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Wasserstoff wird zurzeit tiberwiegend aus Erdgas, Erdol und Kohle hergestellt. Aktuell wird in der Forschung und der
anwendungsnahen Entwicklung intensiv an neuen Verfahren fiir die Erzeugung und den Transport von regenerativ
erzeugtem Wasserstoff gearbeitet. Fiir die chemische Industrie werden zudem neue Kohlenstoffquellen gesucht, wodurch
sich die Wertschopfungsketten auf dem Weg zur angestrebten Klimaneutralitdt drastisch veridndern. Die vorliegende
Arbeit zeigt, dass der Wasserstoftbedarf nur in den frithen Wertschopfungsstufen erheblich zunehmen wird. Bei der Ver-
edelung von Zwischenprodukten wird sich Bedarf nicht deutlich dndern, wenn davon ausgegangen wird, dass die heutigen
Zwischenprodukte der industriellen organischen Industrie weitestgehend beibehalten werden. Fiir eine erfolgreiche Trans-
formation der deutschen chemischen Industrie wére es demnach von besonderer Bedeutung, eine optimale Balance
zwischen dem Import regenerativ erzeugter Zwischenprodukte und der Bereitstellung von regenerativem Wasserstoff fiir
die Veredelungsstufen zu den Endprodukten zu finden.

Schlagworter: Anwendungen von Wasserstoff in der chemischen Industrie, Energieeffizienz, Transport, Wasserstoft,
Wasserstoff-Speicherung, Wertschépfungsketten
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Regeneratively Produced Hydrogen - Perspectives in Chemical Value Chains

Today, hydrogen is mainly produced from natural gas, crude oil and coal. Both in research and in application-oriented
development, intensive work is being carried out on new processes for the production and transportation of regeneratively
produced hydrogen. For the chemical industry, the value chains will change drastically on the way to the desired climate
neutrality. However, this study shows that the demand for hydrogen will only increase considerably in the early stages of
the value chain in the future chemical industry. Hydrogen demand will not change significantly in the refinement of inter-
mediate products, assuming that the current intermediate products of the industrial organic industry are largely retained.
For a successful transformation of the German chemical industry, it would be therefore particularly important to find an
optimal balance between the import of regeneratively produced intermediates and the supply of renewable hydrogen for
the refinement stages leading to the final products.

Keywords: Applications of hydrogen in the chemical industry, Energy efficiency, Hydrogen, Hydrogen storage, Transpor-
tation, Value chains
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— der rasche Verbrauch konventioneller fossiler Ressour-
cen,

- die steigenden Treibhausgas-Emissionen und

- den daraus resultierenden Beitrag an der globalen Erder-
warmung.

In Klimaabkommen haben sich 195 Staaten der Erde
zusammen mit der Européischen Union ambitionierte Ziele
gesetzt, um ihren Beitrag zur Reduktion von Treibhausgas-
emissionen durch einen Umstieg auf erneuerbare Energie
(Sonne, Wind, Wasser, Geothermie, Biomasse) zu reduzie-
ren [1]. In den letzten Jahrzehnten sind die Kosten fiir
erneuerbare Energien durch die fortschreitende Entwick-
lung und Implementierung von Sonnen- und Windenergie
drastisch gesunken. Nach IRENA hat sich der Mittelwert
der Investitionskosten von Photovoltaik-Anlagen seit 2012
um 70 % und fiir Onshore-Wind um 38 % reduziert. Durch
die zunehmende Massenproduktion von grofiskaligen Bat-
terien zur Energiespeicherung sowie fiir Elektrolyseure zur
Erzeugung von erneuerbarem Wasserstoff konnen auch hier
dhnliche Effekte erwartet werden [2].

Wasserstoff aus erneuerbaren Energiequellen ist ein Ener-
gietrager mit einem breiten Anwendungsspektrum und der
Moglichkeit der Speicherung tiber lange Zeitrdume. Seine
Verwendung beim Umbau des Energiesystems hin zur Kli-
maneutralitit ist Gegenstand einer Vielzahl von Studien
und wissenschaftlichen Arbeiten zu technologischen, 6ko-
nomischen und okologischen Aspekten der verschiedenen
Moglichkeiten seiner Anwendung, Herstellung sowie Trans-
port- und Lagerwege. Fiir das zukiinftige Energiesystem
wiirde sich ein massiver Mehrverbrauch und eine deutliche
Verschiebung des weltweiten Wasserstoffbedarfs von derzeit
40 % in der chemischen Industrie und 33 % in Erdolraffine-
rien ergeben. Parallel dazu ist ein Wandel der Rohstoftbasis
fir die Wasserstofferzeugung erforderlich; von derzeit welt-
weit produzierten 95Mt entstehen 49 % aus Erdgas, 29 %
aus Erdél und 18 % aus Kohle. Elektrolyseverfahren mit
derzeit 0,1 % an der Erzeugung miissen zukiinftig in enor-
mem Umfang ausgebaut werden [3]. Auch die Erzeugung
von Wasserstoff durch thermische Verfahren wie der Me-
thanpyrolyse und Vergasung organischer Stoffe kann zur
Erginzung des weltweiten Wasserstoftbedarfs beitragen. Es
ist absehbar, dass die gegenwirtig bereits grofSen Anstren-
gungen zur Entwicklung in diesen Technologiebereichen in
den nichsten Jahren noch deutlich intensiviert werden
miissen. Nach dem Szenario ,Net-Zero-Emissions“ der IEA
wird der weltweite gegeniiber heute etwa vervierfachte
Wasserstoffbedarf im Jahr 2050 etwa 61 Mt fiir den StrafSen-
verkehr, 75Mt fiir die Stromerzeugung, 116 Mt fiir den
Flug- und Schiffsverkehr, 48 Mt fir die Eisen- und Stahl-
industrie, 61 Mt fiir die chemische Industrie, 6 Mt fiir Raffi-
nerien und 21 Mt fiir sonstige industrielle Anwendungen
betragen [4].

Fiir die chemische Industrie in Deutschland werden sich
sowohl bei der Rohstoft- als auch bei der Energieversorgung
massive Verdnderungen ergeben. Dabei wird Wasserstoff
nicht nur fiir die stoffliche Umwandlung in den Wert-

www.cit-journal.com

© 2023 The Authors. Chemie Ingenieur Technik published by Wiley-VCH GmbH

schopfungsketten der Chemie, sondern auch als Energie-
trager eine wichtige Rolle spielen [5]. Wasserstoff kann zwar
als Energietrager auch fiir den groflen Warmebedarf der
chemischen Industrie eingesetzt werden, konkurriert hier
aber mit der direkten und in der Regel effizienteren Nut-
zung von elektrischer Energie. Dieser Beitrag beschiftigt
sich daher vorrangig mit der Frage nach dem zukiinftigen
Wasserstoftbedarf fiir die stofflichen Umwandlungsprozesse
in der Chemie. Auf Basis der aktuellen Herstellungsverfah-
ren und Hauptanwendungen von Wasserstoff in der chemi-
schen Industrie werden Entwicklungsmoglichkeiten, deren
Vor- und Nachteile, und die damit verbundenen Herausfor-
derungen dargestellt und diskutiert. Im Weiteren werden
die Potenziale von Zwischenprodukten fiir die Ubertragung
und den Transport von klimafreundlichem Wasserstoff
sowie von zukiinftigen, wasserstoftbasierten Wertschop-
fungsketten in der chemischen Industrie beschrieben und
die wesentlichen anwendungstechnischen und wirtschaft-
lichen Herausforderungen zusammengefasst. Eine exempla-
rische Einordnung des zukiinftigen Wasserstoftbedarfs fiir
die Herstellung industrieller, organischer Produkte in ver-
schiedenen Prozesskonstellationen schliefit den Beitrag ab.

