thyssenkrupp

thyssenkrupp AG, Postfach, 45063 Essen

GEFGRDERT VOM

% Bundesministerium
fiir Bildung

und Forschung

Férderkennzeichen: FKZ: 03EW0006B
Laufzeit: des Vorhabens: 01.06.2020 - 30.09.2024

Hinweis: Die Verantwortung fiir den Inhalt dieser Verdffentlichung liegt beim Autor

thyssenkrupp AG, thyssenkrupp Allee 1, 45143 Essen; Postfach, 45063 Essen, Deutschland

T: +49 201 844 0, F: +49 201 844 536000, www.thyssenkrupp.com

Vorsitzender des Aufsichtsrats: Professor Dr.-Ing. Dr.-Ing. E.h. Siegfried Russwurm

Vorstand: Miguel Angel Lépez Borrego, Vorsitzender; Oliver Burkhard, Dr. Volkmar Dinstuhl, llse Henne, Dr. Klaus Keysberg
Sitz der Gesellschaft: Duisburg und Essen, Registergerichte: Duisburg HR B 9092, Essen HR B 15364



Ly

GEFORDERT VOM

Bundesministerium
fiir Bildung
und Forschung

Schlussbericht gemaB Nr. 4.1 NKBF 2014

ZE:

thyssenkrupp AG
thyssenkrupp Alleel
45143 Essen

Forderkennzeichen:
03EW0006B

Vorhabensbezeichnung:
Verbundvorhaben Carbon2Chem-2 L-2: Dynamische Methanolproduktion aus Hittengasen

Laufzeit des Vorhabens:
01.06.2020 - 31.09.2024

Gefordert vom Bundesministerium fiir Bildung und Forschung aufgrund eines Beschlusses des deutschen
Bundestages

Die Verantwortung fiir den Inhalt dieser Verdffentlichung liegt beim Autor

Autoren: Dr. Matthias Kriiger

Inhalt

I.1.  Aufgabenstellung 2
l.2.  Voraussetzungen, unter denen das Vorhaben durchgefthrt wurde 3
I.3.  Planung und Ablauf des Vorhabens 3
l.4.  Stand der Wissenschaft zu Beginn des Vorhabens 4
I.5.  Zusammenarbeit mit Dritten 4
II.1. Erzielte Ergebnisse 6
I.2.  Wichtigste Positionen des zahlenmaBigen Nachweises 16
I.53.  Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Arbeit 16
I.4.  Nutzen/Verwertbarkeit der Ergebnisse (Verwertungsplan) 16
I1.5.  Ergebnisse Dritter wahrend des Vorhabens 17
I1.L6. Veroffentlichungen 18




KURZDARSTELLUNG

|.1. Aufgabenstellung

Hittengase weisen ein hohes Potenzial zur Einsparung von Kohlendioxid-Emissionen auf. Bei integrierten Huttenwerken
werden diese Gase bislang zur thermischen Erzeugung von Strom und Warme eingesetzt. Da Hlttengase groBe Mengen an
Wasserstoff, Kohlenmonoxid und Kohlendioxid aufweisen, kdnnen diese auch stofflich zur Herstellung von Methanol oder
anderen chemischen Produkten genutzt werden. Vorstudien von thyssenkrupp sowie Ergebnisse aus Phase 1 von
Carbon2Chem® lassen darauf schlieBen, dass der Kohlendioxid-AusstoB einer Methanol-Anlage auf Basis von
Huttengasen bei Einsatz von entsprechenden regenerativen Energiequellen gegenliber dem einer konventionellen
Methanol-Anlage deutlich geringer sein kann. Ein solcher Austausch der Rohstoffquelle ware auBerdem auch im Einklang
mit dem Wandel in der chemischen Industrie, die sich von einer primar erdélbasierten Herstellung von chemischen
Produkten zu einer Herstellung von Produkten aus Gasen bewegt und damit zukiinftig mehr und mehr auf ein zirkulares
Wirtschaften ausgerichtet ist. Aufgrund der groBen Mengen kdnnen Huttengase erheblich zu diesem Wandel beitragen.

Trotz des groBen Potenzials von Hittengasen existierte bislang keine industrielle Anwendung zur Herstellung von Methanol
basierend auf solchen Gasen. Eine Ausnahme stellt dabei eine Methanol-Herstellung in China dar, bei welcher eine
Wasserstofferzeugung aus Koksofengas kombiniert mit einer Kohlevergasung zum Einsatz kommt. Diese Variante weist
jedoch einen sehr hohen Kohlendioxid-FuBabdruck auf und berlcksichtigt nur das typischerweise in geringeren Mengen
anfallende Koksofengas.

Die mit der Realisierung einer Produktion von Methanol aus Huttengasen verbundenen verfahrenstechnischen
Fragestellungen sollten in Teilprojekt L-Il mit dem Ziel untersucht werden, die Realisierbarkeit der Methanol-Synthese aus
Hittengasen nachzuweisen.

Nachdem in der ersten Phase von Carbon2Chem® die prinzipielle Eignung von Hittengasen zur Herstellung von Methanol
demonstriert worden war, zielte die Phase 2 darauf ab, die Methanol-Synthese in einem wirtschaftlichen Betrieb Gber
langere Zeit demonstrieren. Dazu war es inshesondere notwendig die Sauberkeit der eingesetzten Gase, und damit den
einwandfreien Betrieb der Gasreinigung und -konditionierung, nachzuweisen. Ein weiterer Aspekt bestand darin mégliche
Schwankungen im Betrieb auf verschiedenen Zeitskalen bis hin zu einem méglichen industriellen Transformationspfad zu
untersuchen.

Durch eine Erweiterung der zur Verfligung stehenden Gasquellen sollten neue Prozesskonzepte zur Herstellung von
Methanol identifiziert werden. Zwecks Vergleichs der verschiedenen Konzepte mittels technologischer, ékonomischer und
okologischer Methoden bestand ein weiteres Ziel darin entsprechende Prozessdaten zusammenzustellen. Dies erforderte
die prozesstechnische Auslegung einzelner Anlagenteile fiir ausgewéhlte Prozesskonzepte.

Das Teilprojekt L-1l hatte in diesem Kontext die Aufgabe, Zuarbeiten fiir zentrale Teilprojekte durchzufiihren, hierzu gehorten:

. Mitarbeit in den (ibergeordneten Communities und Workflows in Carbon2Chem®

. Prozessoptimierung der Methanol-Synthese

. Verfahrenstechnische Simulation der Methanol-Synthese

. Koordination der Methanol-Versuchsanlagen im Technikum

. Industrie 4.0 (Advanced Automation, Digital Twin)

. Unterstitzung des Life Cycle Assessment (LCA), insbesondere Zuarbeit Produktionsprozess
. Knowhow zum Methanol-Markten und —Technologien (auf Basis 6ffentlicher Daten)

Die Ubergeordneten Ziele des Carbon2Chem®-Projektes wurden in Teilprojekt L-0 definiert. Diese sehen vor, verschiedene
verfahrenstechnische Nachweise fiir die technische Machbarkeit zu erreichen, so dass am Projektende weitestgehend die
Voraussetzungen flir eine Kommerzialisierung gegeben sind. Die Ubergeordneten Projektziele fanden in den konkreten
Zielen von Teilprojekt L-1I Berlcksichtigung. Aufgrund der technischen Reife des konventionellen Methanol-Prozesses lag



der Fokus der Arbeiten in der Kladrung der Carbon2Chem®-spezifischen Aspekte wie Katalysator-Deaktivierung durch
Verunreinigungen und Wasserbildung, ungewdhnlicher Hauptkomponenten-Zusammensetzungen sowie Dynamik.

