringe-
rem Ressourcenverbrauch und Emissionen (wie Mikrosystemtechnik, bio-
technologische Prozesse, Nanotechnologie, Direktoxidation, selektive Kataly-
se, Energieeintrag durch Mikrowellen oder Ultraschall) ein unverzichtbarer
Schlissel.

Es ist zu berlcksichtigen, dass viele der derzeitigen Produktionsverfahren in
der Chemie mit der Erzeugung erheblicher Mengen an Nebenprodukten ver-
bunden sind, die - soweit diese als Abfall aus dem Prozess ausgeschleust
oder in Wasser und Luft emittiert werden - zum Teil wenig charakterisiert sind.
Im Kontext des Ressourcenverbrauchs sind auch die Moglichkeiten zur Ande-
rung der Rohstoffbasis von der Petrochemie hin zu nachwachsenden
Rohstoffen zu beurteilen.

Zur Vermeidung von Umweltbelastungen gehért auch die Vermeidung des
Eintrags von persistenten und akkumulierenden Stoffen in die Umwelt.

In diesem Sinne ist flir das Umweltbundesamt die Frage zu beantworten, wie
der Nachhaltigkeitsanspruch in der chemischen Industrie operationalisiert
werden kann. Die Diskussion dazu kann nur gemeinsam mit der chemischen
Industrie durchgefiihrt werden und ein Ziel nachhaltiger Chemiepolitik ist auch
eine Starkung der Innovationsfahigkeit der Chemie. So gehen 0Okologische
Vorteile unter Einsparung von Ressourcen oft auch einher mit 6konomischen
Vorteilen. Die Wirkung dieses Zusammenhangs demonstriert die chemische
Industrie selber bereits seit Jahren durch die Umsetzung konsequenter Ver-
fahrensinnovationen, soweit sie insbesondere auf die Einsparung von Energie
gerichtet sind.

17



LT
Bundes
AmL

.....
~

Nachhaltigkeit — die Zukunft dauerhaft
und umweltgerecht gestalten

e Schonung der natiirlichen Ressourcen,

e Vermeidung der dauerhaften Belastung der
Umwelt mit persistenten und
akkumulierenden Stoffen.

So sehen wir die Umsetzung einer nachhaltigen Chemiepolitk — hier insbe-
sondere durch die Gestaltung innovativer Verfahrenskonzepte und —techniken
- als ein gemeinsames Ziel des Umweltbundesamtes als auch der Industrie

an.

Umviglt
Bursies
le Lt

Nachhaltigkeit — die Zukunft dauerhaft
und umweltgerecht gestalten

e Nachhaltigkeitsanspruch in der
Chemieproduktion erhthen und
operationalisieren.

e Gemeinsames Ziel des Umweltschutzes fiir
UBA und Industrie,

4
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Das Umweltbundesamt hat im Sommer 2002 in einer Veroffentlichung
.Nachhaltige Entwicklung in Deutschland — die Zukunft dauerhaft gestalten”

eine bereits im Jahre 1997 veroffentlichte erste Zukunftsstudie zu den Berei-
chen

Energie,
Nahrungsmittelproduktion,
umweltfreundliche Mobilitat,
Stoffstrommanagement

und Konsum

vertieft und wendet sich zusatzlich neuen Aufgabenfeldern zu:

dem Tourismus,

der industriellen Produktion und der Ressourcenschonung.

Fir die Beurteilung verschiedener Entwicklungsrichtungen in diesen Berei-
chen wurden drei verschiedene Szenarien entworfen:

o Status quo-Szenario mit der Fortschreibung der gegenwartigen Trends,

o Ein Effizienz—Szenario mit der Vorgabe einer deutlichen Verbesserung
der technischen Effizienz von Produkten und Produktionsverfahren und

o Ein Nachhaltigkeits-Szenario mit der Annahme veranderter gesell-
schaftlicher Rahmenbedingungen und individueller Werthaltungen.

Als wichtigstes Ergebnis der Studie wurde festgestellt, dass die Verbesserung
der technischen Effizienz allein nicht ausreichen wird, um eine dauerhaft um-
weltgerechte Entwicklung bis zum Jahre 2010 zu erméglichen. Die Gestaltung
der gesellschaftlichen Randbedingungen insgesamt sind hier gefragt, um den
Umgang mit den natirlichen Ressourcen dauerhaft nachhaltig zu gestalten,
da auch eine grundsatzliche Veranderung von Konsummustern erforderlich
sein wird.

Fir die Bereiche der Produktion und der Verarbeitung erfordert dieser An-
spruch eine deutliche Verbesserung der Verfahren und Techniken auf hohem
Niveau, der letztendlich nur durch innovative Ansatze zu gewahrleisten ist.
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Veroffentlichung des UBA: oy
Beitrage zur nachhaltigen Entwicklung
Nachhaltige Entwicklung in Deutschland —“aia.IZukunft dauerhaft und

umweltgerecht gestalten mit
Status-quo-Szenario,
Effizienz-Szenario,
Nachhaltigkeitsszenario
fur
Energienutzung und Klimaschutz,
Nahrungsmittelproduktion,
Mobilitat,
Tourismus,
Industrie,

Nachhaltiger Umgang mit natiirlichen Ressourcen|
5

Das Umweltbundesamt versuchte in den letzten Jahren diesen Anspruch zu
konkretisieren und hat in mehreren Studien den Beitrag und die Chancen in-
novativer Entwicklungen untersucht und Méglichkeiten der Forderung disku-
tiert. Dazu sind unter anderem die unten genannten Forschungsberichte zu
nennen:

Ll
Bundes

Forschungsberichte des UBA als i
Beitrage zur nachhaltigen
Entwicklung-_

il..“

e , Substitution chemisch-technischer Prozesse durch
biotechnische Verfahren am Beispiel ausgewahiter
Grund- und Feinchemikalien* (Forschungsbericht
UBA-TEXT Nr. 16/01)

e ,Rohstoffeinsparung durch Kreislauffiihrung von
verbrauchten Katalysatoren aus der chemischen
Produktion* (Forschungsbericht UBA-TEXT Nr.21/01

)

e Gutachten abzuschliel3en bis 12/02 ,,Stand der
Verwertung von verbrauchten Katalysatoren aus
der chemischen Industrie sowie Einflussfaktoren
zur Verbesserung der Kreislauffihrung* 6
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In der hier zu diskutierenden Studie

»Abfallvermeidung bei Produktionen fur organische Spezialchemikalien
durch den Einsatz weiterentwickelter Katalysatoren“

soll ein Uberblick Uiber den Stand des Wissens und die Entwicklungstrends in
einem innovativen Teilbereich der chemischen Industrieproduktion erarbeiten
werden. Es soll analysiert werden, welche hochselektiven und innovative Ka-
talysatorsysteme in Zukunft in die Grol3produktion Uberfihrt bzw. in chemi-
schen Syntheseverfahren eingesetzt werden kénnen. Der Schwerpunkt soll
darauf liegen, darzustellen, welche Umweltauswirkungen und —entlastungen -
mit dem Fokus auf dem Abfallbereich — durch die Weiterentwicklung der Se-
lektivitat von katalytischen Verfahrenskonzepten zu erwarten sind und wo das
Umweltbundesamt fordernd agieren kann. Insofern soll diese Studie einen
Teilbereich zur nachhaltigen Chemieproduktion und dessen Entwicklungsrich-
tung intensiver untersuchen. Es soll dabei insbesondere untersucht werden,
wo sich der Stand der spezifischen Entwicklungen in Hinblick auf die Uberfiih-
rung in die grof3technische Anwendung derzeit befindet, welche Hemmnisse
und Moglichkeiten der Foérderung es gibt.

sl
Bundes
AEL

Zielstellung des Projektes

.....
\

Abfallvermeidung bei Produktionen fir
organische Spezialchemikalien'durch den
Einsatz weiterentwickelter Katalysatoren

e Teilschritt zur Fortentwicklung des
Nachhaltigkeitsanspruches durch
Vermeidung von Abféllen und
Ressourcenschonung
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L et
Lempies
[y L

e Wostehenwir? ™ \
e Welche Beispiele gibt es
- In der Entwicklung
- Im PilotmaRstab
- Im grol3technischen Einsatz ?
e Welche Aussichten sind
- wiunschenswert (dream-reactions)
- Realistisch ?

Zum Stichwort der Forderung ist hier zur erklaren, dass dem Umweltbundes-
amt zwei Instrumente zur Férderung zur Verfigung stehen:

Im Rahmen des Umweltforschungsplans (UFOPLAN) werden Untersuchun-
gen, Studien und Projekte, die den Bereich der Forschung betreffen, so auch
die hier zugrunde liegende Studie, finanziert. Er ist ein Instrument zur Erstel-
lung und Zusammenstellung von Grundsatzwissen in einem Themenbereich.

[T
Bunides
AL

Instrumente des UBA zur
Forderung

e Umweltforschungsplan (UFOPLAN)

e Investitionsprogramm zur Unterstltzung
von Investitionen zur Verminderung von
Umweltbelastungen
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Darliber hinaus hat das Bundesumweltministerium (BMU) zur Unterstlitzung
von Investitionen zur Verminderung von Umweltbelastungen ein Programm
initiiert, durch das die Uberleitung von Verfahrensentwicklungen in die GroR-
technik gefordert werden kann.

Das Umweltbundesamt ist fur die fachlich/wissenschaftliche Projektbetreuung
des Investitionsprogrammes verantwortlich. Die Deutsche Ausgleichsbank
(DtA) Ubernimmt die administrative und finanzielle Abwicklung des Pro-
gramms. Es werden Projekte geftrdert, die durch ihre erstmalige groldtechni-
sche Anwendung fortschrittliche Verfahren zur Vermeidung und Verminde-
rung von Umweltbelastungen sowie die Mdglichkeiten der Herstellung und
Anwendung umweltvertraglicherer Produkte und Inhaltsstoffe demonstrieren.
Dabei werden Verfahren, die den Ansatz des produkt- und produktionsinteg-
rierten Umweltschutzes verfolgen und somit dazu beitragen, dass Umweltbe-
lastungen gar nicht erst entstehen, bevorzugt.

Durch die Forderung der Demonstrationsvorhaben soll die praktische Eignung
und Leistungsfahigkeit neuer Produktionsanlagen, Verfahrenstechniken und
Produkte konkret nachgewiesen werden. Ein wichtiges Ziel dieses Forderpro-
gramms ist die Verbreitung und Multiplikation der Projektergebnisse. Dabei
sollen die geforderten Technologien bzw. Verfahren als Vorbild dienen und
moglichst oft in vergleichbaren Anwendungsbereichen zum Einsatz kommen.

Um der Multiplikatorwirkung, der grof3e umwelt- sowie wirtschaftspolitische
Bedeutung beigemessen wird, gerecht zu werden, veroffentlicht das Bundes-
umweltministerium regelméaRig die wichtigsten Ergebnisse von abgeschlosse-
nen Demonstrationsvorhaben sowie bewilligten Projekten in seiner Zeitschrift
"BMU-Umwelt". Die kompletten Abschlul3berichte kbnnen beim Umweltbun-
desamt ausgeliehen werden.

Das Investitionsprogramm zur Verminderung von Umweltbelastungen ist ein
wesentliches Instrument der deutschen Umweltpolitik flr die Gestaltung einer
nachhaltigen, umweltgerechten Entwicklung. Es werden zukunftsorientierte
Losungen und innovative Strategien aufgezeigt. Dieser Ansatz zeigt sich ins-
besondere in der bevorzugten Forderung von Projekten, die die Entwicklung
zum produkt- und produktionsintegrierten Umweltschutz verfolgen. Diese be-
gruenswerte Entwicklung gewinnt im Rahmen einer vorsorgenden Umwelt-
politik zunehmend an Bedeutung.

Ausblick:

Lassen sie mich auf das Thema, zu dem wir hier zusammengekommen sind,
zurickkommen. Wir haben eingeladen, um das Konzept und erste Ergebnisse
einer Studie zu einem innovativen Verfahrensbereich der chemischen Produk-
tion zu diskutieren. Aus unserer Sicht sind hier insbesondere auch Chancen
fur die ressourcenschonendere und damit nachhaltigere Gestaltung von Pro-
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duktionsverfahren zu erwarten. Ob Sie als Fachexperten diese Einschatzung
teilen und welche Richtung die Entwicklungen nehmen kénnen, werden wir
heute erfahren. Das Umweltbundesamt mochte anbieten, unser Instrument
zur Uberleitung von umweltschonenden Produktionsverfahren in die GroR-
technik aufzugreifen, um einen Beitrag zu deren Beschleunigung zu leisten.
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Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Ansto3e aus der Sicht der
DECHEMA

Dr. Kurt Wagemann (DECHEMA)

UBA Fachgesprach
Abfallvermeidung bei Produktionen fur Organische
Spezialchemikalien durch den Einsatz weiterentwickelter Katalysatoren

Dr. Kurt Wagemann
Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Ansto3e
aus Sicht der DECHEMA

24. September 2002
Berlin

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Ich bin gebeten worden, mich heute mit meiner Prasentation speziell auf den
Teilbereich der heterogenen Katalyse zu konzentrieren. Ich tue dies natirlich
gerne, wenn es auch die DECHEMA als eine interdisziplinare Gesellschaft
Uber die Jahre und Jahrzehnte hinweg eigentlich gewohnt ist, nie ein enges
Segment allein zu betrachten, sondern interdisziplinar zu arbeiten. Das betrifft
insbesondere auch den Bereich der Katalyse, die eine unserer Grund-
aktivitaten seit vielen Jahrzehnten darstellt. Es ist uns Uber diese Zeit hinweg
gelungen, solche Teildisziplinen, wie heterogene, homogene und Biokatalyse
zusammenzufihren und zuséatzlich die Bricke zwischen den Anwendungsfel-
dern der Chemie und den Ingenieurwissenschaften zu schlagen.

Auf der ersten Folie sind Uberlegungen dazu dargestellt, wie wir uns der
Thematik anndhern kénnen. Wir wenden uns mit dieser heutigen Veranstal-
tung ja nicht der Produktion von Basischemikalien und auch nicht der Produk-
tion von Wirkstoffen zu, sondern wir konzentrieren uns auf den mittleren Be-
reich, den Bereich der Effektchemikalien oder Feinchemikalien. An den Ziel-
grofRen kann man erkennen, welche Randbedingungen fir deren Produktion
von marktentscheidender Bedeutung sind.

Effektchemikalien sind z. B. Hilfsstoffe und andere Stoffe, die in der Textilher-
stellung eingesetzt werden, so die ethoxylierten Fettsduren. Hier werden kei-
ne hochreinen Substanzen produziert, sondern Gemische. Es kommt auf die
Performance an, d.h. die Leistung eines Gramms Stoff in dem spezifischen
Anwendungsprozess bezogen auf den Preis.