2 Herstellungsverfahren fiir Wasserstoff in
der chemischen Industrie

In industriellem Maf3stab kann Wasserstoff aus verschiede-
nen Rohstoffen durch thermo- und elektrochemische sowie
katalytische Verfahren hergestellt werden [6]. In thermo-
chemischen Verfahren wird der Wasserstoff unter Warme-
einwirkung in chemischen Reaktionen aus der molekularen
Struktur organischer Materialien wie fossile Brennstoffe
[7,8] oder Biomasse [9] freigesetzt. Die elektrochemische
Gewinnung erfolgt tiber die Spaltung von Wasser unter Ver-
wendung von elektrischem Strom, wobei neben Wasserstoff
auch Sauerstoff freigesetzt wird [10].

2.1 Wasserstoff aus fossilen Rohstoffen

Weltweit wird Wasserstoff heutzutage hauptsichlich mittels
etablierter Technologien aus fossilen Brennstoffen herge-
stellt. Die Produktionskosten der Verfahren, wie beispiels-
weise der Kohlenwasserstoffreformierung und Pyrolyse,
hingen dabei hauptsichlich vom Preis des Brennstoffs ab
[11]. Die gingigsten kommerziellen Technologien zur Was-
serstoffgewinnung sind die Dampfreformierung, die partiel-
le Oxidation, die autotherme Reformierung und die Tro-
ckenreformierung von Erdgas (d.h. Methan, CH,), der
derzeit wichtigsten Wasserstoffquelle [3, 12].

2.1.1 Reformierungs- und Oxidationsreaktionen

Dampfreformierung
Das bedeutendste und ausgereifteste grofitechnische Verfah-
ren zur Erzeugung von Wasserstoff ist die Dampfreformie-
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rung (engl. steam reforming, SR) von Methan (Gl. (1)) unter
Zugabe von Heifldampf (700-1000 °C) [13]. Etwa 48 % der
derzeitigen Wasserstoffproduktion basiert auf diesem endo-
thermen Prozess [14]. Die Reaktion findet bei Driicken
zwischen 3 und 25bar in Gegenwart eines metallbasierten
Katalysators statt, wobei Wasserstoff und Kohlenmonoxid
im Verhaltnis 3:1 (H, zu CO) sowie eine vergleichsweise
geringe Menge an Kohlendioxid entstehen. Die Effizienz
des Prozesses wird stark durch die Deaktivierung des Kata-
lysators durch Kohlenstoffablagerungen beeintrachtigt [15].
Das erzeugte Kohlenmonoxid wird wie auch bei den folgen-
den Verfahren mit Hilfe von Wasserdampf in der sogenann-
ten Wassergas-Shift-Reaktion (WGSR) (Gl (2)) an einem
heterogenen Katalysator in Kohlenstoffdioxid (CO,) und
Wasserstoff umgewandelt, um die Wasserstoffausbeute wei-
ter zu erhdhen.

Dampfreformierung
CH, + H,0 = CO+3H, AH°®=2059k]/mol (1)
Wassergas-Shift-Reaktion

CO + Hzo = C02 + H2 AH°® = —23,4 k]/mol (2)

Der Wasserstoff kann durch eine Druckwechseladsorption
abgetrennt werden. Dabei werden CO, und andere Verunrei-
nigungen aus dem Produktgasstrom entfernt, bis Wasserstoff
mit einer hohen Reinheit von bis zu 99,99+% zurtickbleibt.
Verfahren mit mehreren Festbetten sind in der Lage, hohe
Durchsitze (265000 Nm’h™") und Ausbeuten von mehr als
90% zu erzielen [16]. Das Reformierungsverfahren kann
auch zur Erzeugung von Wasserstoff aus anderen organi-
schen Grundstoffen wie Alkoholen (z. B. Methanol, Ethanol,
n-Propanol) [17-19] und Propan [20] eingesetzt werden.

Trockenreformierung

Die Trockenreformierung (engl. dry reforming, DR) von Me-
than (GL. (3)) wurde als alternatives Verfahren fiir das SR zur
industriellen Reife entwickelt, da bei dieser Reaktion Synthe-
segaszusammensetzungen mit niedrigeren H,/CO Verhalt-
nissen resultieren, was w.a. fiir die Herstellung von Aldehy-
den, Dimethylether oder Essigsdure vorteilhaft ist. Zudem
bietet dieser Prozess die Moglichkeit, CO, als Reformierungs-
mittel zu verwenden [13]. Die Temperaturen von > 800 °C bei
vergleichsweise hohen Driicken von 20-40 bar sind technisch
anspruchsvoll und erfordern einen erhohten Energieauf-
wand. Die Lebensdauer und Aktivitit des Katalysators kann
aufgrund von Koksbildung beeintréichtigt werden [21].

Trockenreformierung
CH, +CO, =2CO+2H, AH°=2473kJ/mol  (3)

Partielle Oxidation

Die katalytische partielle Oxidation (engl. catalytic partial
oxidation, CPOX) von Methan (Gl (4)) ist eine Alternative
zu den endothermen Reformierungsverfahren fiir die Her-
stellung von Synthesegas in einer exothermen Reaktion
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[22], bei der Sauerstoff als Reformierungsmittel dient. Im
Vergleich zur Dampfreformierung kann die CPOX mit einer
Kostenreduzierung von bis zu 30 % betrieben werden [23].

Partielle Oxidation von Methan und hoheren
Kohlenwasserstoffen

CH,+050,=CO+2H, AH°=-360KkJ/mol (4)

C,H, +0,5m O, = mCO + 0,51 H, (5)

Die Reaktionen laufen an Katalysatoren auf Ubergangs-
metallbasis bei Temperaturen zwischen 800 und 1000 °C ab,
wobei vergleichsweise kleine Reaktoren verwendet werden,
um hohe CH,-Umsitze bei kurzen Kontaktzeiten zu erzie-
len. Das CPOX-Produkt enthilt H, und CO in einem Ver-
hiltnis von 2, was sich gut fiir wichtige nachgeschaltete
Prozesse wie z.B. die Methanolsynthese eignet [24]. Die
Selektivitit hingt, wie in Gl (5) gezeigt, vom Mischverhélt-
nis der Einsatzstoffe ab. Im Vergleich zur SR wird bei die-
sem Verfahren stochiometrisch weniger Wasserstoff pro
Formeleinheit des Einsatzbrennstoffs erzeugt, was einen
Nachteil darstellt, wenn das Zielprodukt des Prozesses Was-
serstoff ist. Trotz des einfacheren Betriebs, des geringeren
Energieverbrauchs und des flexiblen Einsatzes verschiede-
ner Rohstoffe stofft der Prozess bei einer grofitechnischen
Produktion an seine Grenzen, da die stark exotherme Reak-
tion durch rasche Versinterung zu einer deutlichen Minde-
rung der Katalysatoraktivitit fahrt [25].

Die derzeit weltweit wichtigsten nicht katalysierten POX-
Verfahren zur Gewinnung von Wasserstoff sind Vergasungs-
verfahren von Kohlenwasserstoff-Schnitten, wie das Texa-
co-Vergasungsverfahren und das Shell-Verfahren [26].