|.2. Voraussetzungen, unter denen das Vorhaben durchgefiihrt
wurde

thyssenkrupp ist ein diversifiziertes Industrieunternehmen, welches mit Uber 10 Millionen t Rohstahl pro Jahr der groBte
Stahlproduzent in Deutschland ist und ein Viertel der deutschen Stahlproduktion allein in Duisburg herstellt. Mit der
Produktion von Stahl entstehen groBe Mengen an Kohlendioxid, die die Stahlproduktion belasten. Die Konzerntochter
thyssenkrupp Uhde (vormals tk Industrial Solutions/tk IS), welche die inhaltlichen Arbeiten in Teilprojekt L-Il ausgefiihrt hat,
ist ein etablierter Chemieanlagenbauer. Zu den Kernkompetenzen gehdren neben der Planung und dem Bau von Methanol-
und Ammoniakanlagen auch Anlagen in der Kokereitechnik und Gasreinigung. Durch die einzigartige Kombination von
Knowhow aus der Stahlherstellung und dem Chemieanlagenbau sollte in Carbon2Chem® Kohlendioxid nicht mehr nur
schadliches Klimagas betrachtet, sondern wieder zuriick in den Stoffkreislauf gebracht werden. Mittels Reduktion von
Kohlendioxid-Emissionen am Standort in Duisburg sollten die Belastungen durch Kohlendioxid-Abgaben in der
Stahlindustrie reduziert werden und das Produkt Stahl weiterhin wettbewerbsfahig bleiben. Durch Aufbau eines
nachhaltigen Carbon Capture & Utilization (CCU)-Geschaftes im Anlagenbau sollte die Vermarktung der Carbon2Chem®-
Technologie auch in andere Lander und bei anderen Stahlhersteller verfolgt werden. Nur so kann sichergestellt werden,
dass Kohlendioxid im groBen Umfang reduziert wird.

|.3. Planung und Ablauf des Vorhabens

Das Teilprojekt L-1l gliederte sich in insgesamt 7 Arbeitspakete. Neben einer L-Il internen Abstimmung der jeweiligen Inhalte
untereinander erfolgte im Vorfeld sowie wahrend der Durchfiihrung des Vorhabens fortlaufend ein Abgleich mit dem
Arbeitsfortschritt in anderen Teilprojekten wie beispielsweise L-lll (Gasreinigung) oder L-0 (Systemintegration) sowie
innerhalb der L-Projekt Ubergreifenden Communities. Auf mehreren Ebenen fanden regelméaBige Arbeits- und
Koordinationstreffen statt, die durch die jeweiligen verantwortlichen Leiter (im Folgenden unterstrichen) organisiert wurden.

AP 0 - Projektmanagement (Nouryon, thyssenkrupp)

e 2-wichentliche Telefonkonferenzen Jour Fixe L-Il Gesamtprojekt
e Virtuelles L-Il Treffen (03.12.2020)

o Virtuelles L-Il Treffen (18.06.2021)

e  L-Il Projekttreffen in Frankfurt (15.09.2022)

e  L-Il Projekttreffen in Duisburg (19.-20.06.2023)

AP 1 - Dynamische Simulation & Prozess-Auslegung (Fraunhofer ISE, thyssenkrupp, Nouryon, Fraunhofer
UMSICHT)

e 2-wochentliche Telefonkonferenzen Jour Fixe Arbeitspaket 1

e  Austausch zu Simulationsthemen mit der Simulations-Community

o RegelmaBiger Austausch zur Koordination der vertieften Prozesskonzepte in L-0/ Arbeitspaket 6 (Zuarbeit durch L-
1))

AP 2 — Pilotanlagenbetrieb im Technikum (thyssenkrupp, Fraunhofer ISE, Nouryon, Fraunhofer UMSICHT)
e 2-wochentliche Telefonkonferenzen Jour Fixe Arbeitspaket 2

e 2-wdchentliche Telefonkonferenzen zur Versuchsplanung/UmbaumaBnahmen im Technikum
e 1.und 2. Performance Review Meetings (23.10.2020 und 04.12.2020)



e 3., 4.und 6. Performance Review Meetings (05.02.2021 und 12.05.2021 und 10.09.2021)
e 7.und 8. Performance Review Meetings (15.03.2022 und 20.12.2022)
e 9. Performance Review Meeting (27.06.2023)

AP 3 - Katalysator (Clariant, Fraunhofer ISE, Fraunhofer UMSICHT, RUB)

e RegelmaBiger Austausch zur Rohmethanol-Analytik
o RegelmaBiger Austausch im AK Analytik

AP 4 - Industrie 4.0 (Fraunhofer UMSICHT, Nouryon, Fraunhofer ISE, thyssenkrupp)

e Hazop zur Demoanlage (27.01.2023)
AP 5 — Life Cycle Assessment (Fraunhofer ISE, Nouryon, thyssenkrupp)
e RegelmaBiger Austausch in der LCA-Community
AP 6 — Wertschopfungskette und Einbindung in den Gesamtprozess (Nouryon, thyssenkrupp, Fraunhofer UMSICHT)
o RegelmaBiger Austausch zur Koordination und Priorisierung alternativer Prozesskonzepte
Carbon2Chem®-weite Treffen

e Carbon2Chem®-Vollversammlung am 23.04.2021
e Carbon2Chem®-Konferenz und Vollversammlung am 03. und 04.11.2022
e  Carbon2Chem®-Konferenz und Vollversammlung am 17. und 18.10.2023

I.4. Stand der Wissenschaft zu Beginn des Vorhabens

Die Methanol-Synthese ist aufgrund seiner vielfaltigen kommerziellen Anwendung in der chemischen Grundstoffindustrie
seit vielen Jahrzehnten im Fokus der wissenschaftlichen Forschung zur heterogenen Katalyse. Aufgrund der Anforderungen
aus neuen Gasquellen und dem Ziel umweltschadigende Emissionen zu vermeiden, wurde in letzter Zeit ein verstarkter
Fokus auf die Verwendung von Kohlendioxid als Ausgangstoff sowie auf eine schwankende Versorgung mit dem Einsatzgas
gelegt. Hierzu sind in Phase 1 von Carbon2Chem® durch die wissenschaftlichen Partner umfangreiche Vorversuche,
theoretische Betrachtungen und Kampagnen durchgefiihrt worden.

1.5. Zusammenarbeit mit Dritten

Die Zusammenarbeit im Konsortium wurde durch zahlreiche Telefonkonferenzen und Treffen realisiert. Insbesondere das
Carbon2Chem®-Technikum war ein Ort des intensiven gegenseitigen Austauschs. Es wurden viele Synergien gefunden,
insbesondere in der praktischen Arbeit im Technikum oder bei der Auswertung und Interpretation der Betriebsdaten. So
wurden beispielsweise alle Rohmethanol-Proben gesammelt und durch ausgewahlte Partner analysiert oder eine im Projekt
bestimmte Kinetik zur Berechnung der Leistungsfahigkeit der Katalysatoren verwendet.

Auch auBerhalb des Teilprojektes wurden viele Arbeiten in Abstimmung mit Dritten geplant und durchgefiihrt. So war es
erforderlich die Versuchskampagnen zwischen L-ll, L-lll und der Betriebsmannschaft vor Ort im Rahmen der
Ubergeordneten Versuchsplanungsrunden abzustimmen. Die gemeinsame Ausarbeitung der Prozesskonzepte wurde
innerhalb der Carbon2Chem®-Communities koordiniert.



Eine Zusammenarbeit mit Dritten auBerhalb des Carbon2Chem®-Projektes fand nicht statt.



DETAILLIERTER ERGEBNISBERICHT

Il.1. Erzielte Ergebnisse

Die wahrend des Projekizeitraumes durch thyssenkrupp erzielten Ergebnisse werden im Folgenden, geordnet nach den
jeweiligen Arbeitspaketen, dargestellt.

AP 0: Projektmanagement

Das Arbeitspaket O beinhaltete neben der internen Koordination der teilnehmenden Partner Nouryon, Clariant, Fraunhofer
UMSICHT, Fraunhofer ISE, Ruhr-Universitat Bochum und thyssenkrupp auch die Kommunikation und Absprache mit dem
Ubergeordneten und das Gesamtvorhaben steuernden Teilprojektes L-0 sowie der Carbon2Chem® Geschéftsstelle.
thyssenkrupp unterstitzte das Arbeitspaket durch Organisation und Teilnahme an ibergeordneten Telefonkonferenzen wie
dem Jour Fixe L-Il Gesamtprojekt und L-II Projekttreffen. Zudem wurden Treffen mit dem Koordinatorenkreis im Rahmen
der Berichterstattung sowie zu verschiedenen Themen vorbereitet. Insgesamt fanden im Berichtszeitraum vier Konferenzen
zur nachhaltigen chemischen Konversion in der Industrie im Rahmen des Verbundprojektes Carbon2Chem® in Berlin und
Dlsseldorf statt. Arbeitspaket O hatte die Aufgabe, zur Einhaltung des Konsortialvertrages die Freigabe von
Konferenzvortragen und -postern sowie Verdffentlichungen, beispielsweise in einem der CIT-Sonderhefte, Teilprojekt-intern
zu koordinieren.

