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Kurzfassung

Der hohe Verbrauch fossiler Rohstoffe fuhrt zu immer weiter steigenden CO2-
Emissionen und einer sich starker beschleunigenden Erderwd&rmung durch
den anthropogenen Treibhauseffekt. Um Treibhausgasemissionen zu redu-
zieren und alternative Kohlenstoffquellen in der chemischen Industrie zugang-
lich zu machen, werden neue Lésungsansatze im Bereich der CO2-Abschei-
dung und CO2-Nutzung — auf Englisch als Carbon Capture and Utilization
(CCU) bezeichnet — diskutiert.

In dieser Arbeit wird die Anwendung von CCU-Verfahren fur die Produktion
von Basischemikalien in der chemischen Industrie einer 6kobilanziellen Be-

trachtung (engl.: Life Cycle Assessment, LCA) unterworfen.

Die LCA-Methode wird vorgestellt und wichtige methodische Herangehens-
weisen diskutiert. Chemische Prozesse zur Abscheidung von CO:2 aus der
Umgebungsluft und aus Punktquellen, Elektrolysetechnologien zur Produktion
von Wasserstoff sowie die Syntheseprozesse der Basischemikalien Methanol,

Methan, Ethylen, Propylen und Benzol aus CO2 und H2 werden beschrieben.

Die Prozesse der (regenerativen) Stromerzeugung, CO2-Abscheidung und
Elektrolyse sowie die Synthese von CCU-Produkten werden in einem Modell
zusammengefuhrt und die Produktion der finf Basischemikalien tber ver-
schiedene Bereitstellungspfade modelliert. Mit Hilfe einer Okobilanzierungs-
Software werden die spezifischen Umweltwirkungen der einzelnen Produkte
und die Beitrage der jeweiligen Prozesse zu den Umweltwirkungen in acht

ausgewahlten Wirkungskategorien errechnet.

Es erfolgt ein Vergleich der CCU-Produkte mit Produkten aus petrochemi-
schen Verfahren und eine abschlieRende Auswertung der ermittelten Ergeb-
nisse, aus der Schlussfolgerung fur die Anwendung von CCU-Technologien
gezogen werden. Damit wird eine ganzheitliche 6kologische Bewertung von

CCU-Verfahren und deren potenziellen Umweltwirkungen vorgenommen.
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Abstract

The high consumption of fossil resources leads to growing CO2 emissions and
a fast global warming, caused by the anthropogenic greenhouse effect. To
reduce greenhouse gas emissions and to access alternative carbon sources
in the chemical industry, new approaches in the field of carbon capture and

utilization (CCU) are discussed.

In this thesis, the application of CCU processes, to produce basic chemicals
in the chemical industry, is subjected to the method of Life Cycle Assessment
(LCA).

The LCA method is presented and important methodological approaches will
be discussed. Chemical processes for capturing CO2 from the air and concen-
trated point sources, water electrolysis for the production of hydrogen, as well
as the synthesis of methanol, methane, ethylene, propylene, and benzene

from CO2 and H2, will be described.

The processes for (renewable) electricity production, CO2 capture, water elec-
trolysis, and synthesis of CCU products, will be combined in a model and the
production of five basic chemicals will be modelled via different pathways. Us-
ing a LCA-Software, the specific environmental impacts of the respective prod-
ucts will be calculated and the contribution of the single processes to the eight
Impact categories is determined.

Environmental impacts from CCU products will be compared to fossil-based
reference products and an evaluation of the results will be used to generate
conclusions and recommendations for the application of CCU technologies.
Hence, a holistic ecological assessment of CCU processes, and their potential

environmental impacts will be achieved.