Autotherme Reformierung

Die autotherme Reformierung (engl. autothermal reforming,
ATR) kombiniert die exotherme CPOX (GL. (4) bzw. (5)) mit
der endothermen SR (Gl. (1)) in einem Reaktor. Dabei liefert
die Oxidationsreaktion die fiir die Reformierung leichter
Kohlenwasserstoffe erforderliche Energiemenge [27]. Die
Gesamtreaktion hingt vom eingesetzten Katalysator ab, wo-
bei aufgrund ihrer geringen Kosten hiufig Ubergangsmetalle
(insbesondere Nickel) [28] verwendet werden. Die ATR ist
ein effizientes Verfahren, das jedoch eine geringere Wasser-
stoffausbeute aufweist als die Dampfreformierung [29].

2.1.2 Pyrolyse

Bei der nicht katalysierten Pyrolyse werden leichte Kohlen-
wasserstoffe durch thermische Zersetzung (Gl. (6)) in Wasser-
stoff und festen Kohlenstoff umgewandelt [11]. Seit einigen
Jahren wird die Methanpyrolyse als vielversprechende Alter-
native zur Dampfreformierung entwickelt (Gl. (7)), da beide
Verfahren eine dhnliche Reaktionsenthalpie fiirr die Wasser-
stofferzeugung aufweisen. Dabei hdngen Prozessselektivitat
und Umsatz der Pyrolyse stark von der Zusammensetzung
des Einsatzstoffes und der Art des Katalysators ab [30].
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Pyrolyse Die thermochemische Wasserspaltung oder Thermolyse
nutzt die Abwarme von nuklearen oder chemischen Reak-
CyH, = mC+ 0,51 Hy (6) tionen [38,39]. Der Zersetzungsprozess benotigt Tempera-
turen oberhalb von 2000 °C, um eine Spaltung in die Ele-
CHy = C+2H, AH®=74,6k]/mol ?) mente zu gewiéhrleisten. Dies erfordert robuste Materialien,

2.1.3 Feststoffvergasung

Die Feststoffvergasung (gasification) ist ein etablierter und
weltweit eingesetzter Prozess, in dem feste Energietriger
unter Zusatz eines gasformigen Vergasungsmittels zu Syn-
thesegas umgesetzt werden. Je nach Art des Einsatzstoffes
und der Prozessbedingungen kommen Festbett-, Wirbel-
schicht- und Flugstromvergaser zum Einsatz. In auto-
thermen Verfahren mit Luft oder Sauerstoff erfolgt dabei
eine partielle Oxidation des Einsatzstoffes bei hohen Tem-
peraturen (800-1600°C) und Driicken (1-80bar) zu Syn-
thesegas. Fir die Umsetzung von Kohle wird zudem
Wasserdampf als Vergasungsmittel benotigt (s. nicht-sto-
chiometrische GI.(8)). Derzeit werden weltweit etwa 18 %
des Wasserstoffs durch Kohlevergasung gewonnen [30, 31].
Auch Lignozellulose-Biomasse kann auf diese Weise fiir die
Herstellung von Synthesegas und Wasserstoff eingesetzt
werden.

Autotherme Feststoffvergasung

C,H,, + 0,510, = nCO + 0,5m H, 9)

2.2 Wasserstoff aus erneuerbaren Rohstoffen

Wasserstoff aus Wasser

Unter Zufithrung von Energie kann Wasser in Wasserstoff
und Sauerstoff aufgespalten werden. Mogliche Energie-
quellen konnen elektrischer, thermischer oder (bio-)photo-
nischer Natur sein [32]. Das einfachste und bekannteste
Verfahren ist die Elektrolyse, bei der Wasser mit Hilfe elekt-
rischen Stroms an Anode und Kathode der Zelle gespalten
wird (GL. (10) und (11)) [33]. Verschiedene Technologien,
welche sich anhand der verwendeten Elektrolyte klassifizie-
ren lassen, sind derzeit am Markt etabliert. So gibt es neben
der alkalischen (engl. alkaline water electrolysis, AWE) [34]
auch Polymerelektrolyt- (engl. proton exchange membrane,
PEM) [35], Festoxid- (engl. solid oxide electrolysis cells,
SOEC) [36] und Anionenaustauschmembran-Elektrolyse-
zellen (engl. anion exchange membrane, AEM) [37].

Anode

H,0>0,50, +2H" +2e” (10)
Kathode

H,0—H, +0,50, (11)
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die den hohen Temperaturen standhalten konnen, sowie
eine Prozessgestaltung, die eine Entstehung explosionsfihi-
ger Mischungen minimiert [40].

Die Photoelektrolyse oder photoelektrochemische (engl.
photoelectrochemical, PEC) Wasserspaltung nutzt Sonnen-
energie und Photokatalysatoren, um Wasser in seine Ele-
mente zu zerlegen [41]. Dabei wird das Sonnenlicht durch
halbleitende, photoelektrochemische Materialien absorbiert,
um Wassermolekiile direkt zu spalten [42]. Dieser Prozess
ist jedoch durch die Rekombination von Ladungstrigern,
das hohe Uberpotenzial und die langsame Reaktionskinetik
in seiner Effizienz begrenzt [10].

Die Biophotolyse (engl. biophotolysis) ermoglicht die
Erzeugung von Wasserstoff aus Wasser durch Mikro-
organismen wie Algen oder Cyanobakterien mit Hilfe von
Sonnenenergie. Auch diese Technologie befindet sich noch
im Entwicklungsstadium und ist aufgrund ihrer geringen
Effizienz nur begrenzt einsetzbar [43].

Wasserstofferzeugung aus Biomasse

Wasserstoff kann auch aus biogenen Ausgangsstoffen (z. B.
Waldrestholz, Mikroalgen) oder tierischen Nebenprodukten
unter Verwendung bestehender Technologien hergestellt
werden. Die Verfahren konnen biologisch (z. B. Biophotoly-
se, biologische Wasser-Gas-Verschiebungsreaktion, Fermen-
tation) und thermochemisch (z. B. Pyrolyse, hydrothermale
Verflissigung (katalytisch) und Vergasung) sein [44]. Ther-
mochemische Prozesse sind dabei schneller und liefern eine
hohere Wasserstoffausbeute als biologische Prozesse. Die
Vergasung und Pyrolyse von lignozelluloser Biomasse sind
Stand der Technik, dienen derzeit jedoch nicht zur Wasser-
stoftherstellung [9]. Die Pyrolyse ist Bestandteil praktisch
aller thermochemischen Umwandlungstechnologien, und
kann bei hoher Verweilzeit und Temperatur direkt Wasser-
stoff liefern (vgl. Abschn. 2.1.2).

Die in Abschn. 2.1.1 aufgefithrten Verfahren zur Erd-
gasumwandlung lassen sich auch auf synthetisch erzeugtes
Methan tibertragen. So stehen Bio-Methan-Dampfreformie-
rung zur Kommerzialisierung bereit [45]. Aufgrund der vor-
gelagerten Prozesse zur Herstellung der Vorprodukte sind
der Skalierung dieser Verfahren gegentiber der Verwendung
fossiler Ausgangsstoffe allerdings Grenzen gesetzt.

2.3 Wasserstoff als Nebenprodukt

Zusitzlich zur gezielten Herstellung wird Wasserstoft auch
als Nebenprodukt bei der Herstellung anderer Produkte
gewonnen. Auf diese Weise werden derzeit rund 16 % des
globalen Bedarfs gedeckt [3]. Neben der etablierten Gewin-
nung von Wasserstoff aus der Reformierung von Naphtha
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oder der Produktion von Ethen gibt es weitere Prozesse,
deren Wasserstoffpotential bisher nicht oder nur teilweise
ausgeschopft wird.