Auch fir die Feinchemikalien ist der Preis entscheidend, jedoch sind hier
gleichzeitig hohe Reinheiten von Bedeutung, da sie fur die Produktion von
Wirkstoffen eingesetzt werden.
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Einfuhrung / Systematik

Homogene

Katalyse
Bio- . eterogene
Katalyse v Katalyse

Produkt- Beispiel Einsatz ZielgroRe | Produktions-

gruppe weise
Basis- Acrylnitril Rohstoff in Preis Kontinuierlich Heterogene
Chemikalien chem. Prod. Gasphase Katalysatoren
Effekt- Ethoxylierte Chem. Ind. Performance |uberwieg. Batch, Stéchiometrisch
Chemikalien Fettséuren, und andere fl. Phase

Katalysatoren Branchen Preis Enzyme
Fein- o FunktionalisierteAr |Chem. Ind. Preis Uberwieg. Batch, Homogene
Chemikalien omaten Pharma-Ind. fl. Phase Katalysatoren
Reinheit
Wirkstoffe Ibuprofen Medizin, Reinheit, Batch, Heterogene
Pflanzenschutz  |GMP fl. Phase Katalysatoren

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstéRe aus Sicht der DECHEMA — 24 AL
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin BRI R ER,

Im Bereich der Basischemikalien, Uber den wir heute nicht reden, werden, von
wenigen Ausnahmen abgesehen, fast ausschliel3lich heterogene Katalysato-
ren eingesetzt. Es handelt sich meist um kontinuierliche Prozesse, die in der
Gasphase stattfinden.

Heute wird hier primar Uber Reaktionen die Rede sein, die in der Flissigpha-
se stattfinden und die nicht, wie im Fall der Grundchemikalien, in Uber Jahr-
zehnte hinweg bestens optimierten kontinuierlichen, sondern in

Analyse-Aktivititen der DECHEMA

» Arbeitsausschuld Katalyse

» Perspektivanalyse im Auftrag des BMBF (2001)
- "Probleme und Herausforderungen der Feinchemikalien —Herstellung",
Studie erstellt durch M. Beller, IFOK, Rostock
- Fragebogen-Aktion

- DECHEMA-Fachgesprach "Feinchemikalien" (25/10/01)
(Teilnehmer: insg. 12 aus der Industrie, 7 aus Forschungsinstituten)

» NICE (Network for Industrial Catalysis in Europe)
Befragung "Gaps & Needs & Opportunities in Industrial Catalysis" (2001)
mehr als 40 beteiligte Firmen

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRe aus Sicht der DECHEMA _— ) .
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin — DEGHENIN M
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Batchprozessen hergestellt werden. Fein- und Spezialchemikalien werden in
den meisten Fallen Gber die homogene Katalyse produziert. Es handelt sich
hier um ein weites Feld, das niemand besser prasentieren kdnnte, als mein
Co-Referent Herr Prof. Beller.

Lassen Sie mich an dieser Stelle die Handlungsfelder der DECHEMA erlau-
tern. Ich bin speziell zustandig fur das Forschungsmanagement. Wir sind fort-
laufend mit der Analyse der Forschungs- und Entwicklungslandschaft befasst.
Unsere Arbeitsausschiisse analysieren flr die verschiedenen Bereiche:

* Was sind die aktuellen Themen ?
* Wo gibt es neue Entwicklungen ?
* Wo gibt es Transferprobleme ?

So haben wir bei der DECHEMA u.a. den Arbeitsausschuss ,Katalyse” etab-
liert.

Wir arbeiten auch schon Uber viele Jahre hinweg fir das BMBF und haben mit
diesem Partner neue Entwicklungen im Hinblick auf eine geeignete Forderung
durch das BMBF analysiert. So hatten wir durch Herrn Prof. Beller eine Studie
zur Anwendung katalytischer Verfahren in der Feinchemikalienherstellung
erstellen lassen.

Wir haben in diesem Zusammenhang bei den relevanten Chemiefirmen eine
Fragebogenaktion durchgefiuhrt und hatten vor einem Jahr ein Fachgesprach
zu den Feinchemikalien, bei dem u. a. auch einige der hier Anwesenden, ne-
ben anderen namhaften Firmen, dabei gewesen sind. Ich werde einige der
Ergebnisse dieses Fachgespréaches prasentieren.

Gleichzeitig bin ich Sekretar des ,Network for Industrial Catalysis in Europe”.
Dies ist ein lockerer Zusammenschluss von etwa 100 Firmen, die sich mit Ka-
talysatorproduktion und -anwendung in Europa befassen. Im Rahmen dieses
Netzwerkes wird in unregelmaRigen Abstanden eine Befragung der Mitglieds-
firmen durchgefihrt, die aufzeigen soll, wo sich die Gaps, Needs and Chal-
lenges fur die industrielle Katalyse befinden. Auch dartber werde ich vortra-
gen. An der letzten Umfrage haben sich 40 Firmen beteiligt.

Wir hatten im Rahmen dieses Netzwerkes einen spezifischen Workshop zur
Fragestellung ,Katalysatoren in der Feinchemikalienproduktion* veranstaltet.
Hier wurden folgende Schwerpunkte fir Forschungs- und Entwicklungsbedarf
genannt:

* An allererster Stelle stehen wie immer die Oxidationsreaktionen. Hier
gibt es Aussagen, dass die Oxidationskatalyse 15 bis 20 Jahre hinter
dem Entwicklungsstand der Hydrierungskatalyse zurtickgeblieben ist.

» Katalysatoren sollen spezifische funktionelle Gruppen transformieren
konnen und zwar fir eine ganze Palette von Molekilen, also nicht nur
speziell Uber eine Molektlklasse.

* In den letzten 5 Jahren setzt man sehr stark auf ,High-Throughput-
Methoden®, mit denen man hofft, schneller gute Katalysatoren fur die
Prozesse zu finden.
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* Immer wieder gewtinscht ist die Produktionskontrolle durch in-situ-
Analysetechnik.

Was man bei all diesen Diskussionen nie vergessen sollte, ist die Frage der
ingenieurtechnischen Verfahrensentwicklung, d. h. die Reaktorentwicklung fur
die Feinchemikalienproduktion. Hier denkt man uber katalytische Membranre-
aktoren und grundsatzlich Gber Reaktoren mit kurzen Kontaktzeiten nach, um
die Produkt-Molekile zu schonen, die haufig thermisch instabil sind. Und hier
werden neue Verfahrensansétze, z. B. unter Verwendung neuer Losungsmit-
tel, Uberkritischer Medien u.a. entwickelt.

Bei der Befragung der NICE-Mitglieder, wo Forschungsbedarf gesehen wird
und wo die Industrie Input von Seiten der Akademie hin zur nachhaltigen Pro-
duktion sucht, um voranzukommen, stehen zuoberst Oxidationskatalysatoren
fur den Feinchemikalienbereich. Es wird auch Uber Biokatalyse und enzymati-
sche Katalyse diskutiert. Dabei unterscheidet die Industrie selber weniger
stark zwischen den Disziplinen; die Funktionalitat steht im Vordergrund!

Im Vordergrund steht auch eine hohe Katalysator-Aktivitat bei niedrigen Tem-
peraturen, um eine hohere Selektivitat zu erreichen und Nebenprodukte oder
Abbauprodukte des Ausgangsmaterials zu vermeiden. Ein wichtiger Punkt ist
die enantioselektive Katalyse.

NICE Workshop ,Catalysts in Fine Chemicals Production®

1. Catalytic oxidation
* Reactors:
¢« moving bed processes for oxidation
e very short contact time reactors
e catalytic membrane reactors

»  Catalysts:
« specific functional group transformation on a range of organic
molecules
«  rapid screening processes are required
e oxidation is 15-20 years behind hydrogenation
* new in-situ analysis techniques required

2. Improving catalysis in three phase media, i.e. Redox Zeolites to be studied
3. Multifunctional reactors

4. Requirement for catalyst promoters/modifiers

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstéR3e aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin
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NICE Survey 2001
.Gaps & Needs & Opportunities in Industrial Catalysis*

Application of catalysis in the production of fine chemicals
for the food and health sector

Solid oxidation catalysts

vV VY

Evaluation and use of the potential of biocatalysis and enzymatic
catalysis

High activity at low temp. -> production of thermally unstable fine chemicals
Availability of improved enantioselective catalysts

High activity and selectivity in the immobilisation of homogeneous catalysts
Catalysts for the selective removal of specific chemical functions
Availability of cheaper chiral ligands

Increase of lifetime of enantioselective homogeneous catalysts

YV V V V V V V

Improving selectivity by operating at lower temperatures

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Die urspringlichen Ziele unseres Fachgespraches im Auftrag des BMBF vor
einem Jahr waren herauszufinden, wo die Starken und Schwachen vorhande-
ner Produktionsverfahren gerade im Hinblick auf Nachhaltigkeit liegen, Prob-
lemfelder zu identifizieren und Gber neue Losungsansatze nachzudenken.

Wir haben nach dem Fachgesprach die Industriekollegen befragt, welches
Thema sie fir eine Nachfolgeveranstaltung wiinschen wirden. Hier standen
drei Aspekte im Vordergrund:

» Erarbeitung eines Toolkits fur

Familien von Katalysatoren, die praktisch auf Vorrat verfigbar sein
sollen und die man den spezifischen Gegebenheiten der Feinchemi-
kalienproduktion anpassen kann,

zusatzliche Promotoren und Modifiers, um die Reaktion in die ge-
wuinschte Richtung zu lenken,

geeignete Losemittel (z. B. das sehr aktuelle Beispiel der ionischen
Flassigkeiten).

* Mehrproduktanlagen mit kontinuierlicher Prozessfiihrung, die aber in der
Realitdt dann oft doch nicht Verwendung finden, da der Aufbau einer
Batchproduktion schneller umzusetzen ist.

* Entwicklung von Bewertungsverfahren zum Vergleich verschiedener
Produktionsalternativen und zur Entscheidung darliber, was im eigentli-
chen Sinne nachhaltig ist (z. B. kbnnte im Einzelfall der Einsatz eines
chlorierten Losemittels doch umweltfreundlicher sein als eines wassrigen
Mediums, wenn die Reaktion damit zu deutlich héheren Selektivitaten
fuhrt). Die Entscheidung Uber solche Fragestellungen ist nicht trivial und
unter Okoeffizienzgesichtspunkten sind Tools notwendig, um schon friih-
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zeitig bei der Entwicklung des Prozesses eine Bewertung durchfiihren
zu konnen.

DECHEMA-Fachgesprach Feinchemikalien

Ziele:

V¥ Analyse von Synthese- und Produktionsverfahren im
Feinchemikalienbereich unter Nachhaltigkeitsaspekten

¥ Identifikation von Problemfeldern

V' Diskussion und Erarbeitung von Losungsansétzen

Interessenslage nach Fachgesprach:

¥ Erstellung eines Toolkits
¥ Mehrproduktanlagen, kontinuierliche ProzeRfiihrung
¥ Bewertung von Feinchemikaliensynthesen

unter Okoeffizienz-Gesichtspunkten

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstéRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Jetzt etwas zu den Randbedingungen:

Feinchemikalien haben ublicherweise eine sehr komplexe Struktur, was
auch haufig dazu fuhrt, dass diese Verbindungen thermisch instabil sind.

Man muss auf dem Weg zu den gewinschten Produkten haufig einen
mehrstufigen Prozess durchfiihren, bei dem man in jedem Schritt Ge-
samt-Selektivitat und letztlich Ausgangsmaterial verloren hat.

Nach den einzelnen Produktionsschritten sind dann auch Aufarbeitungs-
schritte durchzufiihren, bei denen dann die Frage des Losemitteleinsatzes
zu Kklaren ist.

Es gibt eine Tendenz, einmal etablierte Herstellungsverfahren nicht mehr
zu andern. Das hangt nicht zuletzt auch mit den gesetzlichen Rahmenbe-
dingungen zusammen. Dies trifft besonders bei der Wirkstoffproduktion
zu, weil dann Probleme mit den strengen Zulassungsrichtlinien zu erwar-
ten sind.

Wenn man Uber Wirtschaftlichkeit spricht, dann ist sehr entscheidend, dass
die Umsetzung in die Produktion moglichst schnell stattfinden kann. Insbe-
sondere im Hinblick auf den zeitlich begrenzten Patentschutz mochte man bei
Wirkstoffen keine Zeit verlieren, da dies zu Verlusten hinsichtlich der Profitabi-
litat fihren wirde. Das heifl3t dann auch, dass man schnell ins Regal zum ge-
winschten Katalysator greifen mochte, ohne dass zeitaufwendige Katalysa-
torentwicklung zu betreiben ist.
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DECHEMA-Fachgesprach Feinchemikalien

Randbedingungen (technische):

Feinchemikalien zeichnen sich durch folgende Eigenschaften aus:

¥ Komplexe chemische Struktur
¥ mehrstufiger SyntheseprozeR
V' Beibehalten etablierter Herstellungsprozesse
¥V Herstellung tiberwiegend in Batchproduktion

Randbedingungen (wirtschaftliche, gesetzliche):

V¥ "time to market" als kritischer Erfolgsfaktor

¥ Notwendigkeit der Einhaltung von Qualitatsstandards

¥ Aufwendige Zulassungsverfahren bei Wechsel des Herstellungs-
verfahrens

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Anst6RRe aus Sicht der DECHEMA . ,
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin CIECHEN A &

Hier noch einige Ergebnisse unserer Fragebogenaktion zum Thema Proze-
Boptimierung:

Man will bei Einfiuhrung bzw. Wechsel von Verfahren nicht nur mog-
lichst kurze Genehmigungs- und Zulassungsverfahren, sondern auch
insgesamt geringe Stillstandzeiten erreichen.

Man mochte die Zahl der Produktionsstufen weitgehend minimieren,
nach Méglichkeit in einem einzelnen Schritt das Ausgangsmaterial zum
Produkt umsetzen.

Man denkt Uber kontinuierliche Produktionsverfahren nach. Dafir gibt
es auch einzelne Beispiele.

Auch neue Reaktortypen sollten hinsichtlich ihrer Eignung fur die Fein-
chemikalienherstellung erprobt werden, wie z. B. Monolithreaktoren,
die man in anderen Bereichen (Abgaskatalyse) einsetzt.

Die Investitionskosten fur Anlagen lie3en sich eventuell auch dadurch
senken, dass man von grof3eren Reaktoren weggeht hin zu Mikroreak-
toren; die VergroRerung der Produktion lie3e sich dann durch eine Er-
hohung der Zahl der Reaktormodule erzielen.

Wenn man Uber Minimierung von Gefahrenpotentialen nachdenkt,
dann geht es immer um die Frage der Lésungsmittel, aber auch um
prozesstechnische Ansatze, z. B. dass man bei Hydrierungen nicht mit
hohen Dricken arbeiten méochte.
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DECHEMA-Fachgesprach Feinchemikalien

Ergebnisse einer Fragebogenaktion: Analyse von Synthese- und
Produktionsverfahren fiir Feinchemikalien unter dem Aspekt Nachhaltigkeit

Notwendige MaRnahmen der ProzeRoptimierung

Minimierung von Stillstandszeiten

Kopplung von Produktionsstufen

Minimierung von Produktionsstufen

Einsatz kontinuierlicher Produktionsmethoden

Einsatz von Multiphasen- und Monolithreaktoren
Verbesserung des Verhaltnisses Anlageninvestitionskosten /
Produktionsdauer (z.B. durch Mikroreaktoren)

Minimierung von Gefahrenpotentialen durch

» Verwendung unproblematischer Lésungsmittel
» Reaktionsfiihrung bei niedrigen Driicken

€ ceecccec

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Wir kommen jetzt zu den durch das Umweltbundesamt bereits als ,Dream
Reactions” benannten winschenswerten Entwicklungen. Dies ist ein fester
Begriff aus dem Bereich der Grundchemikalien. Das beste Beispiel hierfur ist
das aus Methan direkt produzierte Methanol. Es gibt auch noch ein paar an-
dere gute Beispiele, z. B. Benzol direkt zu Phenol umzusetzen. Allerdings ist
dies bei den Feinchemikalien nicht so einfach.