AP 1: Dynamische Simulation & Prozess-Auslegung

Zur zielgemaBen Optimierung und Detaillierung verschiedener Prozess-Konzepte fiir die Methanol-Produktion aus
Huttengasen und anderen industriellen Abgasen wurden in Arbeitspaket 1 verschiedene verfahrenstechnische Aspekte flr
die Methanol-Synthese aus diesen Gasen ausgearbeitet. Der Schwerpunkt der Arbeiten lag in der Anpassung der
konventionellen Methanol-Technologie an die spezifischen Bedingungen von Carbon2Chem®. Die Arbeiten wurden im
Rahmen regelmaBiger Telefonkonferenzen (Jour Fixes) zwischen den beteiligten Partnern Fraunhofer ISE, Fraunhofer
UMSICHT und thyssenkrupp miteinander abgeglichen.

Die Arbeiten erforderten in horizontaler Richtung eine Zusammenarbeit zwischen den einzelnen Teilprojekten, die jeweils fur
den vorderen (L-ll) und den hinteren (L-I) Anlagenteil zustdndig waren. Hinzu kam eine koordinierende Rolle durch das
Teilprojekt L-0. Ebenso mussten einzelne vertikale Workflows aneinandergereint werden, um Projekiziele wie bspw. eine
technische Ausarbeitung, eine Kostenschatzung oder eine 6kologische Bewertung erzeugen zu kdnnen. Diese Workflows
umfassten insgesamt vier Themengebiete, die jeweils durch verschiedene Experten-Gruppen Teilprojekt-tbergreifend
koordiniert wurden:

. Simulation (Simulations-Community)

. Prozess-Design (Process Design-Community)

. Kostenschatzung (Arbeitskreis Techno-Okonomische Evaluierung)
. LCA (LCA-Community)

Arbeitspaket 1 war sowohl Teil der Simulations-, als auch der Prozess-Design-Community. In dieser Rolle unterstitze
thyssenkrupp das Carbon2Chem® Gesamtprojekt durch Priifung von Simulationsergebnissen, Auslegung von Aggregaten
und Erzeugung von Engineering-Dokumenten.

Als Basis fir alle verfahrenstechnischen Arbeiten dienten die Carbon2Chem® Basis-Szenarien. Zudem wurde in Teilprojekt
L-0 eine Dokumentenvorlage fur FlieBbilder erstellt, die sicherstellen sollte, dass sdmtliche FlieBbilder im Projekt ein
einheitliches Aussehen haben. Abbildung 1 zeigt die FlieBbild-Vorlage mit typischen Darstellungen von Leitungen,
Apparaten und Bezeichnungen.
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Abbildung 1: Dokumentenvorlage fir die Erstellung von FlieBbildern

Ziel von Arbeitspaket 1 war es, einen systematischen Ansatz zu nutzen, um méglichst viele verschiedene Prozesskonzepte
zur Umwandlung von Huttengasen und industriellen Abgasen in Methanol untersuchen zu kénnen. Dabei sollten
verschiedene Dokumente zusammengestellt werden, die auch in anderen Teilprojekten genutzt werden konnten. Die
unterschiedlichen Prozess-Anséatze konnten auf vier Basisfalle fur die Methanol-Synthese zurlickgefuhrt werden. Fir die
Destillation wurden darlber hinaus zwei Basisfalle fir die beiden standardmé&Bigen Methanol-Reinheiten, grade AA und fuel
grade, identifiziert, wobei das detaillierte Prozessdesign der Destillation nicht nur von der geforderten Reinheit, sondern
auch von dem Wassergehalt und der Verteilung der Nebenprodukte im gebildeten Rohmethanol abhangt. SchlieBlich wurde
ein Konzept flr die Lagerung der Rohmethanols sowie des fertigen Produkts und dessen Verladung erstellt.

Zundchst wurden in Teilprojekt L-0 im Rahmen von Arbeitspaket 6 zwei Prozess-Konzepte projekt-ubergreifend ausgewahlt,
die auf einem detaillierten Niveau ausgearbeitet werden sollten. Von diesen war ein Konzept flr Teilprojekt L-Il relevant, da
es sich hierbei um die Direkt-Synthese von Methanol aus Hochofengas (BFG) handelte. Dieses wurde priorisiert von L-lI
betrachtet.

Die Systemanalyse im Carbon2Chem®-Projekt wurde als Baukastensystem konzipiert, bei dem die verschiedenen Units als
eigenstandige Aggregate angesehen werden. Diese kénnen modular zu anderen Prozesskonzepten neu kombiniert werden.
Dadurch kénnen weitere alternative Prozesskonzepte neben dem priorisierten Prozesskonzept evaluiert werden, wobei der
Detaillierungsgrad abnimmt. Zu den Methanol-basierten alternativen Prozesskonzepten gehdrten Konzepte auf Basis von
Konvertergas (BOFG), andere Kohlendioxid-Quellen aus Teilprojekt L-I sowie eine herkdmmliche Referenz auf Basis von
Erdgas, die eine Vergleichbarkeit der Ergebnisse vereinfacht. Da die Vorgehensweisen und Werkzeuge bei der Ausarbeitung
von Prozess-Konzepten aufeinander abgestimmt wurden, ergab sich neben Synergie-Effekten auch eine bessere
Vergleichbarkeit der Ergebnisse untereinander.

ProzessflieBbilder

Fur jeden Basis-Case wurde ein generisches ProzessflieBbild erstellt. Zudem wurde fir das ausgewahlte Prozesskonzept
zusammen mit den Teilprojekten L-0 und L-Ill ein zusammenhangender Satz FlieBbilder erstellt. Die FlieBbilder stellten eine
Mischung aus BlockflieBbildern (BFD) und ProzessflieBbildern (PFD) dar. Wahrend letztere aufgrund eines wesentlich
héheren Detaillierungsgrad insbesondere wesentlich genauere Folgearbeiten wie Apparateauslegung, LCA und
Kostenschatzung erlauben, bieten BFDs die Méglichkeit grobe Entwiirfe zu visualisieren, vertrauliche IP zu schitzen und
Arbeitsaufwand zu sparen. Abbildung 2 zeigt ein typisches BlockflieBbild der Methanol-Synthese aus Hochofengas.
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Abbildung 2: BFD der Methanol-Synthese aus Hochofengas

Simulation/HMB

Zunachst wurden, aufbauend auf den Vorarbeiten aus Phase 1 von Carbon2Chem®, validierte Simulationswerkzeuge und
Stoffdaten firr die Methanol-Synthese zusammengestellt. Hierzu gehérte auch die Erweiterung eines Kinetik-Modells durch
Fraunhofer ISE. Im n&chsten Schritt wurde innerhalb von Teilprojekt L-0 eine Gesamtsimulation fir die Direktnutzung von
Hochofengas erstellt. Die Simulationsergebnisse wurden fir jeden Anlagen-Block (Unit) in den jeweiligen Teilprojekten
verfeinert und optimiert, so dass innerhalb von Arbeitspaket 1 die Simulation der Methanol-Synthese, -Destillation, -Tanks
und -Verladung ermdglicht wurde. Die dabei entstehende Energie- und Massenbilanz ordnet jedem Strom im
ProzessflieBbild die jeweilige chemische Zusammensetzung, Durchflussrate sowie Druck und Temperatur zu. Einige Eintritts-
und Austrittsstrdme mussten dabei mit nachfolgenden oder vorherigen Units iterativ abgestimmt werden. Die Ergebnisse
wurden wiederum L-0 zugespielt, wo ein Anlagen-tbergreifendes Dampfsystem zur Energie-Integration erstellt wurde,
welches die Warme- und Massenbilanz (HMB) vollendet. Ein Schwerpunkt lag hier in der Verringerung des Energiebedarfs
der Gesamtanlage und der Identifikation von Synergie-Effekten, bspw. zur Nutzung von Gberschissiger Warme in der
Destillation.