1 Einleitung

1 Einleitung
1.1 Klimawandel und Treibhauseffekt

Spéatestens als 2018 der Sonderbericht des IPCC zur globalen Erderwarmung
um 1,5 °C gegenuber dem vorindustriellen Niveau und den daraus resultie-
renden Folgen verdffentlicht wurde, ist die Dringlichkeit des menschenge-
machten Klimawandels, seiner Konsequenzen und die damit einhergehende
Notwendigkeit angemessen zu handeln in das Bewusstsein der Offentlichkeit
geruickt.! Umweltprotestbewegungen wie ,Fridays For Future und ,Extinction
Rebellion®, aber auch Klimaforscherinnen und Okonomen weltweit fordern Po-
litik und Industrie zu entschlossenerem Vorgehen auf, um die Treibhaus-
gasemissionen zu reduzieren und das vom IPCC geforderte 1,5°C-Ziel zu er-
reichen. Seit dem Beginn der Industrialisierung ist die Menge an CO: in der
Atmosphéare kontinuierlich gestiegen, was hauptsachlich auf die Verbrennung
fossiler Energietrager, aber z. B. auch auf die Herstellung von Zement aus
carbonathaltigen Mineralien zurtickzuftihren ist. Die Konzentration an atmo-
spharischem CO: stieg seit 1850 von etwa 280 ppm auf tber 410 ppm an und
erreichte im Juni 2019 erstmals einen Spitzenwert von 415 ppm.2 Aus den be-
reits erfolgten CO2-Emissionen resultierte ein mittlerer globaler Temperatur-
anstieg von bereits 1,1 °C gegentiber dem vorindustriellen Niveau. Die ge-
schatzte Menge an COz, die noch in die Atmosphéare gelangen darf, um das
1,5°C-Ziel mit einer Wahrscheinlichkeit von 50 % einzuhalten, wird auf ca.
400 Gt geschéatzt, was bei einer globalen Emissionsrate von 40 Gt CO2 pro
Jahr einem CO2-Budget von zehn Jahren gleichkommt. Die durch CO2-Ab-
scheidung erreichbare Reduktion von Treibhausgasen (THG) in der Atmo-
sphére wird dabei als magliche Malinahme zur Reduktion des anthropogenen
Treibhauseffekts diskutiert, welcher maf3geblich die Erwarmung des globalen

Klimas vorantreibt.

Der Treibhauseffekt kann vereinfacht wie folgt beschrieben werden (Abbildung
1): Der Hauptanteil der auf der Erde vorhandenen Energie wird durch die
Sonne in Form von Lichteinstrahlung bereitgestellt. Die Atmosphare absorbiert
durch stratospharisches Ozon einen Grol3teil zellschadigender UV-Strahlung,

l&sst jedoch sichtbares Licht im Wellenlangenbereich von 400-800 nm und




einen grol3en Teil der Infrarotstrahlung hindurch. Die Strahlung, welche die
Erdoberflache erreicht, wird anteilig reflektiert, absorbiert und reemittiert, wo-
bei die Emission aufgrund der Oberflachentemperatur der Erde rotverschoben
erfolgt und daher verstéarkt im Infrarotbereich von 10 pm Wellenlange liegt (Wi-
ensches Verschiebungsgesetz). Die Infrarot- bzw. Warmestrahlung wird auf
ihrem Weg durch die Atmosphéare von CO2 und anderen THG-Molekulen ab-
sorbiert, welche zur intramolekularen Schwingung angeregt werden. Da die
durch Schwingungsrelaxation folgende Emission der Infrarotstrahlung unge-
richtet erfolgt, wird ein Teil der zuvor absorbierten Strahlung zuriick in Rich-
tung Erdoberflache abgestrahlt (Gegenstrahlung) und die Warme so fur lan-
gere Zeit in der Atmosphéare gehalten.

Austretende langwellige Strahlung
30

Reflektierte  Eintreffende Sonnenstrahlung
Sonnenstrahlung
4102 A

In Atmosphéare
absorbiert

1%

Von Atmosphéare emittiert

Treibhausgase

79

Atmospharis

‘ Fenster

An Wolken,
Aerosolen,
Atmosphare
reflektiert

An Oberflache
reflektiert 161 17 80

23

4 absorbiert  transpiration
7 etohbso”

_— .

Abbildung 1: Strahlungsleistung in W m-2 auf der Erde und ihre Energiefliisse in den Jahren
2000—2004. Kurzwellige Strahlung (gelb) fallt ein und wird zum Teil reflektiert und absorbiert,
langwellige Strahlung (rot) wird emittiert und ein Teil zurlickgestrahlt. Die Strahlungsbilanz ist
ausgeglichen.®

Mit einer hoheren Konzentration treibhausaktiver Gase erhéht sich demnach
auch die Intensitat der in Richtung Erde emittierten Infrarotstrahlung, was zu
einer Erwadrmung der bodennahen Atmosphare (Troposphére) fuhrt, wahrend
die Stratosphére durch die abnehmende Strahlungsleistung abkuhlt. Wird nun
die Zufuhr der Treibhausgase oder sogar die Konzentration des atmosphéri-
schen COz2 reduziert, so kdnnte eine weitere Erwarmung der Atmosphare und
ein Anstieg der Temperaturen gemindert, vermieden oder gar riickgangig ge-

macht werden.