Bei der begrenzten Anzahl von Grundchemikalien, die bekannt sind - es sind
wohl so um die 200 - ist die Benennung von Handlungsfeldern deutlich einfa-
cher als bei den Feinchemikalien. Bei den Fein- und Spezialchemikalien ist
eine grol3e Vielfalt vorhanden und nicht jede Firma macht, wenn sie ihre Prob-
lemfelder benennt, auch zugleich Aussagen, tUber welche Art von Zwischen-
stufen sie produziert. Hier ist die Konkretisierung von Handlungsfeldern sehr
viel schwieriger und ich warne etwas davor, dass wir bei unserem heutigen
Gesprach den Anspruch erheben, ganz explizit im Detail all die Probleme auf
den Tisch bekommen zu wollen. Trotzdem lassen sich in solch einem Ge-
sprach, und das haben wir auch damals bei unserem Fachgesprach vor ei-
nem Jahr bei der DECHEMA feststellen kénnen, dann doch generelle Aussa-
gen von mittlerem Detaillierungsgrad machen, die erlautern, ,wo der Schuh
druckt”. Aus unserer Sicht sind hier immer wieder zu benennen:

» der Ersatz von stéchiometrisch durchgefuhrten Oxidationsprozessen,

* Reduktionsprozesse, die zum Teil noch mit komplexen Hydriden (Li-
thium-Aluminiumhydrid) durchgefiihrt werden, mit denen man dann
im Zuge der Aufarbeitung automatisch einen hohen Anteil von Abfall
erzeugt,

» Katalysereaktionen mit starken Sauren und Basen, bei denen haufig
klassisch Schwefelsaure, Flusssaure und ahnliche Reagenzien ein-
gesetzt werden, die man durch feste Katalysatoren ersetzen will,
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C-C-Kopplungen (z. B. Grignard-Reaktionen mit riesigen Mengen von

Abféllen bei der Umsetzung im grol3technischen Malf3stab),

der weite Bereich der Funktionalisierung mit Aromaten und von Aro-
maten (z. B. Nitrierungen, Friedel-Crafts-Synthesen, Diazotierungen).
Dies sind Reaktionen mit relativ hohen Abfallanteilen, insbesondere

die Friedel-Crafts-Reaktionen.

DECHEMA-Fachgesprach Feinchemikalien

Reaktionstypen mit deutlichem Verbesserungspotential

¥ Stdéchiometrisch durchgefiihrte Oxidationsprozesse
Reduktion mit komplexen Hydriden

Katalyse mit starken Sauren und Basen

C-C Kupplungen

- stéchiometrisch (z.B. Grignard, Wittig)
- Ubergangsmetall-katalysiert

« €€

V¥ Funktionalisierung von Aromaten:
- Friedel-Crafts-Reaktionen
- Nitrierungen
- Halogenierungen
- Diazotierung
- Hydroxylierung

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Man kann auch in Bezug auf Substanzklassen die Schlisselbausteine zum
Aufbau von Wirkstoffen darstellen und einen Optimierungsbedarf formulieren:

Ganz besonders und in den letzten Jahren zunehmend wichtig wird die
Gewinnung von enantiomerenreinen Verbindungen, z. B. chirale Alko-

hole, Amine etc.,

Aufbau von Aromaten, wobei hier nicht die Funktionalisierung eines
bestehenden Aromatengertstes, sondern der Aufbau von Heteroaro-
maten oder die Erzeugung komplexer Substitutionsmuster gemeint ist,

Bei einem NICE-Workshop, den wir vor einem Jahr in Brissel durch-
fuhrten, wurde von den Industrievertretern insbesondere die Epoxide
als eine universell anwendbare Substanzklasse benannt, bei der man
dariiber nachdenken sollte, wie diese umweltfreundlicher aufgebaut

werden kann als bisher.

33



DECHEMA-Fachgesprach Feinchemikalien

Substanzklassen mit Optimierungsbedarf (Schlisselbausteine!)
unter Gesichtspunkten der Nachhaltigkeit

» Enantiomerenreine Verbindungen

- chirale Alkohole
- Amine
- Aminoalkohole

> Aufbau von Aromaten

- Chinoline, Pyridine, etc.
- Erzeugung komplexer Substitutionsmuster

Aminosauren
Epoxide
Phenylhydrazine

YV V V V

Diole

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Die Feinchemikalienproduktion ist eigentlich eine Domane der Biokatalyse
und der homogenen Katalyse. Wieso hat die heterogene Katalyse hier gewis-
se Probleme?

Ich zitiere hier aus einem Catalysis Today-Artikel von Herrn Blaser (Solvias) ,
der als kritische Faktoren nennt:

Leistungsfahigkeit des Katalysators (Selektivitat, Aktivitat, Stabilitat
etc.). Es fehlten z.T. die entsprechenden Katalysatoren.

Die Substratspezifitat der heterogenen Katalysatoren ist sehr hoch, so
dass schon kleine Anderungen des Substrats dazu fiihren, dass die ka-
talytische Aktivitat beeinflusst wird. Man hat haufig nicht die Zeit, die
notwendigen Anpassungen vorzunehmen.

Die Prozessentwicklungszeit (time to market) ist kurz und gleichzeitig
ist die Menge der eingesetzten Katalysatoren gering, so dass sich eine
spezifische Entwicklungsarbeit zum Teil nicht unbedingt lohnt. Einen
Ausweg aus diesem Dilemma weisen eventuell high-throughput tech-
nologies. Hier entstehen neue Firmen, die sich damit befassen, diese
Entwicklungsarbeit mit vereinfachten, den Prozel3 beschleunigenden
Methoden zu Gibernehmen.

Die Forderung nach hoher Reinheit des Ausgangsmaterials: Wir haben
bei der heterogenen Katalyse immer das Risiko, dass die aktiven Zent-
ren, die nicht in allzu grof3er Zahl vorhanden sind, durch Verunreini-
gungen - teils des Ausgangsmaterials, teils der Losungsmittel - vergiftet
werden. Auch dies kann ein Grund sein, in Verfahren die heterogene
Katalyse nicht anzuwenden.

Eine Rolle spielt auch der erhéhte Bedarf an Prozesskontrolle bei der
heterogenen Katalyse.



Heterogene Katalyse fur Feinchemikalien-Produktion

Kritische Faktoren

» Leistungsféahigkeit des Katalysators
(Selektivitat, Aktivitat, Produktivitat, Stabilitat)

» Substrat-Spezifitat ( A\ schwierige Syntheseplanung)
» ProzeRR-Entwicklungszeit (A Suche nach kommerziellem Katalysator)
» Forderung nach hoher Reinheit des Ausgangsmaterials

» Anforderungen an ProzeRRkontrolle

nach H.U. Blaser, Catalysis Today 2000

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstéRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Lassen Sie mich nun zu den Beispielen kommen. Die akademische For-
schung ist sehr leistungsfahig, aber es sind nur wenige Beispiele vorhanden,
bei denen diese Ergebnisse die Umsetzung in den industriellen Mal3stab ge-
schafft haben. Im folgenden gehe ich primar auf solche Beispiele aus der in-
dustriellen Anwendung ein.

Ich mdchte mit dem Bereich der Aromatenchemie beginnen. Aromaten sind
sehr wichtige Bausteine der Feinchemikalienproduktion. In der folgenden Ab-
bildung ist die Acetylierung von Anisolen in einem Verfahren von Rhone Pou-
lenc dargestellt, bei dem das Essigsdureanhydrid zusammen mit dem Anisol
direkt Uber einen Zeolith geleitet wird, wodurch das gewiinschte Produkt in
dem entsprechenden Substitutionsmuster, hier in para-Stellung, erzeugt wird.
Auf diese Weise kann man die klassische Friedel-Crafts-Route vermeiden, fir
die Aluminiumchlorid eingesetzt wird, das dann, da hydrolysiert und verunrei-
nigt, zu entsorgen ist.

Bei dem zweiten Beispiel wird ein Zeolith eingesetzt, der es erlaubt, in einem
Reaktionsschritt aus zwei Ausgangssubstanzen bei gré3tmoéglicher Atomef-
fizienz den Heteroaromaten Thiazol zu erzeugen, den man sonst nur auf-
wandig Uber funf Schritte darstellen kann. Es handelt sich um ein sehr attrak-
tives Verfahren, das von Merck und Co entwickelt wurde.
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Aromaten-Chemie

Acetylierung von Anisol (Rhone Poulenc)

I
@OMe+ (CH,C0),0 —> CHa—C—@OMe

Katalysator HBEA (groRporiger Zeolith)

— Ersatz der klassischen Friedel-Crafts Route

S
gl + 2 H,0
CH,

Katalysator: Cs beladener ZSM-5

Aromaten-Aufbau

SO, +(CH,),C—NCH,

— Ersatz der konventionellen 5-Stufen Synthese
von substituierten Thiazolen

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Es folgt ein Beispiel fir die Reduktion von aromatischen Sauren: Aromatische
Aldehyde sind attraktive Zwischenprodukte. Hier ist die Hydrierung einer aro-
matischen Saure an einem bifunktionellen Zirkonoxid, das mit Chrom dotiert
ist, gezeigt. Diese Hydrierung kann mit sehr hoher Selektivitat von ublicher-
weise Uber 95 % durchgefuhrt werden. Die Reaktion lauft in einem Reaktions-
schritt als kontinuierliches Verfahren in einem Festbettreaktor bei hohen Tem-
peraturen ab. Bei den klassischen Verfahren erzeugt man das S&urechlorid -
unter Entstehung von Abfall - mit anschlieRender katalytischer Hydrierung
(also eine Zwei-Schritt-Reaktion). Die grofRere Attraktivitdt des katalytischen
Verfahrens ist klar erkennbar.
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Hydrierung aromatischer Sauren

Erzeugung von Aldehyden

COOH CHO

H,

Cr-zro,
R

Reaktionsfihrung: 300 — 400°C, Festbettreaktor
—> 96% Selektivitat bei
98% Umsatz

Konventionelle Route:

- Reduktion mit Li in Ethanamin (direkt); niedrige Ausbeute

- Uberfilhrung in Séaurechlorid und katalytische Hydrierung
mit Pd-Katalysator (Rosenmund-Reaktion)

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Isomerisierungsreaktionen: hier ist man auf der Suche nach basischen und
sauren, festen Katalysatoren, was ein schwieriges Forschungsfeld ist, aber im
Erfolgsfall ein sehr lohnendes Geschaft darstellt. Hier sei ein Beispiel von
Sumitomo Chemicals vorgestellt, bei dem mit einem superbasischen Kataly-
sator eine Reaktion mit hochster Selektivitat mit einer Ausbeute von praktisch
100 % zum gewinschten Produkt fuhrt. Es wird kein Nebenprodukt erzeugt,
das durch die Aufspaltung des Bizyklus entstehen kdnnte. Dieses Verfahren
ist hochattraktiv, weil man letztendlich einen Aufarbeitungsschritt und somit
Losungsmittel einspart.

Basische Katalysatoren

Isomerisierungs-Reaktionen

U= (D

(Nebenprodukt,
schwierig abzutrennen)

Katalysator: (MOH), / M, / y-AL,0O4 (Sumitomo Chemicals)
M = Li, Na, K, Rb, Cs

—> 99,9% Selektivitat bei
99,7% Umsatz (bei 30° C)

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstoRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin
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Das spannende Kapitel der Epoxide hat durch eine Entwicklung bei Enichem
in Italien einen Anstold aus der heterogenen Katalyse erhalten: Es wurde ein
Titansilikalitkatalysator entwickelt, der es erlaubt, unter Einsatz von Was-
serstoffperoxid, Epoxide herzustellen. In der Abbildung ist das klassische Ver-
fahren in Klammern gesetzt, die Herstellung von Propylenoxid als Grundche-
mikalie Uber die Chlorhydrinroute. Die Salzfracht im Abwasser aus der Erzeu-
gung von Propylenoxid ist betrachtlich. Das alternative Verfahren wurde in-
zwischen durch Enichem etwa im 10 000 t-Maf3stab umgesetzt. Der Synthe-
seweg ist auch fur substituierte Epoxide — um wieder zur Feinchemikalienpro-
duktion zuriickzukehren - umsetzbar, bei denen die Gruppe R beliebige orga-
nische Reste symbolisiert.

Oxidations-Reaktionen (H,0,)

Erzeugung von Epoxiden

o)

TS
R—CH=CH,+ H,0,

R—CH—CH,

Katalysator: Titan-Silikalit
Kommerzialisiert durch Enichem
Selektivitaten (abhangig von R): 75 — 96%

Fur R = Methyl: 93% Selektivitat bei 94% Umsatz

Klassische Route zu Propylenoxid:

OH

\ +Ca(OH),
CH,CH=CH,*+HOCl—>= CH;—CH—CH,cl —————> H,C—CH-CH,

+

CHgft‘:H*CHZOH

Cl

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstéRe aus Sicht der DECHEMA "
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

s [DECEMIA G

Als ein weiteres Beispiel fur eine Oxidationsreaktion, diesmal mit Sauerstoff
als idealem Reagenz, das man bei der Einbringung dann vollstandig in das
Produkt Uberfuhrt, ist hier der BASF-Citral-Prozess dargestellt. Citral dient zur
Herstellung von alpha-Jonon als Veilchenduftstoff bzw. von Vitamin A. Man
fuhrt hier einen Oxidationsschritt durch, der an einem silikagelgetragerten Sil-
berkatalysator bei hohen Temperaturen im Festbettreaktor bei extrem niedri-
ger Kontaktzeit zum gewunschten Produkt fihrt. Man spart sieben Stufen ein.
Der Aufwand fur die Entwicklung eines solchen Reaktors lohnt sich jedoch
nur, wenn man wie hier im Falle von Citral tausende Tonnen eines Produktes
produzieren wird.
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Oxidations-Reaktionen (O,)

BASF-Citral ProzeRR

Oxidation* )\/CHO
— +H,CO — )\ﬂ <
e OH
Isomerisierung)\ﬁ
N OH

MCHO

+ )\/CHO
)MOH

*Katalysator: Silica supported Silver
ProzeRbedingungen: 300 — 600°C
Festbettreaktor
Kontaktzeit: 0,001 sec

Konventionelle Totalsynthese aus Aceton —Astufiger ProzelR

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und AnstRRe aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Die C-C-Knupfungsreaktionen sind auch ein typischer Fall, bei denen die
konventionelle Route Uber eine mehrstufige Reaktion fuhrt, die abwechselnd
mit einer Saure und einer Base durchgefuhrt wird, wobei anschlielend nach
der Neutralisierung jeweils eine hohe Salzfracht auftritt. Diese Probleme kann
man umgehen, wenn man, wie in diesem Beispiel, das gewinschte Produkt
Methylisopropylketon auf katalytischem Weg mit einem Palladium-Zeolith di-
rekt erzeugt.

C-C-Verknupfung & Hydrierung

Methylisobutylketon aus Aceton

Bifunctional o
catalysts 3C\ I
2CH;—C —CH, CH—CH,—C—CH,
H hc
3
Katalysator: Pd HMF | nach R.A. Sheldon

Konventionelle Route: Mehrstufige Reaktion

(o] B ‘ +
I OH Il H
2H,C—C—CH, H,C— C‘JfCHZfC —CH, —
CH,
DA

o

H HSC\ Hz H3C\ H
E— C=CH—C —CH, —— H—CH,—C—CH,

HC Pd H,C
MO MIBK

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Anst6Re aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin
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Damit komme ich zum Ende der Beispiele, mit Fokus auf industriell genutzten
katalytischen Prozessen.