Auslegung

Auf der Energie- und Massenbilanz aufbauend, wurden im Berichtszeitraum verschiedene Prozess-Daten erzeugt. Zundchst
wurden flir samtliche Apparate, die im ProzessflieBbild abgebildet sind, grobe Auslegungsdaten bestimmt. Neben den fir
den Fertigungsprozess wichtigen GréBen der Designtemperatur und des Designdrucks wurden Abmessungen, Bauformen
sowie Leergewichte inklusive grober Verteilung der Materialien bestimmt. Je nach Ausrustungstyp, bspw. Warmetauscher,
Behalter oder Pumpe, wurden zudem weitere relevante Parameter erganzt. Darlber hinaus wurden fir jede Unit
Verbrauchszahlen flr Strom, Kihlwasser und andere Betriebsstoffe abgeschatzt. Ebenso wurden, so vorhanden, die
Volumina verschiedener Katalysatoren berechnet.

Post-Processing und Transfer

Die so erzeugten Prozessdaten-Bausteine dienten als Grundlage fiir die nachfolgenden Schritte der Kostenschéatzung sowie
der 6kologischen Bewertung. Um einen Transfer von Prozess-Daten auf andere Prozesskonzepte zu ermdglichen, wurden
die einzelnen Units in Form so genannter Interface-Diagramme dargestellt, welche sdmtliche relevanten Eintritts- und
Austrittsstrdome sowie weitere Parameter, wie bspw. Gewichte oder Investitionskosten aus Teilprojekt L-0, beinhalten. Im
Zuge des Transfers mussten die einzelnen Parameter skaliert werden. Je nach verfahrenstechnischem oder 6konomischem
Hintergrund kann es sich dabei um eine einfache lineare oder um eine komplexere Skalierungsfunktion handeln, wie sie
bspw. durch die Economy-of-Scale ausgedriickt wird. In manchen Fallen, wie bspw. bei unterschiedlichen Einsatzgasen fir



die Methanol-Synthese oder bei unterschiedlichen Methanol-Qualitdten in der Destillation, ist es erforderlich unter-
schiedliche Grundbausteine zu verwenden. In L-Il wurde fiir die Methanol-Synthese daher analog zu den vier Basisfallen fiir
vier verschiedene Einsatzgase ausgelegt, wahrend fur die Methanol-Qualitaten fuel grade bzw. grade AA zwei separate
Sé&tze von GrundflieBbildern mit entsprechender Energie- und Massenbilanz erstellt worden sind. Abbildung 3 zeigt
beispielhaft ein FlieBbild fur die Destillation sowie das entsprechenden Interface-Diagramm.

aes

I

Abbildung 3: Generisches PFD (links) und entsprechendes Interface-Diagramm (rechts) fir die Methanol-Destillation

Diskussion der dynamischen Fahrbarkeit

Die erzeugten verfahrenstechnischen Dokumente fiir das priorisierte Methanol-Konzept basieren auf einer stationaren
Betrachtung der Anlage. Da jedoch aufgrund der Schwankungen im Huttenverbund sowie in der Verfligbarkeit von
erneuerbarer Energie dynamische Effekte in der Chemieanlage zu erwarten sind, wurden dynamische Untersuchungen
durchgefihrt. Hierzu wurden in den Carbon2Chem® Basis-Szenarien verschiedene Zeitreihen bereitgestellt, ebenso wurde
in Teilprojekt L-0 eine typische prozesslogistische Lastgangkurve erstellt. Anhand des Prozess-Designs und der
ProzessflieBbilder konnte untersucht werden, inwiefern beispielsweise die Methanol-Synthese dynamisch betrieben werden
kann.

Ein weiterer Schwerpunkt der Arbeiten in Arbeitspaket 1 lag in der Betrachtung der langfristigen Dynamik der Methanol-
Synthese. Am Beispiel der Transformationsentwicklung des Hittenwerks wurde in Zusammenarbeit mit Arbeitspaket 6 in
Teilprojekt L-0 untersucht, inwiefern eine Methanol-Syntheseanlage im Laufe eines Transformationsprozesses
unterschiedliche Eingangsgase und deren Mischungen, in diesem Fall Hochofengas (BFG) und Konvertergas (BOFG),
verarbeiten kann. Der unterschiedliche Gehalt an inerten Gasen flhrt dabei zu verschiedenen Purge-Gas-Mengen, der
hohere Kohlenmonoxid-Gehalt im BOFG zu einer deutlich erhéhten Dampfproduktion im Methanol-Reaktor, zudem andern
sich Menge und Zusammensetzungen des gebildeten Roh-Methanols. Die Aufgabe fir L-Il bestand darin zu untersuchen,
mit welchem Aufwand beide Gase wirtschaftlich in derselben Anlage gefahren werden kénnen. Die gednderte Purge-Gas-
Menge wiirden bspw. durch verschiedene Regelventile im Purge-Gas-System abgefangen werden kénnen, ebenso kénnte
man die gednderte Rohmethanol-Menge durch entsprechende Auslegung der Abscheider und Flash-Behalter in den Griff
bekommen, solange alle Betriebsfalle zum Zeitpunkt der Auslegung der Anlage bekannt sind. Auch die Destillation kann mit
entsprechendem Mehraufwand und Overdesign flr verschiedene Arten von Rohmethanol ausgelegt werden. Die
unterschiedliche Exothermie aufgrund des erhdhten Gehalts an Kohlenmonoxid kann bspw. durch einen Vorreaktor mit
Zwischenabscheidung abgefiihrt werden, was einen erhdhten Druckverlust und damit einen gréBeren Umlauf-Kompressor
erfordert.

AP 2: Pilotanlagenbetrieb im Technikum

Im Rahmen von Arbeitspaket 2 wurden die Labor- und Demonstrationsanlagen zur Synthese von Methanol im
Carbon2Chem® Technikum in Duisburg betreut. Die Zusammenarbeit mit den weiteren Partnern, die eine Methanolanlage
im Technikum betrieben haben - Fraunhofer UMSICHT und Fraunhofer ISE -, wurde in regelméaBigen L-II internen
Telefonkonferenzen durch thyssenkrupp koordiniert. Hierzu gehérten z.B. die Festlegung von Temperaturen,
Raumgeschwindigkeiten und anderen Betriebsparametern. Darliber hinaus wurden einzelne Vorgehensweisen zur
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Aktivierung des Katalysators, zum An- und Abfahren bzw. zur Not-Abschaltung mit den entsprechenden Experten diskutiert
und untereinander abgestimmt. Die Anlage von Fraunhofer UMSICHT (Labor 1) und thyssenkrupp haben einen ahnlichen
Aufbau, wahrend die Miniplant von Fraunhofer ISE (Labor 6), Uber eine Gasrickfihrung und einen adiabaten Reaktor
verflgt. Der Kampagnenfortschritt sowie die Planung zukinftiger Versuche wurden in regelmaBigen Gibergeordneten Treffen
zur Versuchsplanung mit den anderen Teilprojekten sowie der Betriebsmannschaft abgestimmt. Zusatzlich wurden von L-II
mdgliche Verbesserungen des Technikums vorgeschlagen. Bspw. konnte nach dem Bau einer Stichleitung hinter der
Gasreinigung ein Parallelbetrieb verschiedener Prozesskonzepte realisiert werden.

Der Fokus der Arbeiten von thyssenkrupp lag auf dem Betrieb der Laboranlage in Labor 4. Dabei handelt es sich um einen
Katalysator-Teststand, welcher urspriinglich fir das Teilprojekt L-IV beschafft worden war. Die Anlage verfugt zwei
beheizbare Reaktoren von je 57 cm Lange, welche mit Katalysator beflllt und vom zu untersuchenden Gas mit einem
Gasdurchsatz von typ. 2,500 Nml/min durchstromt wird. Im Projekt wurde der Katalysator von Clariant bereitgestellt.
Aufgrund der gewahlten Rohrlange wird die Anlage im so genannten kinetischen Bereich betrieben. Das bedeutet, dass die
Reaktion am Ausgang des Reaktorrohrs nicht abgeschlossen ist und sich somit nicht im Gleichgewicht befindet. Andert sich
die Katalysatoraktivitat, andert sich die Messung empfindlich. In einer chemischen GroBanlage wird das Einsatzgas in der
Regel mit einem Umlaufgas (Recycle) verdinnt, um nicht-reagierte Gase wieder dem Reaktor zuzufihren. In der
Laboranlage wird hingegen das Einsatzgas im so genannten once-through Aufbau direkt zum Katalysator gefiihrt, wodurch
Verunreinigungen im Einsatzgas unverdinnt in den Reaktor gefiihrt werden. Zusammengenommen konnte aufgrund der
starkeren Belastung des Katalysators die Sauberkeit des Einsatzgases und damit fiir die Funktionsfahigkeit der Gasreinigung
mit der Laboranlage von thyssenkrupp empfindlich untersucht werden. Zum Vergleich der Messergebnisse einer Kampagne
wurden neben den gereinigten und konditionierten Huttengasen auch Flaschengasmischungen derselben
Hauptkomponenten-Zusammensetzung als Referenz untersucht.