Mineralolraffinierung

In der Mineral6lraffinerie ist die Wasserstofferzeugung und
-nutzung bereits seit Langem im Fokus von Optimierungs-
vorhaben [46]. Im Allgemeinen geht es dabei um den stand-
ortinternen Einsatz des bei der katalytischen Reformierung
von Benzin freigesetzten Wasserstoffs fiir das Hydrotreating
und das Hydrocracken. Die beiden Verfahren dienen zur
Entschwefelung bzw. zur Aufspaltung schwersiedender
Komponenten in wertvollere, niedermolekulare Produkte
und sind wichtiger Bestandteil der Wertschopfung in der
Mineraldlindustrie [47]. Einige Reformer sind inzwischen
sogar fiir eine maximierte Wasserstofffreisetzung ausgelegt,
wobei Abstriche bei der Qualitit des Reformats in Kauf
genommen werden. Auch wenn die Mineral6lraffinerien
selbst nicht zur chemischen Industrie zahlen, so liefern sie
doch die wichtigsten Ausgangsstoffe fiir die industrielle
organische Chemie. Wie weiter unten diskutiert wird, miis-
sen diese in Zukunft aus nicht-fossilen, erneuerbaren Roh-
stoffen bereitgestellt werden.

Ethen, Propen

Zur Herstellung von leichten Olefinen als bedeutende Zwi-
schenprodukte der chemischen Industrie mittels Steam-
cracken wird hiufig die in der Raffinerie gewonnene Leicht-
benzinfraktion (Naphtha) verwendet. Beim Aufbrechen der
Kohlenwasserstoffketten unter Zugabe von Wasserdampf
werden neben den Olefinen auch Methan und Wasserstoff
freigesetzt [48]. Das Produktgemisch wird in mehreren
Rektifikationsschritten aufgetrennt, bis schliellich Wasser-
stoff von Methan separiert werden kann. Bei sehr kurzen
Verweilzeiten entstehen circa 0,03kg Wasserstoff pro kg
Ethen. Bei einer fiir das Jahr 2024 prognostizierten globalen
Produktion von 283 Mt Ethen ergibt sich somit eine Was-
serstoffproduktionskapazitit von rund 9 Mt. Der Wasser-
stoffstrom wird direkt innerhalb der Produktionsanlage fiir
Hydrierungsreaktionen verwendet und etwaige tiberschiissi-
ge Mengen werden als Brennstoff eingesetzt.

Formaldehyd

Formaldehyd, ein wichtiges Zwischenprodukt der chemi-
schen Industrie, wird grofitechnisch unter anderem durch
die silberkatalysierte oxidative Dehydrierung von Methanol
gewonnen [49,50]. Wihrend der Synthese wird Wasserstoff
freigesetzt, welcher nach der abschlieflenden Absorption
des Formaldehyds in Wasser gemeinsam mit anderen Gasen
als Kopfprodukt der Kolonne abgezogen wird. Eine Nut-
zung des darin enthaltenen Wasserstoffs ist bislang nicht
rentabel, da durch den Einsatz von Luftsauerstoff als Oxida-
tionsmittel auch grofle Mengen an Stickstoff im Gasgemisch
enthalten sind und eine Abtrennung des Wasserstoffs somit
sehr aufwindig ist. Das Abgas dient deshalb lediglich zur
Erzeugung von Prozessdampf fiir umliegende Produktions-
verfahren. Im Jahr 2022 wurden weltweit etwa 46,5 Mt
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Formaldehyd produziert [51], was mit einer potenziellen
Freisetzung von 1,2 Mt Wasserstoff einhergeht. Fiir das Jahr
2030 wird mit einem gesteigerten Formaldehydbedarf von
iiber 70 Mt und somit auch einer entsprechend gesteigerten
Wasserstoftfreisetzung gerechnet.

Chloralkali-Elektrolyse

Bei der Chloralkali-Elektrolyse werden Chlor und Natrium-
hydroxid aus Kochsalzlosungen gewonnen [52]. Mit jeder
Tonne Chlor werden gleichzeitig 28,5 kg Wasserstoff freige-
setzt. Bei einer jdhrlich produzierten Menge von 75Mt
Chlor [53] entstehen demnach 2,1 Mt Wasserstoff. Obwohl
in der Chloralkali-Elektrolyse hergestellter Wasserstoft sehr
rein ist (99,9 %) [53] und geringere Treibhausgasemissionen
verursacht als der iiber die Dampfreformierung erzeugte
Wasserstoff, wird diese Quelle nicht vollstindig genutzt. Im
Jahr 2022 wurden in Europa etwa 13,5% des Chloralkali-
Wasserstoffs keiner weiteren Verwendung zugefithrt und
rund 38 % wurden zur Gewinnung von Dampf und Pro-
zesswirme verbrannt. Die verbleibenden 48,5% kamen
unter anderem in der Ammoniak- und Salzsduresynthese
sowie beim Hydrocracken in Raffinerien zum Einsatz
(52, 54].

Sonstige

Neben den hier aufgefiihrten grofitechnischen Verfahren
gibt es noch weitere Prozesse, bei denen Wasserstoff als
Nebenprodukt anfillt. So enthilt beispielsweise Hochofen-
gas aus der Stahlherstellung zwischen 40 und 65 % Wasser-
stoff [55]. Im Jahr 2020 wurden so 3-5Mt Wasserstoff
erzeugt. Ebenso wird bei der Synthese von Chemikalien mit
geringeren Produktionskapazititen, wie beispielsweise Nat-
riummethanolat [56] oder bei der Herstellung und Zerset-
zung von Silanen fiir Beschichtungsvorginge in der Halb-
leiterindustrie Wasserstoff freigesetzt [57]. Auch bei der
Aufbereitung von Aluminiumabfillen freigesetzter Wasser-
stoff konnte zukiinftig genutzt werden [58]. Dariiber hinaus
wird die Verwendung neuer Einsatzstoffe in bekannten Ver-
fahren erkundet, z. B. die Reformierung von Glycerin, wel-
ches als Nebenprodukt bei der Biodieselproduktion anfillt
[59]. Anhand der genannten Beispiele wird deutlich, dass
derzeit ein noch nicht ausgeschopftes Wasserstoffpotential
in der chemischen Industrie besteht. Wasserstoffreiche
Nebenprodukte industrieller Prozesse konnten zukiinftig
eine sinnvolle Ergédnzung zur gezielten Gewinnung von
Wasserstoff darstellen.

3 Anwendungen von Wasserstoff in der
chemischen Industrie

Wasserstoff ldsst sich in der chemischen Industrie folgenden

Hauptverwendungszwecken zuordnen:

1) Hydrierprozesse, in denen der Wasserstoff mittels Addi-
tion in das Produkt eingebaut wird,

2) Reduktionsprozesse, bei denen aus einem Reaktand
Atome entfernt werden, in der Regel unter Freisetzung
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einer Heteroatomwasserstoffverbindung wie Wasser,
Ammoniak oder Schwefelwasserstoff.

In Deutschland werden pro Jahr rund 1,6 Mt Wasserstoff
(entsprechen 57 TWh) verbraucht [60]. Die deutsche Pro-
zess-Industrie nutzt davon die grofiten Anteile fiir die
Olraffination (640kt), die Ammoniaksynthese (534 kt) und
die Methanolsynthese (334 kt). Geringere Mengen Wasser-
stoff werden zur Herstellung von Dimethylether (DME)
und erneuerbaren Kraftstoffen sowie fiir Reduktions- und
Hydrierprozesse in der Fein- und Spezialchemie eingesetzt,
z.B. zur Herstellung von Fettalkoholen und Zuckerderiva-
ten. Die meisten dieser Prozesse benétigen Wasserstoff in
hoher Reinheit und bei einem erhohten Wasserstoffpartial-
druck [61].