Ich méchte aber noch einen Ausblick auf ein wichtiges Entwicklungsfeld in der
Feinchemikalienproduktion geben, das viele beschaftigt, die enantioselekti-
ven Prozesse. Ich zitiere hier aus einem hervorragenden Vortrag von Herrn
Glaser, Universitat Stuttgart, den er dieses Jahr auf der Deutschen Zeolithta-
gung in Frankfurt gehalten hat:

Er geht auf wegweisende Arbeiten hier von Prof. Reschetilowski, Dresden
ein: Zeolithe werden mit chiralen Auxiliaren belegt, wodurch es gelingt, den
mehr oder weniger klassischen Hydrierkatalysator so zu modifizieren, dass
enantioselektive Umsetzungen mdglich werden. Die Uberschiisse des ge-
winschten Enantiomeren liegen bei tiber 90 %.

H
o Pt/y-Al,O, Oy o
~ —— A ~—
H,, 20°C
(o]

ethyl pyruate (R)-ethyl lactate

chiral modifier: cinchonidine

Extension to Pt-containing zeolites (Reschetilowski, since 1993)

- zeolites used: Y, ZSM-5, ZSM-35, Beta, Mordenite, Erionite

- ee up to 90 %, partly higher than on Pt/y-Al,O4

- acidity or Pt-dispersion do not influence ee, but catalyst activity
- Pt-particles of appropriate size and geometry needed

- cinchonidine has no access to the pore system

Insgesamt ist auf diesem Gebiet noch viel zu tun, aber auch eventuell viel
maoglich. Wir reden hier Uber das Vordringen der heterogenen Katalyse in die
Kerndomane der homogenen Katalyse und Biokatalyse. Bis vor kurzem gab
€s nur ein paar ganz wenige exotische Beispiele, wo es ansatzweise gelun-
gen war, solche Reaktionen heterogen zu katalysieren.

Nachdem wir aber mit der DECHEMA eine Gesellschaft sind, die sich auch
sehr stark mit der Reaktionstechnik beschaftigt, kann ich hier nicht darauf ver-
zichten, neben der Katalyse mit gleicher Berechtigung auf die Reaktionstech-
nik hinzuweisen.

Mit Herrn Prof. Baerns haben wir einen prominenten Vertreter der Mikroreak-
tionstechnik am Tisch. Kleinste Strukturen erlauben eine ausgezeichnete
Prozesskontrolle u.a. deswegen, weil Warme sehr effizient abgefihrt werden
kann. Es kdnnen auf diese Weise Reaktionen durchgefuhrt werden, die vorher
nicht vorstellbar waren. So kénnen aus Aromaten durch Umsetzung mit mole-
kularem Fluor fluorierte Aromaten hergestellt werden. Das war Ublicherweise
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nur in einem Mehrschrittprozess Uber Nitrierung, Diazotierung und Umset-
zung mit Tetrafluoroborat Gber viele Schritte méglich.

Mikroreaktionstechnik: Direktfluorierung

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Ansté3e aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

Ich komme jetzt zu meiner letzten Folie, die einige Aspekte flr unsere weite-
re Diskussion darlegen soll:

die Gleichrangigkeit von heterogener, homogener und Biokatalyse
wird sich in Zukunft fortentwickeln.

High-Throughput-Methoden und solche Firmen, die diese als Service
anbieten, werden sich etablieren, so dass es mdglich wird, den Auf-
wand fur die Entwicklung von prozel3-spezifischen Katalysatoren zu
verringern,

die Bedeutung der Verfahrenstechnik wird steigen, sei es durch

Reaktionsfiuhrungskonzepte  (z. B.  Uberkritische  Medien,
mehrphasige Systeme, ionische Flissigkeiten, Mikroreaktoren),

Immobilisierte Reagenzien (bei denen diese an polymeren Tréa-
gern in den Prozel3 eingebracht werden und die Umsetzung in
Losung durchgefuhrt wird, wobei die anschlieRende Abtrennung
der Produkte einfach durchzufiihren ist),

Aufarbeitungstechniken, z. B. Fortschritte der Chromatographie,

Elektrochemie als eine nebenproduktarme Technik, deren Ein-
satz aber heute oft dadurch gehemmt wird, dass man spezifi-
sches Equipment einsetzen muss.

41



* Methoden fur die Nachhaltigkeitsbewertung Uber die gesamte Pro-
zesskette zum Vergleich von Verfahrensalternativen sind weiterzu-
entwickeln,

* in der Ausbildung muss das Wissen um die Mdglichkeiten der Kataly-
se vermittelt werden.

Schluf3folgerungen / Diskussionspunkte

» Gleichrangigkeit von Hetero-, Homo-, Bio-Katalyse

A\

Bedeutung von High-Throughput-Methoden und spezialisierten Start-ups
» Bedeutung der Verfahrenstechnik

 Reaktionsfuhrung (z.B. in SCF, uRT)
» Immobilisierte Reagentien

* Aufarbeitungstechnik

* Elektrochemie

» Bewertung Uber den gesamten Produktionsprozef3
* Rohstoff

» Chemische Reaktion
* Losungsmittel, Katalysator
* Reaktor

* Aufarbeitung

> Bewertungs-Tools
» Bedeutung der Ausbildung

Stand der Entwicklungen, Perspektiven und Anst6Re aus Sicht der DECHEMA
Dr. Kurt Wagemann, 24.09.2002, Berlin

“DEZHEMASNY

Ich bedanke mich bei den Herren Dr. Glaser, Universitat Stuttgart und

Prof. Holderich, RWTH Aachen fir die Unterstitzung bei der Vorbereitung.
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Abfallvermeidung bei der Produktion von Spezialchemikalien
Prof. Matthias Beller
(Institut far organische Katalyseforschung, Rostock - ifok)

Abfallvermeidung
bel der Produktion
von Spezialchemikalien

Meine sehr verehrten Damen und Herren, lassen Sie mich Ihnen vorstellen. Ich
komme vom Institut fur organische Katalyseforschung in Rostock. Wir beschaftigen
uns insbesondere mit der homogenen Katayse auf der Basis von
Ubergangsmetallkatalysierten Reaktionen. Das Institut ist im Augenblick noch ein
Landesinstitut, wird aber ab Beginn kommenden Jahres en Leibniz—
Forschungsinstitut sein.

Catalysisresearch at the IfOK

Main building, Rostock-City

First Institute for Catalysis Research in Europe; founded 1952.
2001: ca. 80 Employees (18 permanent scientists, 18-20 postdocs,
10-12 Ph.D. students).

Background and main expertise is homogeneous catalysis,

based on transition metal complexes

Transfer of excellent basic research to industrial applications

Allgemeines zu Feinchemikalien: Mehrere Studien haben in den letzten Jahren ein
Uberproportionales Wachstum im Vergleich zu den Bulkchemikalien prognostiziert, je
nach der Definition findet man unterschiedliche Produktionsvolumina. Die
Produktlebenszeiten sind auch deutlich kirrzer as bei den 200 oder 500 Produkten, die
in grof3en Tonnagen produziert werden. Feinchemikalien sind gekennzeichnet durch
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komplexere Strukturen, die Produktionsprozesse sind in der Regel Batchproduktionen
und bel Neuentwicklungen ist die Zeit fur die Verfahrensentwicklungen ein ganz
entscheidender Erfolgsfaktor. Das setzt wiederum voraus, dass Technologien bereits
vorréatig sein mussen. Ich halte das fir einen ganz, ganz wesentlichen Punkt, und
mochte ihn deshalb betonen. Eine Firma wird keine Feinchemikalie optimieren, nur
weil die Reaktion auf dem Papier per se besser aussieht, sondern nur wenn die
Technologien hundertprozentig in kurzer Zeit adaptiert werden konnen.

Um am Markt zunéchst erfolgreich zu sein, muss nicht die beste Technologie fur die
Herstellung der Produkte eingesetzt werden. Insbesondere wenn man von
Pharmaprodukten oder von Wirkstoffen spricht, ist das Verfahren praktisch nicht
mehr — jedenfalls nicht bis zum Generika - umzustof3en, wenn das Produkt einmal
Uber die FDA (US-amerikanische Food and Drug Administration) reguliert und
zugelassen ist.

\%
Ifo

Allgemeines zu Feinchemikalien

Uber proportionales Wachstum im Vergleich zu Bulkchemikalien.
Produktionsvolumen: > 10 - 10.000 to/a.

Produktlebenszeiten: i.a. > 5- 30 Jahre.

Komplexere Strukturen, die M ehrstufensequenzenii.a. 3 - 5; zum
Teil > 10 notwendigimachen.

Produktionsprozesse oft Batchproduktionen bevorzugt in Multi-
Purpose-Anlagen.

Bei Neuentwicklungen ist die Zeit fur die Verfahrensentwicklung ein
wesentlicher Erfolgsfaktor.

Um am Markt erfolgreich zu sein, muss nicht unbedingt die beste
Technologie eingesetzt wer den.

Einmal etablierte Verfahrensrouten sind nur schwer ersetzbar; im
Wirkstoffbereich praktisch nicht ersetzbar.

Die meisten von lhnen kennen diese Gegenlberstellung: Industriesegment —
Abfallvolumen. Roger Sheldon, aber auch andere haben sich diese Problematik etwas
genauer angesehen. Sie sehen hier die Sheldonschen Zahlen, meine Einschédtzung ist
dahinter dargestellt, wobel ich von etwas geringeren Zahlen ausgehe. Nichtsdestotrotz
ist es natiirlich so, dassim Bereich Feinchemikalien signifikant gréf3ere Abfallmengen
produziert werden, as das im Bereich der Erdolverarbeitung oder der
Bulkchemikalien Ublich ist. Wenn man den Bereich der Feinchemikalien
aufsummiert, sieht man, dass man die entstehenden Abfallmengen trotzdem nicht
unterschétzen darf, denn diese Menge ist im Gesamtsegment Chemie in der Summe
grofRer als die Summe der Abfélle, die sich aus der Erddlverarbeitung ergibt, obwonhl
in dem letzteren Bereich die Menge der Produkte sehr viel grof3er ist.



Anfall'an Nebenprodukten: der E-Faktor

_ kg Nebenproduke
~ kgWunschprodukt  R.A. Sheldon, ChemTech 1994, 24, 38,

Produkt Anteil (kg)

Indusiriesegment y g umen (t/a)  Nebenprodukte

Erdolverarbeitung 10°-108 0.1 (< 0.1)
,Bulk Chemikalien*  10%-108 <1-5(0.1-1)
Feinchemikalien 107-10* 5-50 (0.5 - 50)

Wirkstoffe 10t-1038 25-100+

=) Be 1.5- 3 Mioto/a Feinchemikalien: 10 - 50 Mio to/a Nebenprodukte

Was ist das Ziel chemischer Methodenforschung oder des Sustainable Devel opment
oder der Green Chemistry, wie auch immer man es nennen mag ?

Es sollen wenig Abfélle entstehen, und
geringe Mengen an Ausgangsstoffe eingesetzt werden.

Effizienz spielt eine grof3e Rolle auch in Hinblick auf die Energie. Es ist
darauf hinzuweisen, dass  insbesondere  dieser Punkt bei
Hochschulentwicklungen im Labor vollig vernachldssigt wird.

Aufarbeitungs- und Reinigungsschritte sollten vermieden werden. Um dies zu
erreichen, muss der Aufbau komplexer Molekile in wenigen Schritten
ausgehend von einfachen Substraten erfolgen, um unnétige Reaktionsschritte
zu vermeiden. Ansdtze hierfir sind Multikomponenten- und Domino-
Reaktionen, die mehrere bindungsbildende Schritte unter identischen oder
nahezu identischen Reaktionsbedingungen in einem Prozef3 kombinieren und
sich haufig durch grof3e Eleganz, hohe Stereoselektivitét und einfache
Reaktionsfiihrung auszeichnen.

Selektivitét ist ein ganz wesentlicher Punkt und

nicht zuletzt wird kein Vefahren redisiet, wenn die 6konomischen
Randbedingungen nicht die Marktfahigkeit sicherstellen.

Und wenn man sich dann ansieht, was an chemischen Synthesen in der offenen
wissenschaftlichen Literatur publiziert ist, dann kann man klar feststellen, dass die
meisten auch heute noch veroffentlichten organischen Synthesen weit davon entfernt
sind, diese Kriterien zu erfillen.
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Was wollen wir erreichen ..

Umwelt Minimum an Abfallstoffen, verfiigbare
Ausgangsmaterialien

Ener gieeffiziente Prozesse mit hoher

Effiziens Atomokonomie; Domino Reaktionen, MCR’s

Selektivitat Hoch selektive (chemo-, regio-, ster eoselektive)
Reaktionen (100% Ausbeute)

Okonomie Standard Ausstattung; Hohe Raum/Zeit Ausbeuten

IZ> Die meisten or ganischen Synthesen verlaufen
nicht effizient!

Katalyse ist eine zentrde Technologie, die dazu fuhren kann, dass chemische
Prozesse und Verfahren umweltfreundlicher, entsprechend den eben geforderten
Kriterien, ablaufen. Per se ist es natlrlich so, dass ein nichtkatal ytisches Verfahren
eigentlich das idea anzustrebende Verfahren ist, weil man sich dann nicht mit der
Frage des verbrauchten Katalysators, des Katalysatorrecyclings etc. befassen muss.
Aber Katalysatoren lassen sich nicht vermeiden, well sie es erlauben, die
Energiebarriere bel  Stoffumwandlungsprozessen signifikant zu reduzieren und
bestimmte Stoffumwandlungsprozesse so Uberhaupt erst moglich werden.

\4
Katalyse - Forschung fir das 21te Jahrhundert ‘ 1fo kw

Energie Energie

AH;
AH,

Edukte — 2 Edukte J: ,,,,,,,, J_ AH

R

— YProdukte — IF’rodukte

Reaktionskoordinate Reaktionskoordinate

¢ Feeted sy Okonomisch und

Hohere Selektivitaten Energieginsparung . p
; okologisch verbesserte
Hohere Aktivitaten IZ\,> » Verringerung von IZ\,> i g . i
Produktionsverfahren
Abfallstoffen

Marktwert der durch katalytische Verfahren hergestellten Produkte > 2.5 x 10 Mio US$.

Der Marktwert der mit katalytischen Verfahren produzierten Produkte liegt
signifikant Uber dem Bruttosozial produkt einzelner westlicher Industrienationen. Den
meisten von Ihnen ist bekannt, dass 80 bis 90 % aller derzeit hergestellten Produkte
Uber katalytische Verfahren hergestellt werden.

Katalysatoren al's solche haben natirlich auch einen signifikanten Marktwert, ich habe
dies einmal hier kurz aufgefthrt.

Das sind die Zahlen von 1997, die gesichert sind, die Zahlen fir 2003 sind Prognosen
und stellen ein entsprechendes Wachstum dar, insbesondere auch im Bereich der
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Umwelttechnologie, aber auch im Chemiebereich. Katalysatoren spielen fur die
Chemie eine wichtige Rolle, aber eben nicht allein fir die Chemie.