1 Einleitung

1.2 Kohlenstoffkreislauf und CO.-Flisse

Um die Auswirkungen der menschlichen Eingriffe in das Klimasystem zu ver-
stehen, ist die Kenntnis der globalen Kohlenstoffvorkommen und der entspre-
chenden Flisse von Bedeutung. Wird die Erde als geschlossenes System be-
trachtet, so ist die Kohlenstoffmenge mit etwa 75 Millionen Gt konstant. Die
Erde kann wiederum in funf Sphéaren unterteilt werden: Atmosphére (Luft),
Hydrosphéare (Wasser), Lithosphéare (festes Gestein), Biosphare (Lebewesen)
und Pedosphéare (Boden). Die Spharen speichern Kohlenstoff und zwischen
ihnen finden natirliche und anthropogene Austauschprozesse statt (Abbil-
dung 2). Ist der Zufluss zu einem Speicher gréf3er als der Abfluss, so wird von
einer Kohlenstoffsenke gesprochen, ist der Abfluss gré3er, so handelt es sich
um eine Quelle. Da in der Atmosphére mit 860 Gt Kohlenstoff (GtC) nur etwa
0,001 % des globalen Kohlenstoffs enthalten sind, reagiert dieses System be-
sonders empfindlich auf Anderungen der Fliisse, weist allerdings auch die
hdchsten Flussraten durch Austausch mit der Biosphére durch Photosynthese
auf. Im globalen Kreislauf hat sich im Laufe der Zeit ein feines Gleichgewicht
aus kurz- und langfristigen Kohlenstoffstromen eingestellt, wodurch die Menge
an atmosphéarischem COz2 im letzten Jahrtausend bei etwa 280 ppm konstant
blieb.* Seit dem Beginn der Industrialisierung und der damit verbundenen Ver-
brennung von fossilen Energietragern ist der CO2-Gehalt in der Atmosphare
jedoch stark gestiegen.

Atmosphérisches Anthropogene Fliisse
co, Mittelwert 2008-2017
in GtC pro Jahr

Kohlenstoffkreislauf
GIC pro Jahr

Speicher GtC

Vegetation

Anorganisch

Gasvorkommen gelostes CO,

Organischer Kohlenstoff Maritime

Permafrost Flusse Biosphére

Boden und Seen
Olvorkommen Kisten

Oberflachen-
sedimente

Kohlevorkommen

Kohlenstoffbilanz

Abbildung 2: Globale Kohlenstoffvorkommen und -flisse durch anthropogene Eingriffe in GtC
pro Jahr. Emissionen duch fossile Brennstoffe (grau) und durch Landnutzungsanderung
(orange), Aufnahme an Land (griin) und im Wasser (turkis). 1 GtC entspricht 3,664 Gt CO..
Durchschnittswerte fir die Jahre 2008—-2017, Abbildung nach Le Quéré et al.’




Die Verbrennung fossiler Materialien entspricht einem Fluss von der Lithos-
phare in die Atmosphare und ist deshalb so bedeutend, weil die Lagerstatten
von fossilen Brennstoffen durch Aufnahme von Kohlenstoff aus der Biosphére
Uber viele hundert Jahrmillionen hinweg entstanden sind und diese natirli-
cherweise dort verbleiben wirden. Im Gegensatz zu diesen sehr langen, na-
turlichen Kreislaufen steht die Verbrennung fossiler Energietrager seit knapp
200 Jahren. Seit dem Beginn der Industrialisierung wurden ca. 635 GtC (das
entspricht 2.327 Gt CO2) aus fossilen Brennstoffen in die Atmosphéare freige-
setzt, wovon etwa die Halfte von Land- und Wassersystemen aufgenommen
wurde.® Jahrlich gelangen aktuell 9,4 GtC (34,4 Gt CO2) aus fossilen Quellen
in die Atmosphare, die dort verbleibende Menge an Kohlenstoff betragt
4,7 GtC (17,2 Gt CO2) im Jahr. Daraus resultierte der Anstieg der atmospha-
rischen CO2-Konzentration von 280 ppm auf 410 ppm innerhalb der letzten
150-200 Jahre. Die Aufnahme von COz2 durch die Meere bewirkt aul3erdem
einen sinkenden pH-Wert von oberflachennahem Ozeanwasser durch Bildung
von Kohlensaure, was unter anderem zu schwerwiegenden Schaden fur ma-

ritime Okosysteme fihrt.”

Die Hauptkomponenten fossiler Brennstoffe und organischer Verbindungen
sind die Elemente Kohlenstoff, Wasserstoff und Sauerstoff. Aus diesen drei
Elementen sind wiederum unzéhlige Verbindungen moglich. Fur eine techni-
sche Deutung relevanter Flusse ist eine Beschrankung auf wesentliche Be-
standteile sinnvoll. Da es sich bei den Kohlenstoffflissen hauptséachlich um
das klimarelevante Treibhausgas CO:2 handelt, welches aus Kohlenwasser-
stoffen durch Verbrennung mit Sauerstoff hervorgeht, lasst sich ein Schaubild
mit den drei genannten Elementen und relevanten Verbindungen erstellen
(Abbildung 3). Dieses CHO-Mischungsdreieck gibt die Elemente in ihrer Rein-
form an den Ecken wieder und zeigt weitere Komponenten entsprechend der
molaren Zusammensetzung entlang verschiedener Achsen auf. Entlang der
Achse H-O liegt Wasser, entlang der Achse C—O liegt COz2, entlang der Achse
C—H liegt CnH2n+2 (z. B. Benzin und Wachs) stellvertretend fiir gesattigte Koh-
lenwasserstoffverbindungen. Werden beispielsweise H20 und CO2 kombi-
niert, so entstehen Punkte innerhalb des Dreiecks, welche die Verbrennungs-