Die Ammoniaksynthese ist derzeit der mengenméflig grofi-
te Wasserstoff-verbrauchende Einzelprozess, mit 1965 Nm’
Wasserstoff und 668 Nm® Stickstoff pro Tonne produzierten
Ammoniaks. Deren Umsetzung erfolgt an einem Katalysator
bei 15-25 MPa und 470-530°C. Um eine Anreicherung der
Inertgase im Synthesereaktor zu verhindern, muss ein Teil
des Kreislaufgases kontinuierlich aus dem Kreislauf entfernt
werden, was zusdtzliche Wasserstoft-Riickgewinnungsanlagen
erfordert.

Die grofitechnisch etablierte Methanolsynthese basiert
heute grofitenteils auf der Bereitstellung von Wasserstoff
mittels Dampfreformierung. Mittlerweile existieren jedoch
diverse modifizierte Prozesse, in denen sowohl im Pilot-
und Demo- als auch bereits im Produktionsmafistab er-
neuerbarer Wasserstoff eingesetzt wird. Gleichzeitig wird
verstarkt die Nutzung von Synthesegas mit erhohtem CO,-
Gehalt vorangetrieben, um die Klimabilanz der Methanol-
herstellung durch die gleichzeitige Nutzung von CO, in
CCU-Prozessen (carbon capture and utilization) zu verbes-
sern. Aus Griinden der Reaktionsstochiometrie ergibt sich
fiir die CO,-Hydrierung ein steigender Wasserstoffbedarf
durch die Bildung von Reaktionswasser. Die dafiir benétig-

ten Katalysatoren miissen daher in Richtung einer grofleren
Wasservertraglichkeit weiter entwickelt werden [62, 63].

In der Erdélraffination besteht die hauptséchliche Anwen-
dung von Wasserstoff in der Veredelung von Kohlen-
wasserstoffstromen durch a) die Entfernung unerwiinschter
Komponenten (bes. Schwefel-, Halogen-, Sauerstoff- und
Stickstofthaltige Verbindungen), b) die Sattigung, Isomerisie-
rung, Ringoffnung von C-C-Mehrfachbindungen und c) das
Cracken von schwersiedenden Fraktionen. Dabei werden in
den als Hydroprocessing zusammengefassten Verfahrens-
schritten einerseits leichtere Kohlenwasserstofffraktionen
mittels hydrierender Spaltung erzeugt und andererseits der
Wasserstoffgehalt der Roholfraktionen erhoht [61].

Fiir die chemischen Produkte, die bislang aus Intermediaten
der Erdolraffination produziert wurden, besteht in Zukunft
ein veranderter Bedarf an Wasserstoff [64-66]. Hauptursache
ist die Umstellung auf die regenerativen Kohlenstoffquellen
CO, und Biomasse sowie im Kreislauf gefiihrte Kohlenstoft-
trager des Chemical Recycling. Die bisherige und mdgliche
zukiinftige Struktur der Chemieproduktion sind in Abb.1
bzw. 2 in vereinfachter Form dargestellt. Bei der Herstellung
und Nutzung von Biogas, fermentativ aus Kohlenhydraten
erzeugten Alkoholen und wie bislang genutzten Fettsiduren
ans Pflanzenol wird sich der H,-Bedarf kaum verindern. Ein
signifikanter Mehrbedarf entsteht in Prozessketten, bei denen
CO,; oder Synthesegas aus regenerativen Quellen verwendet
wird (s. Abschn. 5). Dies betrifft die Herstellung von syntheti-
schem Methan (substitute natural gas, SNG), von syntheti-
schen Kohlenwasserstoffen z.B. tiber die Fischer-Tropsch-
Synthese und die von Methanol. Die Schnellpyrolyse von
Lignozellulose (etwa CgHoH,) fithrt zu fliissigen Zwischen-
produkten, die unter Wasserstoffeinsatz weiter deoxygeniert
werden miissen. Abfallkunststoff wird nach Vorbehandlung
als Ausgangsstoff fiir Steamcracker verwendet.

Wasserstoff ist in den weiteren Veredlungsstufen der
chemischen Industrie ferner bedeutsam fiir die Produktion

Brenn/-Kraftstoffe: Benzin, Diesel, Kerosin,

Rohstoffe

Additive, Lésungsmittel, Pharmazie-, Agro-Rohstoffe, uvm.

Verfahren der Commodity-Chemie und Spezialchemie

Petrochemie und Synthesegaschemie

Produkte
Heizdl, Schiffsdiesel, LPG
Zwischen-
Sl Propen C4-Strom
Grund-
chemikalien

Raffinierung und Prozessierung

e: Polymere, Beschichtungsmassen, Kraftstoff-

Propan /LPG Methan

Abbildung 1. Wertschopfungsketten der gegenwaértigen chemischen Industrie.
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Produkte Brenn/-Kraftstoffe: Benzin, Diesel, Kerosin, Chemie-Produkte: Polymere, Beschichtungsmassen, Kraftstoff-
Heizol, Schiffsdiesel, LPG Komponenten, Lésungsmittel, Pharmazie-, Agro-Rohstoffe, uvm.
Oligomerisierung, Hydrierung, Hydrotreating . . . .
MTBE-Synthese, MtG-Synthese Verfahren der Commodity-Chemie und Spezialchemie
Zwischen- . _
produkte Propen Fettsaurederivate
Hydrotreating, Steam-Cracking, Dehydratisierung, MtO-Verfahren, MtA-Verfahren
Grund- 0 Ethanol/ Kohlenwasser- . Biomethan
Pyrol | Fettsdureester
chemikalien Pl Butanol stoffe SNG
Pyrolyse, Vergasung, Methanolsynthese, FT-Synthese, rWGS, Methanisierung,
Biogas-Prozess , Alkoholische Fermentation, Synthesegasfermentation, Umesterung, Verzuckerung
Kunststoff- . . = ~Nasse
Rohstoffe = Lignocellulose Starke/Zucker Ole/Fette Biomasse” “

Abbildung 2. Mogliche Wertschépfungsketten einer zukiinftigen organisch-chemische Industrie.

von Butyraldehyd aus Propen (Oxo-Verfahren), von Butan-
diol sowie Tetrahydrofuran aus Maleinsdureanhydrid, von
Hexamethylendiamin aus Adiponitril sowie von Cyclohe-
xan aus Benzol. Bei der Herstellung von Polypropylen wird
Wasserstoff verwendet, um das Molekulargewicht des Poly-
mers einzustellen.

Im weiteren Sinn zédhlen zu der Gruppe der chemischen
Prozesse mit hohem Wasserstoffbedarf auch wichtige metal-
lurgische Verfahren, wie zum Beispiel die Reduktion von
Eisenerz, bei der Wasserstoff als Reduktionsmittel einen Teil
des Koks ersetzt, der im konventionellen Hochofenverfah-
ren eingesetzt wird [67], die Herstellung von Nickel nach
dem Sherritt-Gordon-Verfahren oder auch die fir die Her-
stellung von Elektronikbauteilen auflerordentlich bedeuten-
de Reduktion von Siliziumtetrachlorid zu Silizium [68].