Worldwide Merchant Catalyst Markets

Chemical

2003
q Palymer
Polymer
2.3

1997

1.7

Refinery Refinery 0 1%

Environmental Environmental

Billion US$ 7.4 9.0

* toll manufacturing fees only
The Catalyst Group: The Intelligence Report: Global Shiftsin the Catalyst Industry

Nun zu der Frage, was die Anforderungen an enen industriell for die
Feinchemikalienproduktion genutzten Katalysator sind. Diese Anforderungen
unterscheiden sich signifikant von denen fir einen Katalysator, der fur die
Bulkchemikalienproduktion oder fur die Erddlverarbeitung eingesetzt wird:

Grundsétzlich ist nattrlich bel alen chemischen Prozessen eine hohe
Ausbeute oder Selektivitat anzustreben.

Ein Punkt, der insbesondere bei dem Bereich der Wirkstoffzwischenprodukte
eine Rolle gpielt, ist die Reinheit der Produkte. Bei sehr vielen
homogenkatalytischen  Prozessen verwenden wir in der Rege
Ubergangsmetalle, die Metalle und Liganden konnen jedoch in Spuren im
Produkt vorhanden sein. Ein ansonsten idealer umweltfreundlicher Prozess
kann verhindert werden, wenn es z. B. nicht gelingt eine Reinheit von z. B.
weniger als 1 ppm Rhodium oder eines anderen Ubergangsmetalls zu
erreichen.

In der Regel spielt die Rickgewinnung eines Katalysators bei der homogenen
Katalyse ein gro3e Rolle, insbesondere wenn man von teuren
Edelmetallkatal ysatoren ausgeht.

Die Katalysatorproduktivitét spielt eine grof3e Rolle, aber auch da findet man
haufig eine grofe Diskrepanz zwischen den Arbeiten der universitéaren
Forschungsinstitute und dem, was die Industrie bendtigt. Es ist klar, dass die
Verfahren umso besser funktionieren, je mehr Katalysator man einsetzt.
Haufig gibt man sich an der Universitdt damit zufrieden, es grundsétzlich
gezeigt zu haben, dass Reaktion funktioniert, allerdings klafft eine grof3e
Lucke zwischen diesem Schritt und der Anwendung in der industriellen
Produktion. Und diese Liucke wird nach meinem Eindruck auch von den
Firmen zur Zeit nicht beforscht. Der Fokus in der ist Industrie auf das
Tagesgeschéft gesetzt und es wird in dem Sinne eigentlich nicht strategisch
Technologievorhaltung betrieben, so wie es bel den grof3en Firmen etwa bis
vor 10 oder 15 Jahren noch Ublich war.
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» Die Katalysatoraktivitat ist noch eine wichtige Zielgrofe, die haufig im
akademischen Bereich, insbesondere fiur die organische Chemie, nicht
berlicksichtigt wird.

Criteriafor an Industrial Fine Chemical Catalyst

=> High product yield and selectivity

= Product purity = toxicity, cost for purification
< 1 ppm of metal (and ligand) content in pharmaceutical end
products (agro inter mediates may be higher)

=) Recycling, catalyst productivity, ton = catalyst cost
For late transition metals: >1000 (small scale, high value);
>20'000 (large scale, low price)

=) Catalyst activity, tof = production capacity
>500/h (small scal€); >10°000/h (lar ge scale)

Nach meiner Auffassung ist die Ganzheitlichkeit von Verfahren ein sehr wesentlicher
Punkt. Man findet haufig Beispiele wie diese im Folgenden beschriebene Reaktion,
bei der in einem Reaktionsschritt eine Vielzahl von Kohlenstoff-Kohlenstoff-
Bindungen geknupft wird. Es handelt sich hier um einen hocheleganten Prozess und
ein Beispid fur eine atomeffiziente Synthese. Man betrachtet hier jedoch einen
einzelnen Reaktionsschritt und nicht die gesamte Abfolge des Problems, das die
Herstellung des Eduktsist. Diese Synthese verlauft nicht ad hoc effizient.

Eswerden in der Regel Einzelbetrachtungen gemacht und man muss sich davor hten,
verschiedene Synthesen ohne die ganzheitliche Beurteilung von Vor- und
Folgeschritten miteinander zu vergleichen. Auf der anderen Seite ist es jedoch
zunehmend schwierig mdogliche Synthesen herunterzubrechen und sie tatséchlich
ganzheitlich zu analogisieren. Als allgemeine Regel gilt, dass jedoch atomeffiziente
Schritte moglichst hundertprozentig in Synthesen eingebaut werden sollten.

Ganzheitliche Betrachtung ist notwendig

Atomeffizienz: kg Wunschprodukt / kg alle Produkte
Atomokonomie: M,, Wunschprodukt / 3 M, alle Produkte

OMe

P (dba)3Pd,-CHCI4 HEO
Z (2.5 mol%) /
PhO,S _ D — PhO,S
PhO,S PhsSb (10 mol%)  PhO,S

ACOH, CgHg, 50°C
7%

B. M. Trost, Y. Shi, J. Am. Chem. Soc. 1991, 113, 701.

Weniger Nebenprodukte und
kiirzere Synthesewege

Okonomische und ckologische Vorteile

Aber: Gesamtbetrachtungen der Synthesen sind notwendig !!
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Bevor ich im Folgenden Beispiele fur erfolgreich konzipierte Beispiele zeigen
werden, lassen sie mich vorher noch eéinmal methodische Defizite darlegen. Ich trenne
dabel in Reaktionen und Technologien.

Zunéchst zu den Reaktionen:

Aromatenfunktionalisierungen sind sehr wichtige Reaktionen. 80 % aller
Reaktionen im Wirkstoffbereich und aller Pharmaprodukte haben aromatische
oder heteroaromatische Strukturelemente. Wir verwenden heute in der
Technik immer noch die Verfahren, die eigentlich schon vor tber 100 Jahren
entwickelt wurden, well sie etabliert sind und gut funktionieren, aber mit
stochiometrischen Anfall von Nebenprodukten.

Aminierungsreaktionen stellen noch ein grof3es methodisches Defizit dar. Die
Knlpfung von C-N-Bindungen ist sehr viel weniger breit entwickelt als
Reaktionen zur Knipfung von C—C- oder C—H-Bindungen.

Auf die Heteroaromaten- und auch die Oxidationschemie ist mein Vorredner
bereits eingegangen, dazu brauche ich nicht noch einmal zu sprechen.

Ein wichtiger Punkt, der wieder in Richtung der ganzheitlichen Betrachtung
geht, ist die Schutzgruppenchemie. Bel einer Vielzahl von Reaktionen,
insbesondere auch bei den Aromatentransformationen, werden mitunter
funktionelle Gruppen eingefihrt, um einfach eine bestimmte funktionelle
Gruppe oder Position im Molekdl zu schitzen. Dabel werden zwei
Reaktionsschritte umsonst durchgefiihrt, da die eingefihrte Gruppe am Ende
wieder abgespalten wird und nicht mehr im Produkt auftaucht. Dies geht in
der Regel mit einem stochiometrischen Anfall von Nebenprodukten einher.
Das heifdt, dass direkte selektive Reaktionen an funktionalisierten
V erbindungen eine grol3e Herausforderung sind. Haufig werden entsprechende
Methoden an den sogenannten “"einfachen Modellsubstraten” etabliert.
Allerdings fehlt hier dann der Transfer zu einer komplexeren Gesamtreaktion.
Wenn man zum Beispiel einen Oxidationskatalysator fur Alkoholoxidationen
entwickelt, dann kann man Benzylakohole, auch den einen oder anderen
aliphatischen Alkohol, sehr gut zur Reaktion bringen. Moglicherweise wird
aber DER Alkohol, der eine Vielzahl von funktionellen Gruppen trégt,
beispielsw. Hydroxygruppen wie in Zuckeralkoholen, der fur die Technik und
fUr die Wirtschaft interessant ware und einen besonders schwierigen Fall
darstellt, nicht untersucht.

Selektive C—H-Aktivierungen sind ein sehr wichtiger Punkt, weil wir bel
diesen Reaktionen natirlich Reaktionsschritte einsparen konnen,

und es besteht noch ein sehr grof3er Bedarf an verbesserten asymmetrischen
Reaktionen.

Zu den Technologien:

Die schnellere Implementierung von neuen Reaktionen und Reagenzien ist
wunschenswert.

Verfugbarkeit und einfacher Einsatz von sogenannten Nischentechnologien
(z. B. Elektrochemie).

Ein ganz wichtiger Punkt fir die Katalyse insgesamt ist die Verfligbarkeit von
Katalysatoren und Liganden. Wir kennen etwa 5.000 bis 10.000 chirale
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Liganden fur Hydrierungsreaktionen. Wenn man jedoch sieht, welche Zahl
von Liganden dann tatséchlich fur technische Anwendungen verflgbar ist,
dann ist das ein verschwindend kleiner Anteil. Wenn diese Verfligbarkeit der
Liganden nicht gewdhrleistet ist, so sind sie auch nicht fir eine schnelle
Implementierung in Prozessen abrufbar, so dass eine technische Realisierung
per se nicht durchfihrbar ist.

» Aufarbeitungskonzepte spielen eine grof3e Rolle und

* be der high-throughput (HTP)-Katalyse und -analyse ist eine deutliche
Entwicklung erkennbar. Dies ist ein Bereich, der sich in der Zukunft weiter
entwickeln muss und sollte.

Beispiele fir methodische Defizite

Reaktionen Technologien

Aromatenfunktionalisierung Schnelle Implementierung von
(Aldehyde, Ketone, alkyl. neuen Reaktionen und Reagenzien
Derivate) Verfiigbarkeit und einfacher
Aminierungsreaktionen Einsatz ven ,, Nischentechnologien®
Heteroaromatensynthesen Verfiigharkeit von Katalysatoren
(Chinaline, Pyridine, ...) und'Liganden

Oxidationschemie Neue Aufarbeitungskonzepte
Vermeidung von (Metal- und Liganden-
Schutzgruppenchemie verunreinigungen in Produkten
Sdlektive CH-AKktivierungen HTE-Katalyse und HTE-Analytik

Ausgewahlte asymmetrische
Reaktionen

Nun mdchte ich zu einigen positiven Beispielen, aber auch Problemféllen kommen.

Ein Paradebeispiel, das auch 1997 mit dem Green Chemistry Award des
amerikanischen Présidenten ausgezeichnet wurde, ist dieser Prozess zur Herstellung
von lbuprofen. Ibuprofen ist ein Wirkstoff eines der wichtigsten nichtsteroidalen
Entziindungshemmer und in sehr starken Schmerzmitteln enthalten.

Hier ist zundchst der Prozess dargestellt, der in den 1980er Jahren von der
amerikanischen Pharmafirma Boots betriecben wurde: er fihrt zu ca 30bis
35 Kilogramm Nebenprodukten pro Kilogramm des Produktes | buprofen.

Hier ist der aternative dreistufige katalytische Weg dargestellt, bel dem jeder
Einzelschritt katalytisch verlauft. Dies ist auch ein sehr schones Beispiel fir eine
ganzheitliche Betrachtung. Es werden pro Kilogramm Ibuprofen deutlich weniger als
5 Kilogramm Nebenprodukte gebildet. Bei Betrachtung eines Reaktionsschrittes
aleine, der sicherlich noch am meisten Verbesserungsbedarf aufweist, kbnnte man an
bzgl. der Acylierung mit flissigem HF eigentlich nicht zu der Aussage kommen, dass
es sich hier um einen besonders ,, griinen” Reaktionsweg handelt. Die Anwendung von
Flusssdure ist keine angenehme Technologie und auch Korrosionsprobleme stellen
apparativ einige Anforderungen dar. In der gesamtheitlichen Betrachtung erkennt man
jedoch, dass in der Summe bei der Reaktion kein Salz gebildet wird, so dass dieser
Reaktionsweg insgesamt in Hinblick auf die entstehenden Abfélle gunstiger ist, was
sich auf der Kostenseite auch positiv wiederspiegelt.
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» Gruner® Prozessfur |buprofen

, Hoechst-Celanese” /© , Boots*
(H3C),CHCHj

(CH,0C),0/HF (CH40C),0/ AlCl,

H,/Kat. CICH,CO,C,H; / NaOC,Hy

H*/H,0
OH : ¢HO

o o
(HC),CHCH; (HaC)2CHCH;

CO,H

CHCH, H,NOH
co/pd /O/ .
(H5C),CHCH3 A

Ibuprofen

Ein weiteres Beispiel ist der Bereich der Aromatenveredelung. Dies ist ein sehr gutes
Beispiel, wie lange Technologien von der Entdeckung im Universitétsiabor bis zur
Anwendung brauchen. Derartige Reaktionen wurde Ende der 1960er Jahre erstmalsin
Amerika entdeckt. Parallel dazu gibt es Arbeiten von japanischen Forschern. Dann
gab esin den 1970er Jahren weitere methodische Entwicklungen, basierend auf diesen
Reaktionen, hinzu. Zur ersten technischen Realisierung kam es dann meines Wissens
nach bel der Ciba-Geigy, spdter Novartis. Heute kann man davon ausgehen, dass
mindestens 25 bis 30 dieser Prozesse etabliert sind. Das zeigt aber, dass von der
eigentlichen wissenschaftlichen Entdeckung - Ende der 1960er Jahre, Anfang der
1970er Jahre - praktisch 20 Jahre bis zum ersten technischen Einsatz vergangen sind
und 25 bis 30 Jahre, bis man jetzt eine Reihe von technischen Anwendungen etabliert
hat. Es sollte vielleicht auch nicht unerwahnt bleiben, dass es seit April 2002 zu
diesem Prozess auch ein BMBF-Leuchtturmprojekt mit 14 Gruppen gibt, wo auch
einige Forschungsgruppen okotoxikol ogische Bewertungen durchftihren.

Beispiel Aromatenveredelung

»

R

CHO

X

>

R

BM BF-L euchttur mproj ekt:
Nachhaltige Aromatenchemie
(Beginn: 1.4.2002;

12 Forschungsgr uppen;

3 Firmen)
X =Cl, Br, I, OTf, N,*X", COCI, SO,CI

Ich will noch ein Beispiel bringen, das erklart, warum diese Art von Chemie
besondere Vorteile aufweist. Das ist der Hoffmann-La Roche-Prozess zur Herstellung
von Lazabemid. Dieser Wirkstoff ist vorher in acht klassisch-organischen Stufen
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hergestellt worden. Dazu gehoren dann auch sieben Aufarbeitungsstufen mit
Losungsmitteln, siebenmal Energieaufwendungen etc. Man kann durch einen
katalytischen Schritt die gesamte Synthese so umstellen, dass man diese sieben
Reaktionsstufen einsparen kann. Jede dieser Reaktionsstufen verlauft mit weniger as
100 % iger Ausbeute. Bei dem katalytischen Verfahren hat man natirlich eine
deutlich hohere Gesamtausbeute und man spart die Aufwendungen fur die
Aufarbeitungen. So ist die Produktausbeute am Ende nattrlich deutlich hoher, as bei
dem klassischen Verfahren.