Die Methanol Demonstrationsanlage von Fraunhofer UMSICHT ist mit einem eigenen Kompressor und einem
Gasrickfihrung ausgestattet, zudem beinhaltet sie ein vollstdndiges Reaktionsrohr, wie es in einer chemischen GroBanlage
in einem Rohrbindelreaktor zum Einsatz kommt. Somit sind Versuche an der Anlage diesem Anlagenbetrieb &hnlich.
Dadurch wurden die Laboranlagen nicht Gberfliissig, vielmehr bot sich die Mdglichkeit Vorversuche durchzufiihren oder mit
demselben Gas und demselben Katalysator parallele Versuchskampagnen zu planen. Nach erfolgtem Umzug und
Inbetriebnahme lag der Schwerpunkt der Untersuchungen auf dem Up-Scale-Verhalten, d.h. auf Untersuchungen zu
Skalierbarkeit der Anlage bis hin zu einer industriellen GroBanlage.

Bevor die Anlage vom Gelande von Fraunhofer UMSICHT in Oberhausen ins Carbon2Chem® Technikum in Duisburg
umziehen konnte, musste ihre Integration in den Standort organisiert werden. thyssenkrupp unterstitzte die planerischen
und bauliche Vorbereitungen, beispielsweise wurde eine gemeinsame betriebliche Gefdhrdungsbeurteilung (Hazop)
durchgefiihrt, die insbesondere Verbesserungen und Anpassungen an die Carbon2Chem®-spezifischen Gegebenheiten
berlicksichtigte. SchlieBlich erfolgte der Umzug Methanol-Demoanlage von Fraunhofer UMSICHT in das Carbon2Chem®-
Technikum im Marz 2023.

thyssenkrupp war direkt an Meilenstein 2.4 in Arbeitspaket 2 beteiligt: ,Entscheidung Uber den Fortgang der Arbeiten mit
der Demonstrationsanlage bis zum Projektende mit den Teilprojektpartnern abgestimmt (Juni 2023)“. So wurde
entschieden, dass die Anlage auch in einer méglichen Phase 3 von Carbon2Chem® in Duisburg betrieben werden sollte.

Datenauswertung und Analytik

Um die Versuchsergebnisse der experimentellen Kampagnen miteinander vergleichen zu kénnen, wurde zwischen den
Partnern in Arbeitspaket 2 eine gemeinsame Methodik zur Auswertung abgestimmt. Einige Betriebsdaten wurden
verwendet, um die Simulationsergebnisse aus anderen Teilprojekten zu verifizieren. Die Zusammensetzungen des
Einsatzgases am Eintritt sowie des Restgases am Austritt des Reaktors wurden verwendet, um den Umsatz zu bestimmen.
Dieser ergibt sich aus dem Verhaltnis der umgesetzten zu den eingesetzten Mengen an Kohlenmonoxid und Kohlendioxid
im Reaktionsgas.

n(COein) + n(C0,ein) — n(COaus) — n(C0O,aus)

0 =
Umsatz(%) n(COein) + n(C0,ein)
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Die Produktivitat wurde aus dem gebildeten Methanol und der eingesetzten Mengen an Synthese-Katalysator berechnet.

B m(Methanol_aus)
Produktivitit =

m(Katalysator)

Im Laufe des Projektes wurde die Auswertung um einen neuen Ansatz von Fraunhofer ISE erganzt, bei dem unter anderem
die von Fraunhofer ISE entwickelte Kinetik zum Einsatz kam. Der Ansatz sieht vor, einen Erwartungswert fiir den
momentanen Umsatz abzuleiten, welcher mit dem gemessenen Wert verglichen werden kann.

Die Versuchsergebnisse wurden mit den Spurenstoffanalysen des gereinigten Gases im Rahmen des AK Analytik in
Teilprojekt L-0 abgeglichen. So wurde im Projektzeitraum und in Zusammenarbeit mit Arbeitspaket 3 eine Katalysator-
Spezifikation erstellt, welche Schwellenwerte fiir bereits bekannte und neue Komponenten, die den Methanol-Katalysator
desaktivieren, listet.

Das in den Versuchskampagnen hergestellte flissige Rohmethanol wurden vom MPI-CEC sowie Fraunhofer UMSICHT
engmaschig analysiert. Die Analysen umfassten neben einem Screening der typischen organischen Nebenprodukte mittels
Gas-Chromatographie auch anorganische Analysen mittels Massenspektrometrie. Dadurch konnten sowohl Nebenprodukte
und Verunreinigungen als auch das Methanol-zu-Wasser-Verhaltnis bestimmt werden. In manchen Fallen, insbesondere
wenn eine Kampagne aufgrund von zu starker Desaktivierung des Katalysators abgebrochen werden musste, wurde bei
Clariant eine Post-Mortem-Analyse des benutzten Katalysators durchgefiihrt. Tabelle 1 zeigt beispielhaft gemessene
Methanol-Wasser-Mischungsverhaltnisse im Rohmethanol.

15.04.2021 Flaschengasbetrieb 91.9% 8.2%

22.04.2021 Flaschengasbetrieb 91.9% 8.1%
29.04.2021 Flaschengasbetrieb 93.3% 6.7%
10.05.2021 Flaschengasbetrieb 94,2% 5,8%
18.05.2021 Flaschengasbetrieb 93,7% 6,3%
27.05.2021 Flaschengasbetrieb 91,7% 8,3%
01.06.2021 Flaschengasbetrieb 91,4% 8,6%
09.06.2021 Flaschengasbetrieb 90,5% 9,6%
16.06.2021 Flaschengasbetrieb 90,9% 9,1%
22.06.2021 Flaschengasbetrieb 90,8% 9,2%
30.06.2021 Flaschengasbetrieb 91,1% 8,9%

-
-
o
o
o

08.07.2021 Flaschengasbetrieb 91,9% 8,1%

Tabelle 1: Analysen-Ergebnisse fur das Roh-Methanol aus der Versuchskampagne mit Flaschengasen.

Die Rohmethanol-Analytik wurde in separaten Abstimmungsrunden fortlaufend verbessert. Die gewonnenen Erkenntnisse
sind insbesondere relevant fur die Auslegung der Destillation. Aufgrund der variablen Mischung von Kohlenmonoxid und
Kohlendioxid im Einsatzgas kommt es zu unterschiedlich ausgepréagter Bildung von Wasser und Nebenprodukten, Ein
Kohlenmonoxid-reiches Gas erzeugt in der Regel wenig Wasser und viele Nebenprodukte, wahrend ein Kohlendioxid-reiches
Gas genau entgegengesetzt wirkt. Somit muss die Destillation an die spezifische Nebenproduktverteilung und den
spezifischen Wassergehalt fir jedes Einsatzgas angepasst werden. Im bei Carbon2Chem® hergestellten Rohmethanol aus
den Versuchsreihen mit gereinigtem Huttengas konnten keine ungewdhnlichen Mengen oder Arten an Nebenprodukten,
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und auch keine untypischen Verunreinigungen gefunden werden, die sich von herkdémmlichem Rohmethanol unterscheiden.
Somit hangt das verfahrenstechnische Design der Destillation vom Wassergehalt, und damit vom Anteil an Kohlendioxid im
Einsatzgas, sowie dem Verhéltnis aus Kohlenmonoxid und Kohlendioxid ab, aber nicht daruber hinaus von den
Verunreinigungen aus der spezifischen Hittengasquelle. Abbildung 4 zeigt typische Nebenproduktmengen verschiedener
Rohmethanolproben wahrend einer Versuchsreihe.
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Abbildung 4: Gemessene Mengen ausgewahlter Nebenprodukte fiir Rohmethanol aus gereinigtem Hittengas.