Auch die in Zukunft benétigten Kraftstoffe sind synthe-
tisch herzustellen, basierend auf Methanol, Kohlenwasser-
stoffen und Methan aus erneuerbaren Kohlenstoffquellen,
was zu einem entsprechend hohen Wasserstoftbedarf fithren
wird [69]. Dem aus einer stochiometrischen Reaktion in
Tab.1 ermittelten spezifischen Wasserstoftbedarf folgend
werden fiir die Herstellung von 1kg synthetischem Kohlen-
wasserstoff rund 0,44 kg Wasserstoff pro benétigt.

4 Chemische Komponenten fiir den
Transport von regenerativ erzeugtem
Wasserstoff

Wasserstofftrager konnen an Orten hergestellt werden, an

denen Wasserstoff kostengiinstig und in groflen Mengen
produziert werden kann. Sie konnen sicher und mit ver-
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gleichsweise hoher Energiedichte transportiert und anders-
wo wieder zu Wasserstoff gespalten oder als chemisches
Zwischenprodukt stofflich genutzt werden. Heute gehandel-
te, synthetisch hergestellte Komponenten sind Methanol
und Ammoniak, die derzeit an Standorten hergestellt wer-
den, an denen Wasserstoff aus Erdgas in groflen Mengen
kostengiinstig verfiigbar ist [70]. Diese und weitere mogli-
che Wasserstofftrager wurden hinsichtlich ihres Wasser-
stoffgehalts und der Energieeffizienz bei der Freisetzung des
Wasserstoffs und der Schlieflung des Wasserstoffkreislaufs
verglichen [71-74]. In Tab.1 sind einige wichtige Wasser-
stofftrager und Transportformen von Wasserstoff mit eini-
gen ihrer Eigenschaften sowie spezifischem Wasserstoft-
bedarf bei deren Herstellung und Wasserstofffreisetzung bei
deren Zersetzung aufgelistet.

In der Literatur werden verschiedene Kriterien fiir die
Auswahl geeigneter Wasserstofftrager verwendet, darunter
befinden sich:

- Gehalt an freisetzbarem Wasserstoff in der Komponente,

- Wirmemenge die notwendig ist den Wasserstoff freizu-
setzen,

- Siedepunkt der Komponente in hydrierter Form,

- Temperatur der Freisetzung,

- Effizienz der Kette von Wasserstoff zu Wasserstoff,

- Kosten fiir Speicherung und Transport und

— Sicherheitsaspekte fiir die Handhabung der Komponen-
ten.

Die Wasserstofftrager unterscheiden sich hinsichtlich
Threr Leistungskriterien ganz erheblich. Es ist aber davon
auszugehen, dass mehrere Losungen parallel eingefiihrt
werden, da sehr unterschiedliche Anwendungsprofile exis-
tieren und es zu einer Uberlappung von stofflicher Nutzung
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Tabelle 1. Vergleich der Eigenschaften und der derzeitigen Produktionsmengen unterschiedlicher synthetisch erzeugter Grundchemika-

lien/Wasserstofftrager.
Grundchemikalie /  Spez. Wasserstoft- Rohstoff Dichte [kgm™]  Siedepunkt [°C]  Freisetzbarer Produkt bei Derzeitige Pro-
Wasserstoffspeicher ~ Verbrauch nach neben Wasserstoff H,-Freisetzung  duktionsmenge

Stochiometrie [tt']  H, [tth [Mta™']
Methanol (fliissig) 0,189 CO, 791 [75] 64,7 [75] 0,126 (CO), CO, CO, 100 [76]

0,189 (CO,)
Dimethylether 0,263 Co, 668 [75] -24,9 [75] 0,263 Co, 9 [77]
(flassig)
Synthetische Koh- 0,437 (gerechnet als  CO, 770-860 [75] 150-320 [75] 0,010 Ethen, C, 7+,
lenwasserstoffe Ci4H3p) Propen, C;™ +,
(flaissig oder fest) Buten, C4~
H12-MBT* (fliissig) 0,062 DBT 876 [78] 265 78] 0,062 MBT
1-SNG (fliissig) 0,503 CO, 0,47 [79] -135 bis -168 0,251 (C), 0,503  C, CO, 401,5 [80]
(79] (COy)

Ammoniak (fliissig) 0,178 N, 683 [73] -34[73] 0,178 N, 185 [76]
Wasserstoffperoxid 0,059 0, 1450 [81] 150 [81] 0 - 6,3 [82]
(fliissig)
H, (gasformig, 1,00 - 39,3(83] 1,00 -
700 bar, 25 °C)
H, (fliissig, 2 bar) 1,00 - 67,7 [83] -253 [83] 1,00 -

Umrechnungsfaktoren: 1Mt = 1,11-10'© Nm3, 1 Mt = 33,3TWh, 1Nm? = 3-10°TWh, 1Nm* = 8,99-107""Mt, 1 TWh = 0,03 Mt, 1 TWh =

3,34- 108 Nm?. *MBT: Monobenzyltoluol

und Wasserstoff-Transport kommen kann. Folgende stoff-
liche Anwendungen der Zwischenprodukte bzw. Speicher-
komponenten sind heute schon Stand der Technik:

- Diingemittelherstellung,

- Chemierohstoff,

- Kraftstoff-Komponenten (Methanol in Biodiesel und

MTBE),

- Direkte Anwendungen beispielsweise als Losungsmittel,

Kéltemittel, Bleich- und Reinigungsmittel, uvm.

Auf dem Weg hin zu einer klimaneutralen, zumindest einer
treibhausgasneutralen Wirtschaft wird der Bedarf an regene-
rativ erzeugtem Wasserstoff zunehmen (vgl. auch Abschn. 3).
Gegeniiber heute konnen zusitzlich weitere Anwendungen
von Wasserstoff etabliert werden. Dazu gehoren:

- Hochtemperaturwirme in der Chemie-, Glas-, Keramik-
industrie und Metallurgie
- Reduktionsmittel zur

- Kreislaufschlieffung metallischer Wertstoffe

- Herstellung und Veredlung von Kraftstoffkomponen-

ten in der zukiinftigen ,griinen Raffinerie

Es ist damit zu rechnen, dass der Bedarf an synthetisch
erzeugten chemischen Zwischenprodukten in der chemi-
schen Industrie trotz Erhéhung des Anteils von rezyklierten
Chemieprodukten zunehmen wird, insbesondere dadurch,
dass diese auch direkt als Brenn- und Kraftstoff verwendet
(z.B. Wasserstoff, Ammoniak oder Methanol) oder zu
anderen Kraftstoffkomponenten wie synthetischem Kerosin
weiter verarbeitet werden.

www.cit-journal.com
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5 Entwicklung und Wasserstoffbedarf von
Wertschépfungsketten der chemischen
Industrie

Die Wertschopfungsketten der heutigen industriellen orga-
nischen Chemie bauen weitgehend auf fossilen Ausgangs-
stoffen in Form von Erdgas oder von in Erdolraffinerien
erzeugten Kohlenwasserstofffraktionen auf. In dem verein-
fachten Schema der Abb. 1 stellen Methan, kurzkettige Koh-
lenwasserstoffe und Naphta die Hauptausgangsstoffe dar,
die durch petrochemische Prozesse und tiber den Weg der
Synthesegaschemie in Grundchemikalien wie Olefine, BTX-
Aromaten und Methanol umgewandelt werden. Aus diesen
und weiteren Stoffen entsteht in der Vielzahl von Prozessen
der Basis- und Spezialchemie die grofle Produktvielfalt fiir
die weiterverarbeitende Industrie in vielen Branchen.
Brenn- und Kraftstoffe werden in den Prozessen der Erdol-
raffinerien direkt erzeugt. Kohle spielt in der Chemie heute
nur noch eine untergeordnete Rolle, wihrend nachwach-
sende Rohstoffe derzeit bereits rund ein Sechstel ihrer Roh-
stoffbasis ausmachen, wobei Fette und Ole, Stirke, Zucker
und Zellstoff fiir chemische Spezialprodukte hierunter den
grofiten Anteil haben [84]. Es kann angenommen werden,
dass diese auch in Zukunft in etwa gleicher jahrlicher Men-
ge von knapp 3 Mt benétigt und hergestellt werden [5].