In diesem Fall macht es sich dann auch bezahlt, einen vergleichsweise teuren
Edelmetallkatal ysator einzusetzen und einen Halogenaromaten direkt zu verwenden,
der kommerziell verfigbar ist.

cl
-~ N
4 HZN\/\NH _Pd> | _ H
2 = N " NH, " Hcl
cl I

Hofmann-La Roche process (1 step instead of 8 steps) L azabemide

o CO,H
PdCl, / PPhy d
——
HCl, co

Hoechst-Celanese process ca. 3500 to/a I buprofen

Ausgewdhlte Produktbeispiele fir technisch realisierte Prozesse in diesem Bereich
sind im folgenden Bild dargestellt. Der erste Prozess, der hier realisiert wurde, war die
Herstellung des Herbizids Prosulfuron. Andere Beispiele, von denen hier nur einige
ausgewahlt sind, sind im Bereich der AT, — Antagonisten im Pharmabereich
anzufuhren . Da sind zum Beispiel das Naproxen, das von der Firma Albermark
hergestellt wird, und ein UV — Absorber zu nennen. Diese Produkte werden mit
palladium- oder nickelkatalysierten Reaktionen technisch realisiert.
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Ausgewahlte Produktbeispiele

@THCONH N o
[
NN COH
- o OO LS
o} o o

-

Prosulfuron Nabumeton Naproxen

N~ O ety
NC 4 | OH P
N N—NH
Pl
O O O NN

2-Cyano-4'-methyl- Losartan O 0
biphenyl

A. Zapf, M. Béller, Top. Catal. 2002, 19, 101-109;
M. Beller, A. Zapf, W. Mégerlein, Chem. Eng. Techn. 2001, 24, 575-582.

Ein anderes Gebiet sind die Synthesen von Aminen. Im Labor sind eine Vielzahl von
Syntheseverfahren realisiert worden. In der folgenden Abbildung sind die gangigen
Methoden dargestellt. Die meisten dieser Verfahren jedoch grof3e Probleme und
werden praktisch technisch nicht genutzt. Es gibt eigentlich nur wenige Methoden, die
technisch haufiger angewendet werden.

Das ist auf der einen Seite die Reduktion der Imine, entweder as reduktive
Aminierung direkt oder wenn man chirade Amine herstellt, dann die Hydrierung der
entsprechenden Imine, sowie die Aminierung von entsprechenden Alkoholen.

Sie kdnnen Imine auch ausgehend von Alkinen herstellen oder den entsprechenden
Carbonylverbindungen. Die letztere Reaktion ist der wesentliche technische Prozess
fur die Darstellung von Aminen.

Dies ist aber ein mehrstufiger Prozess und grundsétzlich gibt es Bedarf fir die
Vereinfachung von Aminsynthesen.

Synthesen von Aminen

N
C-NO,
/

Produktionsvolumen von aliphatischen Aminen: >> 1. Mioto/a

Hydroaminierung: 100% atomeffizient; verfuigbar e kostengiinstige Rohstoffe

Hier sind einige Beispiele fur aliphatische Amine aus dem Pharmabereich gezeigt.
Dies stellt nur einen kleinen Ausschnitt aus den tatsdchlich eingesetzten
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Verbindungen dar. Es sind die jeweiligen Anwendungen und auch einige Naturstoffe
aufgezeigt.

Allen Verbindungen gemeinsam ist, dass sie nicht direkt auf einem atomeffizienten
Weg hergestellt werden, sondern Uber mehrere Reaktionsschritte, unter anderem tber
Schutzgruppen und mit stdchiometrischem Salzanfall.

Beispiel Aminierungen

‘N/\/* ~' : ::NCN«S—NO

HsC (heart and circulation drug)

Dimetinden Indoramin

(antihistamines) R \Q (hypotensor)
O
OCH3 R’ OR
OCHg Fentanyl (analgesic) 0
u—@c—N

1
HoN OCH3 H

H
'
Mescalin il Bezafibrate
(psychodysleptic) (lipid-lowering substance)
COOH

Tromaril (antiphlogistic)

Hier ist einmal ein typisches Beispiel gezeigt fur eine entsprechende Reaktion. Zu den
Aryl-ethyl-aryl-piparazinen gibt es allein in den 1980er Jahren nahezu 100 Patente,
die sich mit Anwendungen von diesen Verbindungen beschéftigen. Alle Synthesen
sind durch Mehrstufenprozesse charakterisiert, so dass selbst bei 100 % iger Ausbeute
mindestens 30 % Nebenprodukte entstehen.

Man kann die Produkte auch mit basischen Katalysator direkt herstellen. Die
Atomeffizienz ist auf diesem Weg sehr viel grofer und man hat lediglich einen
einstufigen Prozess.

Ph~ + HBr Ph~g,
52-67%

Atomokonomie: 70%

2.5mol% BulLi

Ph” + Ph—N N-H

90-99%
Atomokonomie: > 95%

Ein weiterer Bereich, wo menes Erachtens Verbesserungen in der
Feinchemikalienproduktion mdglich und notwendig sind, ist der Bereich der
Aminosauren.



Aminosauren sind Bausteine des Lebens. Allgemein ist nicht bekannt, ist dass es eine
Reihe von Aminosduren gibt, die in der Feinchemikalienproduktion eine Rolle
spielen. Einmal as Wirkstoffe, aber auch als Spezialtenside, d. h. im Bereich einer
Produktionsmenge von etwa 10.000 t.

Der typische Reaktionsweg in der Industrie fur die nichtnattirlichen Aminosduren
(nattrliche Aminoséauren werden Uber die Biokatalyse durch Fermentation produziert)
ist die klassische Strecker-Reaktion. Strecker-Reaktion bedeutet eine Umsetzung des
Aldehyds mit Cyanwasserstoff zum Aminonitril, das dann mit stéchiometrischen
Mengen Schwefelsaure hydrolysiert wird, unter Anfall von dguimolaren Mengen von
Ammoniumsulfat. Anschlief3end wird zur Umsetzung zu den N-Acylverbindungen
noch einmal Acylierungsmittel zugesetzt. Dies fuhrt man in der Regel nach Schotten-
Baumann durch, wobei ein weiteres Aquivalent Salz anféllt. Bei einer 100 %igen
Ausbeute fiihrt das mindestens zu einem Anfall von zwei Aquivalenten Salz. Haufig
entstehen noch sehr viel mehr Nebenprodukte, weil die Ausbeute entsprechend
niedriger ist.
Beispiel N-Acylaminosauren ‘

o
Sar cosinate R) L,}‘/\ N-Acetyl-cystein
CH,

R
COH Hooc HW\/©/
Aspartam NL SN Methotrexat
2!

COOH

CO—N" “CO,CH; HO,C O
H
SH

fo J ot
¥t . O )
Captoprile 07\‘ \COOH ﬁiﬁ) R \NJL“( Vancomycine
0 ©
©

o

M. Beller, M. Eckert, Angew. Chem. 2000, 112, 1027; Angew. Chem. Int. Ed. 2000, 39, 1010.

Ein Beispiel, dass man auch eine direkte katal ytische Reaktion durchfihren kann, ist
die Umsetzung von Aldehyden mit Aminen in Gegenwart von CO. Diese Methode ist
im Pilotmal3stab in der GrofRenordnung von Tonnen umgesetzt worden, es sind
jedoch Verbesserungen notwendig, um eine breite allgemeine Anwendbarkeit zu
gewahrleisten.
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K atalytische Amidocar bonylierung ‘ |

Wakamatsu Reaktion Pd-katalysiert
(Co-katalysiert)
(ef0)
(10- 60 bar)
CO/H,

[Pd]
(50 - 100 bar)

R O
(0.01 - 0.5 mol%)
HCo(CO), HO\I])\HJ\R'
(0)

(1-5mol%) H :"(l mol%)
X = (5-35mol%)
N-Acyl Amino Acid

B) Ein-Stufen-Synthese mit 100 % Atomeffiziens

B Hohe Selektivitét und Ausheuten
B) Toleranz von funktionellen Gruppen

M. Beller, M. Eckert, Angew. Chem. 2000, 112, 1027; Angew. Chem. Int. Ed. 2000, 39, 1010.

Ganz zum Schluss meines Vortrages werde ich noch en wenig auf die
Oxidationschemie eingehen. Wenn man Uber die Oxidationschemie spricht, dann
insbesondere auch Uber Wasser und Luft. Dies sind das Lésungsmittel und das
Oxidationsmittel, die bei diesen Reaktionen anzustreben sind.

Die Oxidationschemie hat, was die homogene Katalyse angeht, die grofdte Bedeutung
in Hinblick auf die Produktionsmenge. Das rihrt insbesondere daher, dass die
Bulkprodukte, Uber die wir heute nicht reden wollen, Terephthalsdure und
Phthal sdureanhydrid, tber homogen-katal ytische Prozesse produziert werden.

Aber es gibt auch eine ganze Reihe von Feinchemikalien, die Uber Oxidationskatalyse
hergestellt werden. Und da ist heute immer noch richtig, dass haufig Oxidationsmittel
in stéchiometrischen Mengen eingesetzt werden. Fir Feinchemikalien sollten in der
Regel entweder idealerweise Luft, Wasserstoffperoxid oder die Alkylperoxide
eingesetzt werden. Auch Bleichlauge hat fur die Feinchemikalienproduktion, was die
Sicherheitstechnik  angeht, enen gewissen Charme. Die entstehenden
Natriumchloridabfélle werden in der Regel bei der Feinchemikalienproduktion nicht
so drastisch gewertet. Aber es gibt immer noch ene ganze Relhe von
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Oxidationsreaktionen, die stéchiometrische Mengen toxischer Ubergangsmetalle
verwenden und das sollte also nicht sein.

Beispiel Oxidationschemie

K apazitat
106toly
187

Oxidationen

Hydroformylierl_.mg Terephthalsiure
und ander e Car bonylierungen und Phthalsaureanhydrid
ca. 5mioto/a

10
O, (wenig O;)
H,0,
‘Bu-OOH
NaOCl
CrOg, K,SOg, K,S,04...

uabun B1IpAH

Bun se1ueko0IpAH
uoires|ewobiO

-
¥

o

o
=
o

Wenn wir Uber Oxidationschemie sprechen, und das wird gerne bel Anwendung von
Luft oder Sauerstoff vergessen, dann mussen wir auch Uber Koppelproduktion
sprechen. Das betrifft wieder den Punkt der ganzheitlichen Betrachtung.

Es ist haufig umweltfreundlicher, an Stelle von Sauerstoff z. B. Bleichlauge oder
Wasserstoffperoxid einzusetzen, wenn mit Sauerstoff ein Koppelprodukt entsteht. Die
bekannten Oxidationsverfahren, bis auf zwel Ausnahmen, bei denen Sauerstoff
eingesetzt wird, bendtigen ein zusétzliches Reduktionsdquivalent. In diesem Fall
entstehen immer Koppelprodukte. Das ist nicht zielfhrend. Gerade bel der
Feinchemikalienproduktion ist ene Koppelproduktion wirtschaftlich  sehr
problematisch.

Problem Koppée produktion

catayst

Ganz zum Schluss noch eine ein wenig provokative Darstellung unter dem Motto
»/Auch Nobelpreisverfahren missen verbessert werden*.
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Eine Reaktion, die von Sharpless und Mitarbeitern entwickelt wurde, die sogenannte
asymmetrische Dihydroxylierung von Doppelbindungen, ist, um es ganz deutlich zu
sagen, ein phantastisches Verfahren, um chirae Diole herzustellen. Es wurde im
letzten Jahr mit dem Nobelpreis bedacht. Aber auch ein solches Verfahren hat seine
Probleme. Wenn man sich die Herstellung von grof3eren Mengen, z. B. in einer
Grolenordnung von 1 Kilogramm vorstellt, dann erkennt man, dass bel dieser
Reaktion im wesentlichen Eisensalze produziert werden und nicht das gewlnschte
Diol, selbst wenn man von einer 100 %igen Ausbeute ausgeht.

Das zeigt, dass es gerade auch bei asymmetrischen Oxidationsverfahren einen grof3en
Bedarf nach Verbesserung gibt.

Auch , Nobelpreis-Verfahren“ mussen ver bessert werden

SharplessAD: 3 Equivalentevon K [Fe(CN) ] per Equivalent von Diol

6.8kg Ks[Fe(CN)g]
ANNNNF > AN oH
28kg KaCOj3 Ot

== Glinstigere Oxidantien
== Neue Katalysatoren!

C. Ddbler, G. Mehltretter, M. Beller, Angew. Chem. Int. Ed. 1999, 38, 3026-3028.
C. Ddbler, G. Mehltretter, U. Sundermeier, M. Beller, J. Am. Chem. Soc. 2000, 122, 10289.

Als Einstieg in die nachfolgende Diskussion hier meine letzte Folie, in dem ich auch
den Begriff der ,, Dream reactions* verwendet habe.

Ich habe diesen Begriff allerdings in Anfiihrungszeichen gesetzt. Es wurde bereits
erwahnt, dass es eine algemein etablierte und anerkannte Aufstellung von
Herausforderungen gibt, die man fur den Bereich der Bulkchemikalien als wichtig
und notwendig ansieht. Uberraschenderweise bleiben die Ziele — zumindest seit den
1990er Jahren, seitdem ich dies verfolgt habe — relativ konstant. Das bedeutet, dass
man graduelle Fortschritte macht, aber es relativ schwierig ist, kurzfristig
Durchbriche zu erzielen.

Die Wunschreaktionen fir die Feinchemie sind vielleicht nicht ganz so hoch
anzusiedeln, wie z. B. Methan zu Methanol oder Methan und Kohlendioxid zu
Essigsdure umzusetzen, aber ich glaube auch, dass hier noch ein grof3er Bedarf noch
V erbesserungen existieren. Die Wunschreaktionen sind im Einzelnen:

* Allgemein anwendbare hochselektive asymmetrische Hydrierkatalysatoren.
Da wird der eine oder andere fragen, warum das noch ein Wunschziel ist. Es
gibt doch, wie ich vorhin gesagt habe, einige tausend Liganden und in der
entsprechenden Fachliteratur werden jede Woche quasi mehrere Arbeiten zur
asymmetrischen Hydrierung publiziert. Das Problem bel diesen Reaktionen
und Liganden ist, dass sie relativ speziell und einzigartig fur Reaktionen sind.
Es gibt keine wirklich allgemein anwendbaren Katalysatorsysteme, die fur
mehrere Produktklassen und fur viele funktionelle Gruppen gleich gut
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arbeiten. Daher besteht in diesem Bereich insbesondere nach praktikablen
kostenguinstigen K atal ysatoren weiterhin ein grof3er Bedarf.

o Schutzgruppenfreie  Funktionalisierungen, gerade an  komplexeren
V erbindungen findet man sie ganz selten und sie werden auch relativ wenigin
der Forschung untersucht.

* Der ginstigste und einfachste Weg, chirale Amine herzustellen, wére die
asymmetrisch katal ytische reduktive Aminierung. Diese Reaktion ist bis auf
ganz wenige erste Beispiele heute nicht mdglich. Der BASF-Prozess, der im
Augenblick fir die Aryl- und Ethylamine etabliert Uber Biokatalyse
durchgefiihrt wird, wirde meines Erachtens sofort 6konomisch gegentiber
einem solchen Prozess verlieren, wenn man einen einfachen, homogenen,
chiralen Katalysator hétte, der diese Verbindung mit einer Ausbeute und
Selektivitét Uber 90 % hydrieren wirde. Im Augenblick gibt es einen solchen
Katalysator nicht. Wenn es ihn gébe, wirde ich eine sofortige Anwendung in
der Industrie sehen.

» Direktfunktionalisierungen von Aromaten sind bereits angesprochen worden.