Durchgefihrte Versuchskampagnen

Nachdem in der ersten Phase von Carbon2Chem® die prinzipielle Machbarkeit der Methanol-Synthese aus Hlttengasen
nachgewiesen worden war, lag der Schwerpunkt der Versuchskampagnen in Phase 2 in der Variation verschiedener
Einsatzgase sowie in der Langzeitstabilitat. Im Berichtszeitraum wurden die folgenden Kampagnen durchgefihrt:

Hochofengas (BFG), gereinigt

Hochofengas ist das mengenmaBig wichtigste Gas in einem Huttenwerk. Der hohe Sticksoff-Gehalt im Hochofengas fuhrt
zu einem schlechteren Wirkungsgrad der Methanol-Synthese. Im Zuge der Transformation der Stahlindustrie kann es sein,
dass das BFG schrittweise gegen andere Gase ausgetauscht wird. Angesichts der Dringlichkeit der Emissionsvermeidung
sowie der weltweiten Anzahl an Hochéfen ist jedoch davon auszugehen, dass BFG noch lange in der Welt verfligbar sein
wird. Ein Austausch mit tkSE hat gezeigt, dass Anderungen im Hochofengasnetz, wie bspw. die Inbetriebnahme eines
Hochofens, kurzzeitig direkt im Labor sichtbar sind, diese jedoch bisher keine gravierenden Auswirkungen auf den
Versuchsanlagenbetrieb hatten. Nachdem die ersten Versuchsreihen mit BFG in Labor 4 zu einer Desaktivierung des
Katalysators gefiihrt hatten, wurde die Gasreinigung optimiert. Daraufhin konnte ein stabiler Versuchsbetrieb von Gber
4,000 Stunden mit einer Direktnutzung des BFG erreicht werden. Die gemessene Katalysator-Produktivitat zeigte nach einer
typischen ersten Einfahrphase im direkten Vergleich mit Flaschengasversuchen nur wenig Desaktivierungserscheinungen,
somit konnte die Reinheit des gereinigten BFG durch Labor 4 (und Labor 1 von Fraunhofer UMSICHT) nachgewiesen und
dartber hinaus gezeigt werden, dass ein stabiler Betrieb Uber einen langeren Zeitraum maglich ist.

Abbildung 5 zeigt exemplarisch die Stabilitat der Versuchsreihe mit BFG.
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Abbildung 5: Produktivitdt des Methanol-Katalysators in der thyssenkrupp-Versuchsanlage bei Betrieb mit gereinigtem
Hochofengas. Im Anschluss an die typische Einfahrphase zeigt sich ein stabiler Versuchsbetrieb.

Konvertergas (BOFG), gereinigt
Konvertergas entsteht bei der Umwandlung von Roheisen in Stahl und enthélt im Gegensatz zum Hochofengas viel

Kohlenmonoxid und nur wenige inerte Komponenten, wodurch es sich besser fiir die Synthese von Methanol eignet.
Allerdings muss BOFG aufgrund eines hohen Heizwertes in seiner bisherigen, thermischen Nutzung im Huttenwerk
substituiert werden, zudem schwanken die produzierten Mengen mit einer gréBeren Dynamik. In einer stabilen
Messkampagne wurde tber 1,600 Stunden lang BOFG in Methanol umgewandelt. Der Umsatz verlief erwartet nach einer
Einfahrphase stabil. Aufgrund der abweichenden Zusammensetzung des Einsatzgases ist gegenlber dem BFG eine andere
Verteilung an Nebenprodukten im erzeugten Rohmethanol zu erwarten. Dieses wurde durch das MPI sowie Fraunhofer
UMSICHT bestétigt. Die Analyseergebnisse zeigen eine hohe Ubereinstimmung, wobei der Anteil an Nebenprodukten nicht
immer mit Alterung des Katalysators zugenommen hat, zudem ergab sich eine erwartungsgemaBe Verteilung der
Nebenprodukte.

Mischungen aus BFG und BOFG

Aufgrund des beispielhaft in Duisburg vorhandenen Gasangebotes ist es von Interesse, Mischungen von BFG und BOFG
experimentell zu untersuchen. Dies wirde ein Ubergangskonzept zwischen einer BFG- und einer BOFG-Kampagne
darstellen, beispielsweise im Rahmen eines Transformationsprozesses. Dazu wurden zundchst Hochofengas eingesetzt,
welches schrittweise mit Konvertergas verdinnt wurde. Bis zu einem ungeféhren Mischungsverhéltnis von 50:50 zeigte sich
auch in dieser Versuchskampagne keine nennenswerte Desaktivierung, ebenso konnten bisher keine Auffalligkeiten in den
Rohmethanol-Analysen festgestellt werden. Neben dem Katalysator hatte allerdings ein Anlagenbetrieb mit verschiedenen
Einsatzgasen einen Einfluss auf die Auslegung anderer Anlagenteile, welche in Teilprojekt L-0 und Arbeitspaket 1 untersucht

worden sind.

Kohlendioxid aus der Gasreinigung

Die bisher beschriebenen Ansatze zur Methanolsynthese aus Hittengasen haben gemein, dass die Einsatzgase gereinigt
und mit Wasserstoff angereichert werden, jedoch nicht darliberhinausgehend verandert werden. Eine weitere Méglichkeit
der Nutzung der Gase besteht darin, das darin enthaltene Kohlendioxid zu isolieren. Idealerweise wird dabei vorhandenes
Kohlenmonoxid, dessen Abtrennung technisch herausfordernder ist, und Wasserstoff zusammen mit dem Kohlendioxid
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abgetrennt. Dies kann bspw. mittels Kombination aus Wassergas-Shift-Einheit und Kohlendioxid-Wasche erfolgen, wobei
es unterschiedliche Prozesskonzepte und Gasquellen gibt. Die Kohlendioxid-basierten Methanol-Synthese findet beim
Transfer auf andere industrielle Sektoren wie beispielsweise der Zement- oder Kalkindustrie Anwendung.

Das gereinigte Kohlendioxid aus der Gasreinigung wurde in Labor 1 von Fraunhofer UMSICHT untersucht. Zur
Betriebsoptimierung wurden diese Messungen in Labor 4 um eine Parameterstudie ergdnzt. Das Synthesegas wurde dabei
so zusammengestellt, wie es in einer realen Anlage in einem Synthese-Kreislauf aussehen wirde. Hierzu wurde dem Gas
ein wenig Kohlenmonoxid hinzugemischt, welches sich in einer GroBanlage aufgrund des Gleichgewichts der Wassergas-
Shift-Reaktion bildet. In der Parameterstudie wurden das stdchiometrische Verhaltnis, der Druck sowie die
Raumgeschwindigkeit systematisch variiert. Neben der Produktivitdt und dem Umsatz wurden fir jeden Betriebspunkt
Flissigproben entnommen, um den Einfluss auf die Nebenproduktbildung zu untersuchen.

AP 3: Katalysator

thyssenkrupp war nicht an Arbeitspaket 3 beteiligt.
AP 4: Industrie 4.0

In Arbeitspaket 4 wurde die Methanol-Demonstrationsanlage durch Fraunhofer UMSICHT mit moderner
Digitalisierungstechnik ausgestattet, die die Anwendung verschiedener regelungstechnischer und analytischer Methoden
ermoglicht. U.a. sollte dadurch eine verbesserte Regelung der Anlage und Auswertung der Betriebsdaten ermdglicht
werden. thyssenkrupp beriet die anderen Partner mit seinem Knowhow. So wurden beispielsweise die aktuellen
Betriebsdaten der Versuchsanlage von Fraunhofer UMSICHT gemeinsam diskutiert. Zudem setzte thyssenkrupp sein
umfangreiches Knowhow aus dem Anlagenbau ein, um zu erarbeiten, wie ein digitaler Zwilling beim Up-Scale in eine
chemische GroBanlage integriert werden kann.

AP 5: Life Cycle Assessment

Aufgrund der Einbindung erneuerbarer Energien in den Prozess sowie der Vermeidung direkter Kohlendioxid-Emissionen
am Huttenwerk durch CCU ist zu erwarten, dass sich die Methanol-Produktion bei Carbon2Chem® aus dkologischer Sicht
sowohl von herkdmmlichen als auch anderen griinen Verfahren unterscheidet.