In der zukiinftigen chemischen Industrie werden Chemie,
Kreislaufwirtschaft, Bioskonomie und eine griine CO,- und
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Wasserstoffwirtschaft verstirkt ineinandergreifen. Auch
wenn in zunehmendem Mafle neue Plattformchemikalien
z.B. aus der Biotechnologie nutzbar werden, kann davon
ausgegangen werden, dass die oben genannten Grund-
chemikalien als Ausgangsstoffe fiir die vielféltigen, etablier-
ten Verarbeitungspfade noch lange Zeit notwendig sind.
Dabher gilt es, diese aus erneuerbaren Rohstoffen und Ener-
gieformen herzustellen. Ein solches, beispielhaftes Konzept
ist in Abb. 2 gezeigt: Kohlenstoffquellen sind hier lignozellu-
lose Biomasse, Kunststoffabfille und CO,. Kohlenhydrate
und CO, entstehen ebenfalls aus der Fraktionierung bzw.
der thermochemischen Umwandlung von Lignozellulose-
Biomasse. Griine Biomasse dient als Ausgangsstoft fir die
Erzeugung von Biogas als Methanquelle. Entsprechend
komplex ist die Zahl der weiteren Veredlungsschritte und
der Zwischenprodukte. Hier finden sich Kohlenwasserstoffe
aus der Fischer-Tropsch-Synthese, Methanol aus Synthese-
gas, Methan aus Biogas und der Methanisierung von CO,,
Alkohole durch mikrobielle Synthese aus Zuckern, und
Pyrolysedle als Quelle fir Aromaten oder zur Erzeugung
von Synthesegas, das auch direkt aus lignozelluloser Bio-
masse hergestellt werden kann. Altkunststoffe finden als
Ausgangsstoff fiir das Steamcracking zur Erzeugung von
Ethen und Propen Verwendung. Aus diesen Grundstoffen
entstehen dann die chemischen Zwischenprodukte. Dazu
eignen sich grundsitzlich verschiedene Wege; Olefine kon-
nen zum Beispiel durch das MtO-Verfahren aus Methanol,
durch Dehydratisierung von Alkoholen oder iiber das
Steamcracking von Fischer-Tropsch-Produkten erhalten
werden. Die Nutzung vorhandener Infrastruktur ist dabei
von besonderer Bedeutung fiir die Wirtschaftlichkeit des
Rohstoffwandels. Aromaten konnen ebenfalls aus Methanol
erzeugt oder durch Deoxygenierung aus Pyrolysedlen ge-
wonnen werden. Im Gegensatz zu dem Schema der Erdol-
basierten Struktur der Chemieindustrie werden auch die
in Zukunft noch benétigten Kohlenwasserstoff-basierten
Brennstoffe aus erneuerbaren Rohstoffen hergestellt. Die
Herstellung der heute gebrduchlichen Kraftstoffe auf Basis
von Methanol und Fischer-Tropsch-Produkten ist weit
entwickelt oder bereits Stand der Technik.

Durch die Verwendung Wasserstoff-armer Ausgangsstoffe
kann erwartet werden, dass iiber die bereits heute in der
chemischen Industrie in Deutschland eingesetzte Menge an
Wasserstoff von rund 1Mta™ hinaus ein signifikanter
zusdtzlicher Bedarf entsteht. Eine ausfiihrliche Darstellung
moglicher Szenarien einer zukiinftigen Chemieindustrie
inklusive ihrer Energieversorgung findet sich in dem Bericht
»Chemistry4Climate“ von VCH und VDI zur Transforma-
tion der Chemie [5]. Das dort beschriebene Mengengeriist
fiir die Produktionskapazitidten der wichtigsten Grundstoffe
im Jahr 2045 wird hier verwendet, um den Rohstoff- und
Wasserstoftbedarf zur Herstellung des mengenmiflig be-
deutenden Methanols, von C,-C,-Olefinen und von BTX-
Aromaten beispielhaft zu ermitteln, denen das in Abb.2
gezeigte, vereinfachte Schema mit den dazugehorigen Fak-
toren zum spezifischen Wasserstoftbedarf fiir die verschie-
denen Produktionspfade zugrunde liegt.

Vergleichend werden drei Fille betrachtet (Szenario I-IIT
in Tab. 2), die sich fiir das ausgewéhlte Mengengeriist durch
die verwendete Kohlenstoffquelle und Basistechnologie un-
terscheiden. Szenario I legt die Verwendung von Lignozellu-
lose-haltiger Biomasse tiber den Weg der Synthesegasher-
stellung zugrunde, wobei das als Nebenprodukt entstehende
CO, ebenfalls fiir die Synthesen verwendet wird. Szenario II
und III basieren ausschliellich auf CO, als Kohlenstoffquel-
le tiber den Weg der Methanol- bzw. Fischer-Tropsch-Syn-
these. Der grofite, spezifisch Wasserstoftbedarf bei gleicher
Kohlenstoffeinsatzmenge erscheint bei der Herstellung
ungesittigter Olefine und Aromaten tber den Weg der
Fischer-Tropsch-Synthese, da die langkettigen Kohlenwas-
serstoffe hydrierend gespalten werden miissen, was die beim
Cracking entstehende Wasserstoffmenge iibersteigt. Dem-
gegeniiber ist die bereits verfiigbare, kapitalintensive Anla-
gentechnik fiir diesen Prozess ein Vorteil. Bei der Verwen-
dung von Biomasse wurde eine Prozesssimulation fiir den
am KIT entwickelten bioliq-Prozess zugrunde gelegt [85].
Das bei der Synthesegaserzeugung in Szenario I entstehende
und ebenfalls zur jeweiligen Synthese genutzte CO, ist in
der Tabelle separat aufgefiihrt. Die Synergie von Biomasse
und CO; ist durch den gegeniiber dem CCU-Methanolpfad
um mehr als die Hélfte deutlich verringerten Wasserstoft-

Tabelle 2. Wasserstoff- und Ausgangsstoffeinsatz in kta™ zur Herstellung wichtiger organisch-chemischer Zwischenprodukte bezogen

auf den Verbrauch in Deutschland.

Produkt Menge in 2045 Szenario 1 Szenario II Szenario IIT
[kt Bedarfe bei Biomasse mit CCU [kta™'] Bedarfe bei CCU [kta™]

H, Biomasse CO, H, CO, H, CO,
Methanol 1344 141 1014 1022 255 1848 255 1848
C,, C5-Olefine 7454 1706 24534 8979 3727 23427 4249 23427
C,-Olefine 1894 433 6234 2281 901 5953 1091 5953
Aromaten 2199 503 7238 2649 1100 6911 1188 6911
Summe 12.891 2784 39946 14932 5983 38139 6783 38139
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einsatz klar erkennbar. Dem stehen ein Biomasse-Einsatz
von gut 40 Mt lufttrockener Biomasse sowie die Schaffung
einer zu deren Umwandlung notwendigen Infrastruktur
und Logistik gegeniiber. Diese Menge entspricht in ihrer
Groflenordnung dem jahrlichen Aufkommen an biogenen
Lignozellulose-Reststoffen plus der Menge an heute in
Deutschland genutztem Energieholz.