» Katalytische metallorganische Kupplungsreaktionen. Derzeit verwenden fest
ale Forschungsgruppen weltweit die teuren Ubergangmetallkatal ysatoren,
Palladium, Nickel, Rhodium, Ruthenium. Fir die billigen und toxikologisch
nicht problematischen Metalle Eisen oder Mangan gibt es vergleichsweise
wenige Anwendungen. Es gibt Ansdtze aus dem MPI in Mihlheim, aber es ist
uberraschend, wie wenig auf diesem Gebiet eigentlich geforscht wird, obwohl
es einen groflen Bedarf gibt. Hatte man einen Eisen- oder Mangan-
Katalysator, der eine Aryl-X-Verbindung selektiv breit anwendbar
funktionalisieren wirde, kéme er — so wirde ich prognostizieren — zu einer
sofortigen oder unmittelbaren Anwendung.

Stichworte sind auch:
»  Asymmetrische Epoxidation,
» Direktaminierung von Olefinen und Aromaten,
» Selektive Funktionalisierungen an nachwachsenden Rohstoffen,

* Und ein letzter Punkt, der schon seit mehreren Jahren einen Rolle spielt, sind
halogenidfreie Synthesen von Isocyanaten z. B. fur die Polyurethane durch
Carbonylierung von Nitroverbindungen. Hier hat man bereits viel versucht, ist
aber am Ende immer wieder an der Katalysatorproduktivitét gescheitert.

Ich hoffe, dass ich einen Einblick in die homogene Katalyse gegeben habe und ich
wurde mich freuen, wenn es dazu eine interessante Diskussion geben wiirde.
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“Dream Reactions’ fur die Eeinchemie

Allgemeiner anwendbar e hochselektive

asymmetrische Hydrierkatalysatoren

Schutzgruppenfreie Funktio-

nalisierungen

Chirale reduktive Aminierung

Direktfunktionalisierungen von

Aromaten

K atalytische metallor ganische

Kupplungsreaktionen mit Fe oder Mn

Effiziente asymmetrische Epoxidationen

Direktaminierung von Olefinen und

Aromaten

Selektive Funktionalisierungen von

nachwachsenden Rohstoffen

Halogenidfreie Synthese von | socyanaten

(Carbonylierung von Nitrover bindungen)
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Abfallvermeidung bei Produktionen fur organische Spezialchemikalien
durch den Einsatz hochspezifischer Katalysatoren

Dr. Frank Marscheider-Weidemann
(Fraunhofer-Institut fur Systemtechnik und Innovationsforschung, Karlsruhe)

Fachgesprach 24. September 2002
“Abfallvermeidung bei Produktionen fir organische
Spezialchemikalien durch den Einsatz hochspezifischer

Katalysatoren”
Zwischenergebnisse des Projekts und
Vorstellung des Konzepts zur Bezifferung
des Abfallvermeidungspotentials
Dr. Frank Marscheider-Weidemann
Fraunhofer-Institut fir Systemtechnik und Innovationsforschung, Karlsruhe
s ]

Fraunhofer |\

Sygemtechnik und
Innovationsforschung

Meine Damen und Herren, lassen Sie mich eingangs etwas Uber das
Fraunhofer-Institut fur Systemtechnik und Innovationsforschung in Karlsruhe
sagen und lhnen das Umfeld erlautern, in dem das Projekt durchgefiihrt wird.

Unser Institut, das mit ,ISI“ abgekirzt wird, wurde vor 30 Jahren gegriindet.
Wir forschen nicht an Hardware, sondern erweitern das naturwissenschatftlich-
technisch orientierte Fachspektrum der Fraunhofer-Gesellschaft um
wirtschaftliche und gesellschaftspolitische Aspekte. Als interdisziplinares
Institut der Innovationsforschung konzipiert das Fraunhofer ISl neue
Anwendungen  moderner  Techniken, innovative  technikbezogene
Dienstleistungen und organisiert Pilotvorhaben. Wir sind damit auch auf
Forschungsvorhaben eingestellt, deren Fragestellungen, wie beim
vorliegenden Vorhaben, etwas ,weich* formuliert sind. Wir haben uns
zusammen mit der Universitat Stuttgart um das Projekt im Rahmen einer
UFOPLAN-Ausschreibung beworben.

Die Katalyse stellt seit Jahren einen kontinuierlichen und bedeutenden
Nachhaltigkeitspfeiler der Chemie dar. Auf dem folgenden Bild sind die
katalyserelevanten Patentanmeldupgen der letzten 10 Jahre am
Europaischen Patentamt dargestellt— Nach einer gewissen Stagnation der
Anmeldungen Anfang der 1990er Jahre nimmt die Zahl kontinuierlich zu. Im
Zeitraum 1991 bis 2001 wurden lber 12 000 Patente zum Thema Katalyse
identifiziert.

! Beriicksichtigt wurden Anmeldungen innerhalb der Patentklassen B01J-021 bis B01J-038
sowie CO8F-004.
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Entwicklung der Patentanmeldungen
innerhalb der letzten 10 Jahre am europaischen Patentamt
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Der Anteil der Patentanmeldungen deutscher Firmen lag bei ca. 20 % aller
Patentanmeldungen weltweit und bei knapp 50 % der europaischen
Anmeldungen. Unter den 10 Firmen mit den meisten Patentanmeldungen in
den Jahren 1998 bis 2000 sind auf den ersten drei Platzen die BASF, Bayer
und die Degussa zu finden. Man sieht, die Katalyse hat nichts von ihrer
Attraktivitat verloren.

Wahrend die 6konomische Bedeutung der Katalyse weitgehend klar ist, gibt
es in der Literatur zu den mit Katalysatoren verbundenen oOkologischen
Entlastungen wie beispielsweise Abfalleinsparungen keine ganzheitlichen
Abschatzungen: Entweder sind es Einzelfalldarstellungen oder sehr breite
Einschéatzungen, die nur als Diskussionsbasis gedacht sind.

Anteil Deutschlands an den Patentanmeldungen
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TOP10 der Katalyse-Patentanmelder weltweit

Rang Nr. |Konzern/ Firmengruppe Anzahl der Patentevon
1998-2000
1 BASF Gruppe (inkl. Basdll) 184
2 Degussa Konzern 100
3 Bayer Konzern 81
4 Exxon 80
5 Basell (sofern esnicht zur BASF- 63
Gruppe gezéhlt wird)
6 DuPont (Konzern) 52
7 BP (Konzern) 47
8 Atofina 46
9 Dow 34
10 Shokubai 32
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Lassen Sie mich kurz auf die Arbeitsschritte innerhalb des laufenden
Forschungsvorhabens eingehen, ehe ich lhnen die Methodik zur geplanten
Abschatzung des Potentials der Abfalleinsparung vorstelle. In einem ersten
Arbeitsschritt  wurden  die  Verfahren, Produktionsbereiche  und
Syntheseprozesse identifiziert, in denen fortgeschrittene Katalysatorsysteme
eingesetzt werden und zu einer erheblichen Einsparung an Abfallen beitragen
konnen. Hierzu haben wir Literatur- und Patentrecherchen sowie Interviews
mit einigen von lhnen durchgefihrt. Die Ergebnisse dieser Analyse sind in
dem Ihnen vorliegenden Hintergrundpapier zusammengefasst.

Auf Grundlage dieses Uberblicks haben wir ein Konzept zur Abschatzung
zukunftig moglicher Abfalleinsparungen entwickelt, das ich in diesem
Fachgesprach zur Diskussion stellen mochte. Die verschiedenen
Rahmenannahmen des Konzeptes, die wir verwenden, sind auf Basis der
derzeitig verfugbaren Quellen gewéhlt worden. Die Annahmen zu den
verschiedenen notwendigen Berechnungsfaktoren sollen im
Forschungsvorhaben in eineﬁlbschlieBenden Befragung, ahnlich der Delphi-
Befragung, Uberprift werden™

% Bei der Delphi-Methode werden Experten zun&chst unabhéngig voneinander befragt. In
einer zweiten Befragungsrunde werden ihnen dieselben Fragen noch einmal vorgelegt,
diesmal aber zusammen mit den Ergebnissen der ersten Befragung. Die zweite Antwort
erfolgt also in Kenntnis der Einschatzung aller befragten Experten. Ein typisches
Einsatzgebiet der Delphi-Methode ist z. B. die Zukunftsforschung.
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Arbeitsschritte

« Identifizierung der Verfahren, Produktionsbereiche
und Syntheseprozesse, bei denen hochselektive Katalysatorsysteme
eingesetzt bzw. entwickelt werden (Hintergrundpapier)

« Erstellung eines Untersuchungskonzepts zur Abschéatzung der
kunftigen wissenschaftlich-technischen Entwicklung, der
kunftigen Chemieproduktion und des Ressourceneinspar-
Potenzials durch Einsatz fortgeschrittener Katalysatorsysteme

» Fachgesprach

- ,Delphi“-Befragung
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Das Problem bei jeder 6konomisch-6kologischen Abschéatzung im Bereich der
Chemischen Industrie ist die grof3e Inhomogenitat ihrer Sparten. In einer fir
1990 durchgefihrten Betrachtung ist erkennbar, dass die spezifischen
Produktionswerte zwischen 350 DM/t fur Dingemittel, tber 25.000 DM/t fur
Pflanzenschutzmittel, bis ca. 80.000 DM/t fir Pharmazeutika betragen.

Produktionswerte der Chemischen Industrie 1990

Bereich Produktionswert | Produktion Spez. Produkti-
[Mio. DM] [t] onswert [DM/t]
Anorg. Grundchemikalien 10.789 12.428.717 * 860
Organische Grundchemikalien 23.549 11.753.422 2.000
Kunststoffe 25.877 9.214.299°° 2.800
Chemiefasern 5.300 1.026.679 " 5.150
Pharmazeutika 25.655 80.000°
Diingemittel 1.836 5.240.000° 350
Pflanzenschutzmittel 3.468 136.000 ° 25.000
Synthesekautschuk 1.550 523.281 2.960
Chemie, gesamt 154.267 96.957.000 ° 1.590

1 Chlor, Salzsaure (100 % HCI), Schwefelsaure (als SO5), Ammoniak als N, Natriumhydroxid (als NaOH); 2
Ethylen, Propylen, Butadien, Acetylen, BTX, Vinylchlorid, Methanol, Essigséure; * Kondensations- und Po-
lymerisationsprodukte; * fur Zellulosische Fasemn: Wert von 1989; ° firr Komplexdiinger: Wert von 1989, Diin-
gemittelproduktion auf ein Diingejahr (1. Juli bis 30. Juni) bezogen, ° ISI-Schétzung
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Bei dieser Zusammenstellung ist aber auch zu beachten, dass die
Zugehorigkeit von verschiedenen chemischen Produkten zu einzelnen
Produktionsbereichen nicht ganz klar definiert ist: So wird Salicylsdure im
Pharmabereich als Keratolytikum eingesetzt, aber genauso als
Vulkanisierverzogerer im Kunststoffbereich oder als Vorprodukt fir Farbstoffe.
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Der Verband der Chemischen Industrie, der Aussagen und Prognosen zu den
verschiedenen Produktionsbereichen machen will, hat dieses JahrSI'jeine
Ubersicht veréffentlicht, wie aus Sicht des VCI die Produktionsbereiche der
Chemie mit der Systematik der Produktion des Statistischen Bundesamtes
zusammenpassen.

VCI-Abgrenzung.... enthalt folgende WZ-Nummern
Anorganische Grundchemikalien

Industriegase 2411
Anorganische Grundstoffe 2413
Petrochemikalien und Derivate 2414
Polymere

Kunststoffe 2416
Synthetischer Kautschuk 2417
Chemiefasern 247
Fein- und Spezialchemikalien

Farbstoffe und Pigmente 2412
Anstrichmittel, Druckfarben und Kitte 243
Sonstige chemische Erzeugnisse 246
Pharmazeutka 244
Agrochemikalien

Diungemittel und Stickstoffverbindungen 2415
Schédlingsbekampfungs- und Pflanzenschutzmittel 242
Seifen, Wasch und Kdrperpflegemittel 245
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VCI-Abgrenzung (in Klammern: WZ-Nummern) Tonnage
. Lo Industriegase (2411) 19.255.811
Anorganische Grundchemikalien IAnorganische Grundstoffe (2413) 23.190.848
Petrochemikalien und Derivate (2414) 50.398.712
Kunststoffe (2416) 16.070.994
Polymere Synthetischer Kautschuk (2417) 850.719
Chemiefasern (247) 1.059.862
Farbstoffe und Pigmente (2412) 1.923.541
Fein-und Spezialchemikalien Anstrichmittel, Druckfarben und Kitte (243) 3.847.086
Sonstige chemische Erzeugnisse (246) 4.434.400
Pharmazeutika (244) 839.143
Agrochemikalien |D'L'|ngemittel und Stickstoffverbindungen (2415) 10.684.440
|Schéd|ingsbekémpﬂmgs- und Pflanzenschutzmittel (242) 84.137
Seifen, Wasch- und Korperpflegemittel (245) 3.207.920
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(WZ: Klassifizierung der Wirtschaftzweige der Produktion)

Wenn man dieser Zusammenstellung folgt, ergibt eine Sonderauswertung des
Statistischen Bundesamtes fur das Jahr 2000, dass die Bereiche Fein- und
Spezialchemikalien mit ca. 10 Mio.t sowie Pharma mit 0,8 Mio.t und

3 Chemiewirtschaft in Zahlen 2002, S. 128. VCI, Frankfurt 2002
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Pflanzenschutzmittel mit 84.000t nur ca. 8% der Gesamtproduktion
ausmachen®!

Produktionsmengen 2000
Tonnen
Seifen, Wasch- und
140.000.000 - - Korperpflegemittel

I 3-208.000

Agrochemikalien 10.769.000
120.000.000 Fein- und —————————1839.000 — Pharmazeutika

Spezialchemikalien 10.205.000

100.000000 { FOYmere 17.982.000

80.000.000 -
Petrochemikalien und

Derivate 50.399.000

60.000.000 ~

40.000.000 -

20.000.000 { Anorganische 42.447.000

Grundchemikalien

0
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Zur Abschatzung des Abfalleinsparpotentials durch fortgeschrittene
Katalysatoren soll nach folgendem Schema verfahren werden: Die Produktion
im Jahre 2000 in Deutschland wird Uber eine Sonderauswertung des
Statistischen Bundesamtes und durch erganzende Angaben der
Chemieverbande, soweit wie moglich, fur die einzelnen Produktionssparten
zusammengestellt.

Im nachsten Schritt sollen dann die prognostizierten prozentualen Zuwachse
bzw. Rickgange in den Sparten bis zum Jahr 2010 betrachtet werden. Als
Quellen dienen hierfir Studien von Prognos und der OECD zur
wirtschaftlichen Entwicklung sowie Prognosen im Rahmen von Modellen wie
IKARUS.

Durch die Nutzung von spezifischen Abfallfaktoren aus der Literatur bzw. von
der Fa. BTC, welche auch im Hintergrundpapier geschildert sind, kann die
Abfallmenge berechnet werden, die dem derzeitigem Stand der
Katalysatortechnik entsprechen, vergleiche die vierte Séule in der Grafik.
Diese Abfallmenge kann mit Abfallstatistiken und Publikationen zum
Responsible Care verglichen werden.