Die Nachhaltigkeit der entwickelten Verfahren wurde mittels Bestimmung des CO,-FuBabdrucks des aus Huttengasen
gebildeten Methanols bewertet. Dabei kam die Methodik des Life Cycle Assessments (LCA) zum Einsatz, welche einen
Ubergreifenden Ansatz verwendet, indem alle Prozessschritte gesamtheitlich betrachtet werden. Wie aus Phase 1 bekannt
ist, konnte eine LCA nur durch eine projektweite Vorgehensweise erstellt werden. Somit stellten thyssenkrupp und die
anderen Partner in Arbeitspaket 5 die entsprechenden Ansprechpartner sowie eigenes Knowhow fiir die Gbergeordneten
LCA-Community, welche in Teilprojekt L-0 koordiniert wurde.

Da die LCA auf entsprechenden Basisdaten und Ergebnissen aus Simulation und Prozess-Design beruht, wurden zunachst
Prozessdaten fir verschiedene Prozesskonzepte im Rahmen der Zusammenarbeit mit Teilprojekt L-O generiert, die die
Bertcksichtigung genauerer und weiterer Parameter in der 6kologischen Bilanzierung erlauben. Hierzu zéhlten zum Beispiel
die Gewichte verschiedener Apparate und weiterer Infrastruktur, Verbrauchszahlen fiir Betriebsstoffe und Volumina von
Adsorbenzien & Katalysatoren.

Auch wurden alternative Prozesskonzepte sowie eine fossile Methanol-Anlage auf Basis Erdgas als Referenzdatensatz
betrachtet und von thyssenkrupp zur Verfugung gestellt.

AP 6: Wertschopfungskette und Einbindung in den Gesamtprozess

In Arbeitspaket 6 sollte versucht werden die insbesondere in Arbeitspaket 1, Arbeitspaket 2 und Arbeitspaket 5 erzielten
Ergebnisse zu einem Gesamtpaket zu verbinden. Da ein Prozesskonzept aus vielen Anlagenteilen wie Elektrolyse,
Gasreinigung, Synthese usw. besteht, war dies in Teilprojekt L-Il nur eingeschrankt méglich. Daher lagen bei der inhaltlichen
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Bearbeitung vorbereitende Arbeiten im Fokus, welche an Teilprojekt L-0 weitergegeben wurden. Ahnlich wie in
Arbeitspaket 5, nahm thyssenkrupp an verschiedenen Treffen zur Identifikation von Business Cases und deren
Anwendungsgebieten/Markten teil. Zukinftige Chemieanlagen zur Nutzung von Kohlendioxid aus industriellen Abgasen
unterscheiden sich von konventionellen Anlagen.

Erste Vorarbeiten seitens thyssenkrupp betrafen die Zusammenstellung von nitzlichen und verdffentlichen Marktdaten und
bisherigen Wertschépfungsketten fir konventionelles Methanol. Ein wichtiger Faktor ist dabei die Verflgbarkeit von
Wasserstoff sowie erneuerbarer Energie, welche wiederum mit Hilfe von Wasser elektrolytisch in Wasserstoff umgewandelt
werden kann.

Ein weiterer Aspekt war die Gasreinigung. Die bisherigen Versuchsreihen in L-Il hatten bewiesen, dass der Katalysator die
gereinigten Gase verlasslich in Methanol umwandeln kann. Um Kosten zu sparen, kdnnte es auch ratsam sein, robuste
Katalysatoren zu entwickeln, die die Kosten fiir die Gasreinigung reduzieren. Auch ist es denkbar neue Prozesse zu finden,
die bei einem niedrigeren Druck wirtschaftlich funktionieren, da viele Einsatzgase im Gegensatz zu Erdgas in fossilen
Anlagen drucklos bereitgestellt werden und somit aufwéndig komprimiert werden mussen. Die hohe Stickstofflast, wie sie
im Hochofengas, aber auch in Rauchgasen von Kraftwerken oder Abgasen anderer Industrien zu beobachten ist, wirde
sich durch MaBnahmen, die die Stickstoffmenge reduzieren, oder geeignete Gaskonditionierungsmethoden zur Abtrennung
von Stickstoff weniger stérend auf den Business Case auswirken.

Wie aus den zentralen Ergebnissen zur Regulatorik im Carbon2Chem® erkennbar, missen dariber hinaus passende
regulatorische Anreize und Mérkte fir klassifizierte nachhaltige Produkte geschaffen werden.

Die Betrachtung verschiedener Anwendungsfalle fir die im Rahmen von Carbon2Chem® entwickelten Technologien zeigen,
dass in einer Anlage verschiedene Arten einer Dynamik immer wichtiger werden.

Die Kurzzeitdynamik beruht auf spontanen Schwankungen im Bereich von Minuten bis Stunden. Diese sind auch aus
herkémmlichen Chemieanlagen bekannt, kénnen jedoch haufiger auftreten. Kurzzeitige Schwankungen kénnen in der Regel
durch bestehende Pufferzonen in den Leitungen und Ausristungen abgefangen werden, ein gréBerer Anteil an
Schwankungen kann jedoch mittelfristig zu einem erhéhten Wartungsaufwand fihren.

Mittelfristige Schwankungen Gber viele Stunden und Tage sind auch im konventionellen Anlagenbetrieb bekannt, diese
werden in der Regel durch externe Speicher, Tanks und Teillastfalle abgedeckt. Anlagen zur Verarbeitung von Kohlendioxid
wie bspw. die Carbon2Chem®-Anlagen arbeiten jedoch im Gegensatz dazu je nach Anwendungsfall iber wesentlich Iangere
Zeiten in unterschiedlichen Teillastbetrieben, so dass es notwendig wird, auch Teillastfélle sowie Lastwechsel 6konomisch
effizient auszulegen. Dies hat in der Regel einen erhéhten Planungs- und Investitionsaufwand bei gleichzeitiger Optimierung
der Betriebskosten zur Folge.

Ein vollig neuer Aspekt der Dynamik von Chemieanlagen ist die langfristige Verschiebung von Betriebspunkten aufgrund
der Veranderung oder des Austauschs von Einsatzstoffen. Ebenso kdnnen sich, bspw. aufgrund von Anpassungen im
Anlagenverbund oder einer erhdhten Verfligbarkeit von erneuerbarer Energie, die Energie- und Nebensysteme eine Anlage
verschieben. Dies schlie3t zum Beispiel ein, dass der notwendige Wasserstoff aus Pipelines, Nebenaggregaten oder andern
Transportmolekilen in groBen Mengen benétigt, aber unterschiedlich volatil zur Verfligung steht. Um trotz dieser
Transformation einen wirtschaftlichen Betrieb einer Chemieanlage zu gewéhrleisten, sind entsprechende Betrachtungen der
technischen Machbarkeit in Teilprojekt L-0 durchgeftihrt worden.



16

[1.2. Wichtigste Positionen des zahlenmaBigen Nachweises

Der zahlenmé&Bige Nachweis wurde separat Gbermittelt.

I1.3. Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Arbeit

Die beschriebenen Arbeiten waren umféanglich notwendig, um die Ziele von thyssenkrupp und den Projektpartnern im
Projektgesamtkontext realisieren zu kénnen. Der damit verbundene Personalaufwand war angemessen.

Il.4. Nutzen/Verwertbarkeit der Ergebnisse (Verwertungsplan)

Wirtschaftliche Erfolgsaussichten

Die Phase 2 von Carbon2Chem® hatte das Ziel, verschiedene Voraussetzungen zu schaffen, um eine Kommerzialisierung
der Technologie vorzubereiten. Die wirtschaftlichen Erfolgsaussichten fir eine industrielle Umsetzung der Herstellung von
Methanol aus Hittengasen sind dazu gegeben. Neben der prinzipiellen Machbarkeit (Carbon2Chem® Phase 1) wurde im
Berichtszeitraum (Carbon2Chem® Phase 2) gezeigt, dass es vielversprechende Prozesskonzepte zur Herstellung von
Methanol aus unterschiedlichen industriellen Gasquellen gibt, welche unter den entsprechenden Rahmenbedingungen
sowohl 6kologisch als auch 6konomisch erfolgreich sein kénnen.