Bereits durch diese einfache Betrachtung wird deutlich,
dass ein zusitzlicher Wasserstoffbedarf in der ersten Ver-
arbeitungsebene der erneuerbaren Rohstoffe zu den Grund-
stoffen entsteht, allen voran dem zusitzlich produzierten
Methanol und dem synthetischen Naphta aus Kohlenwas-
serstoffen der Fischer-Tropsch Synthese oder der Hydrie-
rung von Olen und Fetten. Fiir die Erzeugung der darauf
basierenden Zwischenprodukte und deren nachfolgende,
vielfiltige Weiterverarbeitung entsteht praktisch kein zu-
sitzlicher Wasserstoftbedarf in der industriellen organi-
schen Chemie.

6 Themen fiir Forschungs und Entwicklung
zukiinftiger Wertschépfungsketten mit
Wasserstoff in der chemischen Industrie

Der Forschungs- und Entwicklungsbedarf (F&E) zur Nut-
zung von Wasserstoff in der Industrie allgemein und in der
chemischen Industrie wurde aktuell in zwei durch Bundes-
ministerien geférderten Projekten zusammen mit Experten
aus Industrie und aus der akademischen Forschung zusam-
mengefasst:

1) Das vom Bundesministerium fiir Wirtschaft und Klima-
schutz geforderte und dem Projekttriger Jiilich organi-
satorisch unterstiitze Forschungsnetzwerk Wasserstoff
[86] erarbeitet in mehreren Clustern Expertenempfeh-
lungen zu vordringlichen Themen fiir die Forschung zu
Wertschopfungsketten unter Nutzung von Wasserstoff.

2) Der Wasserstoff Kompass [69] wird von den Bundes-
ministerien fiir Bildung und Forschung und Wirtschaft
und Klimaschutz erarbeitet auf Basis von Metastudien
wissenschaftlich an Vorschlagen fiir die Herstellung und
Anwendung von Wasserstoff fir den Markthochlauf
von ,klimaneutralem Wasserstoff in der deutschen
Wirtschaft

Ziel der gemeinsamen Anstrengungen in den F&E-The-
men ist die Entwicklung und ganzheitliche Optimierung
der Wertschopfungsketten von der Bereitstellung erneuer-
barer Energie und Wasserstoff bis hin zur Herstellung von

Produkten fir weiterverarbeitende Kunden aus der chemi-

schen und pharmazeutischen Industrie sowie der Kunst-

stoftherstellung und -verarbeitung. Dies erfordert interdiszi-
plindres F&E entlang der gesamten Skala der Technical

Readiness Levels (TRL). Die Entwicklung neuer Material-

systeme wie in Katalysatoren, Membranen, Elektroden-

materialien und Elektrolyte ist eine der Grundlagen fiir
neue Prozess-, Apparate- und Anlagenkonzepte. Methoden
der Digitalisierung, der Multiskalenmodellierung und der

www.cit-journal.com
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beschleunigten Material- und Prozessentwicklung bilden
die Grundlage fiir eine wissensbasierte Forschung. Plattfor-
men fir die Entwicklung und Demonstration von Verfah-
rens- und Anlagenkonzepten auf deutscher und europi-
ischer Ebene miissen darauf abzielen, Entwicklungen von
der Forschung in die Demonstration zu tberfithren. Die
Begleitung der technisch-wissenschaftlichen F&E-Arbeiten
durch eine fortlaufende Bewertung der sozio6konomischen
Leistungsfihigkeit erméoglicht eine frithe Fokussierung auf
aussichtsreiche Verfahrenskonzepte, Prozesskonfiguratio-
nen und Anwendungsszenarien.

7 Fazit und Ausblick

Die Umstellung der Rohstoftversorgung der chemischen
Industrie von den fossilen Rohstoffen Erdédl, Erdgas und
Kohle auf Rohstoffe mit zirkuldrer Wertschopfung wird zu
einem erheblichen Anstieg des Bedarfs an regenerativ er-
zeugtem Wasserstoff fithren, wie dies in verschiedenen Stu-
dien gezeigt wurde. Allein fir die organisch-chemische
Industrie kann ein gegeniiber heute 3-4facher Mehrbedarf
angenommen werden [4] In der vorliegenden Arbeit wer-
den mogliche Wertschopfungsstufen einer zukiinftigen, kli-
maneutralen chemischen Industrie betrachtet. Dabei ist die
Wertschopfungskette analog ihrer bisherigen Struktur in
drei Stufen unterteilt: In der ersten Wertschopfungsstufe
werden aus den erneuerbaren Rohstoffen handelbare
Grundchemikalien erzeugt; die Zwischenprodukte der zwei-
ten Wertschopfungsstufe kénnen dann praktisch unverdn-
dert von der heutigen industriellen organischen Chemie
tibernommen werden. In einer Wertschopfungskette mit
dieser Struktur geht der gesteigerte Wasserstoff-Bedarf im
Wesentlichen auf die Herstellung der regenerativ erzeugten
Zwischenprodukte ausgehend von zur Verfiigung stehenden
erneuerbaren Rohstoffen {iber zukiinftige Grundchemika-
lien zuriick. Die anschliefende Veredelung zu etablierten
und langfristig weiter benétigten Produkten der chemischen
Industrie fithrt kaum zu einer Erhohung des Wasserstoff-
bedarfs. Erfolgt die Herstellung der Zwischenprodukte je-
doch in Lindern mit Méglichkeiten fiir eine kostengiinstige
Herstellung von erneuerbarem Wasserstoff, so konnte der
Wasserstoftbedarf in Deutschland durch Import und Wei-
terverarbeitung entsprechender Wasserstofftrager im We-
sentlichen auf dem heutigen Niveau gehalten werden, so-
fern nicht weiterer Wasserstoftbedarf fiir die Bereitstellung
von Prozesswirme entsteht. Dieser Wasserstoff wire dann
entweder aus lokal erzeugtem oder importierten ,griinem*
oder ,blauem® Wasserstoff zu decken. Zahlreichen Studien
mit Szenarien iiber die nichsten Jahrzehnte lassen tiberein-
stimmend erwarten, dass regenerativ erzeugter Wasserstoff
iber dem heutigen Preisniveau bleiben wird. Daher wird
sich die Prozessoptimierung aller Wertschopfungsstufen auf
die Minimierung des Wasserstoffeinsatzes bei Maximierung
der Ausnutzung von Nebenproduktstromen ausrichten
mussen.
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Regenerativ erzeugter Wasserstoff — Perspektiven in chemischen

Wertschépfungsketten
Gabriela Rodrigues Niquini, Pia Miinzer, Mahsa Ebrahim-Moghaddam, Lucas Warmuth,
Karla Herrera Delgado, Stephan Pitter, Nicolaus Dahmen, Jorg Sauer*

Die zukiinftige klimaneutrale chemische Industrie wird auf neue Rohstof-
fe und Basischemikalien zuriickgreifen, fiir deren Herstellung grofe Mengen an regenerativ
erzeugtem Wasserstoff benotigt werden. Die Veredelung konnte jedoch tiber im Wesentli- m=
chen unverinderte Zwischenprodukte erfolgen, so dass die Herstellung der Produkte nach
dhnlichen Verfahren wie heute, aber mit drastisch hoheren Effizienzanforderungen an den
Wasserstoffverbrauch erfolgen kénnte.
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