Im letzten und schwierigsten Schritt wird versucht, durch Beispiele eine
denkbare Reduzierte Abfallmenge 2010 zu berechnen. Dies soll durch Nutzen
und Verallgemeinerung von Beispielen far Substanzklassen,
Katalysatortypen, Reaktionstypen u.a. erfolgen.

* Beriicksichtigung aller Tonnagen, die vom Statistischen Bundesamt erhoben wurden.
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Schema der Potenzialabschétzung

Produktion 2000 Produktion 2010  Spezifische  Apfallmenge . Reduzierte
Chemiesparten Chemiesparten  Abfallfaktoren 2010 Beispiele  Abfallmenge 2010
Industriegase
Anorganische y
Grundchemikalien 0,36 th
Petrochemikalien
Kuns_tstoffe 1,25 tt
Chemiefasern Substanz
. Lo Biokatalyse
Feinchemikalien Katalysatortyp
2,85/t X
Pharmazeutika Reaktionstyp
Agrochemikalien 0,36 t/t
Diinge =
Seifen u.a. 125th
Quellen: Prognos, OECD, BTC, Abgleich: Literatur, Patente,
StBu, Verbande IKARUS Sheldon... StaBu, RCare Interviews, Delphi...
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Zur Quantifizierung sind aber auch noch Detailfragen zu klaren und zu
definieren. Neben der heute schon diskutierten Frage, was Feinchemikalien
eigentlich sind, sei hier nur auf den Abfallbegriff hingewiesen: Wahrend BTC
u.a. bei der Betrachtung des Abfalls auch Produktionsabwasser und zu
verbrennende Riuickstdnde berlcksichtigt, werden Dbeispielsweise im
Umweltbericht der BASF fiir die Berechnung der spezifischen Kennzahlen nur
,wasserfremde Stoffe®* und Deponieabfélle bertucksichtigt. Entsprechend
geringer fallen die Abfallmengen pro Produktionseinheit aus.

Spezifischer Abfallanfall in der chemischen Industrie

Produkteinheit | Abfallanfall pro |Verhaltnis  Abfall| Literatur
Produkteinheit | zu Produkten

Grundchemikalien 1 Tonne 0,5 Tonnen 50 % Husing et al. 2000

1 Tonne 0,36 Tonnen 36 % BTC 2002
Spezialprodukte 1 Tonne 1,23 Tonnen 123 % BTC 2002
Feinchemikalien 100 kg 100 kg 100 % Hising et al. 2000

100 kg 285 kg 285 % BTC 2002
Chemikalien 8,5 Mio. t 6,7 kg/t 0,0067 % BASF Ludwigshafen,2001

BASF Ludwigshafen,2001:

Chemikalien | 6.7kgt | 00067%  |1,8kgLuft, 1 kgWasser, 3,9 kg Abfall
8,5 Mio. t Verkaufsprodukte,

Wasser: 120 Mio. cbm Produktionsabwasser, 1.205 Mio. cbm Kiihlwasser, 24 Mio. com kommunales Abwasser

Abfall: 33.000 t Betriebsabfélle zur Deponie, 223 Gewerbeabfall, 43.200 t Bauschutt,133.000 t Riickstandsverbrennung
Luft: 15.500 t luftfremde Stoffe, 12900 N,O, 73330000 t CO,
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Neben der Auswertung von Literatur, Patenten und Interviews sollen die
Eingangsdaten der Potenzialabschéatzung durch eine Breitenerhebung von
Experten in Form von Fragebdgen abgesichert werden.
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Es ist geplant, die Expertenbefragung in Form von Thesen durchzufuhren, die
relativ einfach zu beantworten und so allgemein gestellt sind, dass sie auch
von seitens der Industrie ohne Verletzung der Vertraulichkeit von laufenden
Entwicklungsprojekten beantwortet werden kdnnen. Im folgenden sind die
bisher entwickelten Thesen und Fragen des Hintergrundpapiers nochmals
thematisch sortiert zusammengefasst. Die Thesen werden unter anderem
auch durch die Erkenntnisse dieses Fachgesprachs ergénzt und dann an
Katalysespezialisten gesandt.

Von welchen Katalysatorsystemen sind wesentliche Beitrage
zu einer nachhaltigeren Chemieproduktion zu erwarten?

» These 15: Keine Entwicklungsspriinge durch neue
Lésemittel und Methoden

Fraunhofer Ingtitut
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Bei welchen Reaktionstypen sind wesentliche Beitrage
zu einer nachhaltigeren Chemieproduktion zu erwarten?

« Stéchiometrisch durchgefiihrte Oxidationsprozesse
* Reduktion mit komplexen Hydriden
« Katalyse mit starken Sauren und Basen

» C-C Kupplungen: - stéchiometrisch (z. B. Grignard, Wittig)
- Ubergangsmetall-katalysiert
¢ Funktionalisierung von Aromaten (insbes. auch Heteroverb.):

- Friedel-Crafts-Reaktionen - Hydroxylierung
- Halogenierung - Diazotierung - Nitrierung

« Hydrierung mehrfach ungesattigter Olefine
* Aminsynthesen
* weitere?
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In welchen Produktionsbereichen/Untergruppen/Sparten
der Feinchemikalien sind wesentliche Beitrage der Katalyse
zu einer nachhaltigeren Chemieproduktion zu erwarten?

« Pharmaka (insbesondere enantiomerenreine; Generika)
» Agrochemikalien (insbesondere enantiomerenreine)

« Vor- und Zwischenprodukte der organischen Synthese
» Feinchemikalien

* Spezialchemikalien

* weitere, andere?
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Welcher Stellenwert kommt der Biokatalyse innerhalb der
Katalyse in der industriellen Chemieproduktion zu?

* These 5: Die Chemie 6ffnet sich zunehmend der Biokatalyse

* These 4: Es Uberwiegen Einzelfallerwdgungen, ob Biokatalysatoren
zum Einsatz kommen (sollen)

* These 3: Bei der Laborentwicklung haben chemischen Synthesen
zeitliche Vorteile gegeniber biokatalytischen Verfahren

* These 10: Bei Bioprozessen steht der FUE-Aufwand in ungiinstigem
Verhaltnis zu Markterwartungen

» These 7: Bioprozesse lohnen sich nur bei Preisen > 20 - 30 US$

« These 6: Das grof3te Optimierungspotenzial liegt in den
Biokatalysatoren selbst

« These 13: Die Grenzen zwischen Biokatalyse und chemischer
Katalyse verwischen zunehmend (Chemzyme)

Fraunhofer | i

Systemtechnik und
Innovationsforschung

69



Inwieweit bestehen in der Praxis Anreize, Synthesen mit
fortgeschrittenen Katalysatorsystemen zu optimieren?

* These 1: Neue katalytische Verfahren werden nur aus
O0konomischen Griinden eingefihrt

» These 12: Racematspaltung wird zugunsten stereoselektiver
Katalyse unwichtiger

» These 8: Es wird nicht immer das beste Verfahren eingesetzt, da
die verflgbare Zeit in Mehrverfahrensanlagen stark limitiert ist

* These 2: Die Marktanforderungen an Feinchemikalien wie
Pestizide wechseln so rasch, dass sie eine Optimierung der
Produktion nicht lohnt

» These 11: Neue Katalysatorensysteme werden nicht eingesetzt,
weil die Produktionsanlagen abgeschrieben sind

Fraunhofer | .

Sysemtechnik und
Innovationsforschung

Welcher Stellenwert kommt beim Einsatz von Katalysatoren
Nachhaltigkeitseffekten zu? Mit welcher Methodik werden sie in
Unternehmen erhoben?

» These 9: Es werden keine systematischen Analysen
von "schlechten Verfahren" bei den Produzenten
durchgefuhrt

» These 14: Fur Unternehmen sind nur die Stoffe Abfall,
die kostenpflichtig entsorgt werden missen

Fraunhofer | .

Sysemtechnik und
Innovationsforschung

70



Teilnehmerliste zum Fachgespréch

“Abfallvermeidung bei Produktionen fur organische Spezialchemi-
kalien durch den Einsatz weiterentwickelter Katalysatoren”

am 24. September 2002 im Umweltbundesamt

Name

Institut/Unternehmen

Telefonnummer/ FAX / E-Mail

Prof. Dr.
Manfred Baerns

Institut fir Angewandte
Chemie Berlin-Adlershof
e.V.

Tel: (030) 63924444
E-Mail: baerns@ACA-Berlin.de

Prof. Dr.
Matthias Beller

Universitat Rostock

Tel: (0381) 466930
FAX: (0381) 4669324
E-Mail:Matthias.Beller@ifok.uni-rostock.de

Dr. Arno Biwer

Universitat des Saarlandes

Tel: (0681) 302-3633
FAX: (0681) 302-4572
E-Mail: a.biwer@mx.uni-saarland.de

Prof. Dr.
Armin Borner

Universitat Rostock

Tel: (0381) 466930
E-Mail: Armin.Boerner@ifok.uni-rostock.de

Prof. Dr.
Uwe Bornscheuer

Universitat Greifswald

Tel: (03834)86 4367
FAX: (038349 864346 oder 4373
E-Mail: bornsche@uni-greifswald.de

Dr. Wolfgang Dubbert

Umweltbundesamt Tel: (030) 8903 3625
Johannes Drotleff FAX: (030) 8903 3993
E-Mail: Johannes.drotleff@uba.de
Umweltbundesamt Tel: (030) 8903 3261

FAX (030) 8903 3105
E-Mail: wolfgang.dubbert@uba.de

Dr.

Hans-Jurgen Eberle

Consortium fur elektro-
chemische Industrie GmbH

Tel: (089) 74844-2 55

E-Mail:Hans-Juergen.Eberle@wacker.com

Dr. Richard Fischer

Sudchemie AG

Tel: (08061) 4903 700
E-Mail: Richard.Fischer@sud-chemie.com

Dr. Lukas Goofl3en

Max-Planck-Institut fiir Koh-
lenforschung

Tel: (0208) 306-2392
E-Mail: goossen@mpi-muelheim.mpg.de

Dr. Egbert Gritz

Cognis Deutschland GmbH

Tel: (0211) 7940-2342
FAX: (0211) 797 8955
E-Mail: Egbert.Gritz@cognis.com

Prof. Ali Hassan TU Berlin Tel: (030) 31422294
FAX: (030) 31479552
E-Mail:Ali.Hassan@chem.tu-berlin.de
Christiane Heiss Umweltbundesamt Tel: (030) 8903 3159

E-Mail: christiane.heiss@uba.de

Dr. Béarbel Husing

Fraunhofer ISI

Tel: (0721) 6809 210
FAX: (0721) 6809 476
E-Mail: Baerbel.Huesing@isi.fhg.de

Dr. Thomas Jostmann

Degussa AG

Tel: (069) 218 5447

E-Mail: thomas.jostmann@degussa.com




Prof. Dr.
Wilhelm Keim

RWTH Aachen

Tel: (0241) 802 6480
FAX: (0241) 8022 177
E-Mail: Keim@itc.RWTH-Aachen.de

Prof. Dr. Dieter Lenoir

GSF Forschungszentrum
fir Umwelt und Gesundheit
GmbH

Tel: (089) 3187 2960
FAX: (089) 3187 3197

E-Mail: lenoir@gsf.de

Prof. Dr. W. Leitner

RWTH Aachen

Tel: (0241) 802 6480
E-Mail: leither@mpi-

muehlheim.mpg.de

Dr. Frank Marschei-

Fraunhofer ISI

Tel: (0721) 6809-154

Jutta Penning

der- E-Mail: mw@isi.fhg.de
Weidemann
Dr. Peter Panster Degussa AG Tel: (06181) 59-37 63

E-Mail: peter.panster@degussa.com
DirProfin Umweltbundesamt Tel: (030) 8903

FAX: (030) 8903
E-Mail: maria-jutta.penning@uba.de

Dr. Stefan Pelzer

Combinature Biopharm AG

Tel: (030) 9489 4050
FAX: (030) 3489 4051
E-Mail: pelzer@combinature.com

Dr. G. Prescher

Degusa AG

Tel: (06181) 5735 48
FAX: (06181) 520 171

E-Mail: guenter.prescher@degussa.com

Dr. Ing. Tim Reinhardt

IMTECH GmbH
Forschungsstelle
"Industrielle Stoffkreislaufe"

Tel: (0611) 7149 810
FAX: (0611) 7149 888
E-Mail: tim.reinhardt@himtech.de

Dr. Steffi Richter Umweltbundesamt Tel: (030) 8903 3275

FAX: (030) 8903 3993

E-Mail: steffi.richter@uba.de
Dr. Steffen Seebald |Degussa AG Tel: (06181) 59-3854

E-Mail: steffen.seebald@degussa.com

o . Umweltbundesamt Tel: (030) 8903

Martin Siegfried FAX: (030) 8903 3993

E-Mail: martin.siegfried@uba.de
Dr. Martin Studer Solvias AG Tel: [0041] (61) 686 63 06

E-Mail: martin.studer@solvias.com
Dr. Martin Stirmann |Bayer AG Tel: (0214) 30-522 85

E-Mail: martin.stuermann.ms@bayer-ag.de

Prof. Dr.
Christoph Syldatk

Universitat Stuttgart

Tel: (0711)6853192
E-Mail:Syldatk @ibtv.uni-stuttgart.de

Dr. Kurt Wagemann

DECHEMA e.V.

Tel: (069) 7564-290
FAX: (069)7564 117
E-Mail: wagemann@dechema.de

Dr.
Peter Wasserscheid

RWTH Aachen,

Tel: (0241) 802 6480
E-Mail:wasserscheid@itmc.rwth-aachen.de

Prof. Dr.-Ing. Jens
Weitkamp

Universitat Stuttgart

Tel: (0711) 685-4060
FAX: (0711) 685-4065
\W-Mail: jens.weitkamp@po.uni-stuttgart.de

Dr.
Dietmar Wunderlich

Umweltbundesamt

Tel: (030) 8903
FAX: (030) 8903 3993
E-Mail: dietmar.wunderlich@uba.de

Brigitte Zietlow

Umweltbundesamt

Tel: (030) 8903 3509
FAX: (030) 8903 3993
E-Mail: brigtte.zietlow@uba.de




	Inhaltsverzeichnis
	1.	Vorwort	2
	2.	Programm	4

	1.	Vorwort
	Die vom Umweltbundesamt in Auftrag gegebene Studie sowie die Vorträge und Diskus˜sionsbeiträge des Fachgespräches haben bestätigt, dass katalytische Verfahren Schlüsseltechnologien für die Umsetzung nachhaltiger Produktionsverfahren in der chemischen Ind
	2.	Programm
	3.	Eröffnung
	4.	Diskussion zum Stand und Perspektiven selektiver katalytischer Verfahren
	
	Untersuchung von wichtigen Reaktionstypen
	Aufzeigen von Trends
	Identifizierung von Problemen,


	4.3.	Fazit
	Es wurde ausführlich erörtert, auf welcher Grundlage die Abschätzung zukünftiger Umweltentlastungspotenziale vorgenommen werden kann. Die Identifizierung und Quantifizierung von Risiken und Chancen ist notwendig, um Entscheidungen für die weitere Förderu
	Die Grundlage von Entscheidungen der Unternehmen zur Installation eines bestimmten katalytischen Verfahrens sind fast ausschließlich ökonomische Kenngrößen. Als wichtigste Einflussgröße wird der Zeitraum benannt, innerhalb dessen eine Entwicklung in die