Die technische Machbarkeit wurde fiir Hittengase wie folgt nachgewiesen:

-Simulation und Prozessauslegung: Im Rahmen der verfahrenstechnischen Prozessauslegung wurde ein detailliertes
Gesamtverfahrenskonzept ausgearbeitet, welches die technische Umsetzbarkeit einer GroBanlage auch unter dynamischen
Bedingungen sowie im Rahmen einer sektoralen Transformation sicherstellt.

-Experimentelle Validierung: Die verwendeten Parameter, wie bspw. thermodynamische Stoffdaten, Katalysator-
Produktivitdt und Kinetik, wurden im Rahmen experimenteller Versuchsreihen im Technikum Uber l&ngere Zeitrdume
validiert.

Im nachsten Schritt muss der Up-Scale auf eine GroBanlage durchgefiihrt werden, um die die im Rahmen der
Versuchsanlagen gezeigte technische Machbarkeit auf eine industrielle GroBanlage zu Ubertragen.

Wissenschaftliche und/oder technische Erfolgsaussichten

Der wissenschaftliche Wert der in diesem Projekt durchgefihrten Arbeiten liegt in einem vielféltigen Erkenntnisgewinn zur
Methanol-Synthese aus Kohlendioxid sowie Uber den desaktivierenden Einfluss méglicher Verunreinigungen auf die
Katalysatoraktivitat. Auf Basis der erarbeiteten Erkenntnisse ist ein verbessertes Verstandnis Uber die Methanol-Katalyse
entstanden, welche sowohl in die Entwicklung neuer Katalysatoren als auch in die Optimierung der entsprechenden
Prozesskonzepte einflieBen kann. Durch die Anwendung neuer Verfahren zur Datenverarbeitung und Anlagensteuerung
konnten zudem die wissenschaftlichen Partner Erkenntnisse Uber die Digitalisierung von chemischen Produktionsanlagen
sammeln.

Wissenschaftliche und wirtschaftliche Anschlussfahigkeit

thyssenkrupp verfugt iber weitgehende Erfahrungen in der Entwicklung und Vermarktung von chemischen Technologien
und ist als Anlagenbauer sowohl aus dkologischen als auch aus 6konomischen Gesichtspunkten an Herstellungsverfahren
mit geringem Kohlendioxid-FuBabdruck interessiert. Besonders Syntheseverfahren, bei denen prozessbedingt hohe
Kohlendioxid-Emissionen unvermeidbar sind, stehen durch europdische Klimaschutzziele vor speziellen
Herausforderungen. So gilt es technologisch den finanziellen Nachteil des Erwerbs von Kohlendioxid-Zertifikaten gegeniiber
anderen Herstellern zu egalisieren und so auf dem Weltmarkt wettbewerbsfahig Produkte absetzen zu kénnen. thyssenkrupp
ist vor diesem Hintergrund in zweifacher Weise betroffen, da zum einen mit dem Produkt Stahl und zum anderen (ber das
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Anlagenbau-Geschaft direkt potenzielle Méarkte betroffen sind. Es ist vorgesehen, Katalysator- und Anlagentechnik als
deutsche Exporttechnologie fur den Weltmarkt zu verwerten. Dazu sind mdglichst klare regulatorischen
Rahmenbedingungen notwendig.

Die gewonnenen wissenschaftlichen Erkenntnisse flieBen in neue Entwicklungsprojekte ein und geben einen Impuls fir eine
weitergehende Vertiefung, beispielweise fir die Katalysatorforschung oder die Untersuchung von Nebenprodukten der
Synthese. Die in diesem Teilprojekt gewonnen Erkenntnisse finden u.a. Anwendung in die Planung weiterer
Demonstrationsanlagen zur Herstellung von Methanol.

[1.5. Ergebnisse Dritter wahrend des Vorhabens

Im Verlauf der Bearbeitungszeit wurden verschiedene Projekte Dritter mit Bezug zu den eigenen Arbeitsinhalten
durchgefihrt. Der folgende Sachstand wurde aus Verdffentlichungen der jeweiligen Projekte abgeleitet:

FRESME
e Aus Veroffentlichungen (https://www.carbonrecycling.is/news-media/fresmemilestone) lasst sich erfahren, dass
im Rahmen des Projekts FRESME im November des Jahres 2020 erstmalig Methanol aus Hittengasen des SSAB
Huttenwerkes in Lulea, Schweden, gewonnen werden konnte.

e Die Produktionskapazitat betrug 50 kg/h Methanol entsprechend einem Einsatz von 800 m3/h Hochofengas.

Steelanol (http://www.steelanol.eu)

e Im Projekt Steelanol wurden Mitte 2021 die vier zentralen Bio-Reaktoren fiir die Gas- Fermentationsanlage im
Hittenwerk Gent angeliefert und installiert. Das von der EU finanzierte Forder-Projekt soll dazu beitragen, die
Kohlendioxid-Emissionen im Stahlwerk von ArcelorMittal in Gent zu verringern. Die CCU-Anlage nutzt
Biokatalysatoren, um kohlenstoffreiche Hochofenabgase und Biomasseabfalle in Ethanol umzuwandeln.

e Die Anlage im Huttenwerk Gent wurde im Dezember 2022 eréffnet.

e Im November 2023 wurde im Steelanol-Werk auf dem Geléande von ArcelorMittal im belgischen Gent erstmals
Ethanol im industriellen MaBstab hergestellt (https://corporate.arcelormittal.com/media/news-
articles/arcelormittal-announces-the-first-industrial-production-of-ethanol).

3D Carbon Capture Project (https://3d-ccus.com/)

e ImRahmen des ‘3D’ carbon capture Projektes (Teil des EU Horizon 2020 Research and Innovation Program) wurde
im Jahre 2020 eine Versuchsanlage zur Gewinnung von 0.5 t/h Kohlendioxid aus Hittengasen in Dinkirchen,
Frankreich, fertiggestellt.

e Das Besondere am Verfahren ist die bewusste Bildung einer zweiten Phase im Waschmittel nach der Aufnahme
von Kohlendioxid. Dadurch soll die Aufnahmekapazitdt des Waschmittels erhdht und die erforderliche
Regenerationsenergie gesenkt werden.

e Der finale Start-Up erfolgte im Méarz 2022.

o Im April 2023 wurde eine Kohlendioxid-Abscheidungsrate von ber 90% mit einer Reinheit oberhalb von 99.5%
erreicht.  (https://carbonherald.com/dmx-carbon-capture-process-at-dunkirk-steel-plant-exceeds-expectations-

axens-says/)

Leuna 100 (https://www.leunal00.de/de)

e Im Projekt Leuna 100 stellt die C1 Green Chemicals AG ein neues Katalysatorsystem zur homogenen Katalyse von
Methanol bereit.
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e Die Methanol-Synthese wird an zwei unterschiedliche Technologien zur Kohlendioxid-basierten Erzeugung von
Synthesegas als Eingangsstoff gekoppelt: Fraunhofer UMSICHT liefert eine Niedertemperatur-Co-Elektrolyse, DBI
- Gastechnologisches Institut gGmbH Freiberg setzt eine Reverse-Water-Gas-Shift-Anlage ein.

e Die TU Berlin entwickelt ein effizientes Betriebskonzept auf Basis eines dynamischen Gesamtprozessmodell und
erstellt anwendungsnahe, mathematische Methoden zur Bewertung und Optimierung der Lastflexibilitat.

11.6. Veroffentlichungen

Im Rahmen von Teilprojekt L-1I sind durch thyssenkrupp folgende Veréffentlichungen entstanden:

"Industrial scale up in Carbon2Chem® —design of test campaigns with the demonstration plant" (M. Kriiger)
Virtueller Online-Vortrag, 3rd Conference Sustainable Chemical Conversion in Industry, Berlin, 27.- 28.10.2020

“Scale-Up of Methanol Synthesis for Re-using CO, Emissions in Steel and Chemical Industries” (M. Kriiger)
Vortrag auf der Bunsentagung im Berlin Congress Center, 06.06.2023

"GroBe Industrieanlagen haben mich immer schon fasziniert" (M. Krliger)
Interview auf der Homepage der GDCh sowie in den ,Nachrichten aus der Chemie“ (August 2023, S. 26-27):
https://gdch.app/article/grosse-industrieanlagen-haben-mich-immer-schon-fasziniert-4 137943
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