produkte der Kohlenwasserstoffe markieren. Die Verbindung zwischen zwei




1 Einleitung

Punkten kann als natirlicher oder technischer Prozess verstanden werden;
der Weg von H20 und CO2 zu Cn(H20)n (Kohlenhydrate, bzw. Biomasse) ent-
spricht z. B. der Photosynthese (griin). Der Weg der Biomasse zu Kohle ent-
spricht der Verkohlung (schwarz), der Weg von Biomasse zurtick zu H20 und
COg: ist die Verbrennung (rot) usw. Die naturlichen Prozesse, hauptséchlich
die Photosynthese, laufen im Schaubild von rechts nach links ab, weg von
Sauerstoff. Die Verbrennung dagegen von links nach rechts in Richtung Sau-
erstoff. Um den Prozessen eine technologische Dimension hinzuzufiigen, kon-
nen Doppelpfeile eingefligt werden (blau), die einen reversiblen Prozess be-
schreiben. Damit ist vor allem die Nutzung von CO:2 durch technische Pro-
zesse, wie z. B. die Harnstoffsynthese gemeint, aber auch die Elektrolyse von

Wasser zu Wasserstoff.

. (Verbrennungsprodukte)
- H,0+CO,

Cn(HZO)n

CiHanea \ (Biomasse) co,
(Benzin, |
Diesel, OI,

Wachs)

Photosynthese
Verbrennung
Verkohlung
Wasserstoff- und
CO,-Nutzung

C

Abbildung 3: CHO-Mischungsdreieck mit verschiedenen, punktuellen Stoffzusammensetzun-
gen. Verbrennungsprozesse (rote Pfeile) bewegen sich im Diagramm immer von der linken
zur rechten Seite, natirliche Reduktionsprozesse wie die Photosynthese (grine Pfeile) laufen
von rechts nach links ab. Technologien, die Wasserstoff und CO> nutzen, bewegen sich in
beide Richtungen (blaue Pfeile).8

Im Kontext des Kohlenstoffkreislaufs und des Flusses von Kohlenstoff aus fos-
silen Lagerstatten in die Atmosphéare bedeutet eine technische Nutzbarma-
chung von COz2 einen zusatzlichen Abfluss von Kohlenstoff aus der Atmo-
sphére in das System der Technosphéare. Wohin der Kohlenstoff aus der Tech-




nosphare wandert, ist maf3geblich durch die Technologie bestimmt, die ange-
wendet wird. Beispielsweise kann der Kohlenstoff in Lagerstatten innerhalb
der Lithosphare gespeichert oder zu einem Produkt, welches in der Tech-

nosphare verbleibt, umgewandelt werden.

1.3 Carbon Capture and Utilization (CCU)

Malnahmen zur Entfernung von CO:2 aus der Atmosphére werden im Allge-
meinen als Carbon Dioxide Removal (CDR) bezeichnet. Die einfachste Form,
wie sie in der Natur zu finden ist, ist die Photosynthese, welche CO2 und Was-
ser zu Kohlenhydraten umwandelt und damit einen grof3en Teil des aus der
Atmosphéare entnommenen COz in Biomasse speichert. Bei der Betrachtung
technischer Prozesse wird entweder von Carbon Capture and Storage (CCS),
bei dem das CO:2 z. B. durch Sedimentation gespeichert wird oder von Carbon
Capture and Utilization (CCU), bei dem das CO: als Rohstoff weiterverwendet
werden soll, gesprochen. CCS dient dabei als die Technologie, welche CO:
dauerhaft aus der Atmosphére entfernen soll, um die im Pariser Klimaabkom-
men genannten Klimaziele einhalten zu kénnen. CCU hingegen hat das Po-
tenzial, die Rohstoffbasis weg von fossilen Energietragern und hin zu alterna-
tiven Rohstoffen wie atmosphéarischem CO:2 zu verschieben. Dadurch kann
letztendlich der Kreislauf des verwendeten Kohlenstoffs geschlossen, jedoch
keine Reduktion des Kohlenstoffgehalts in der Atmosphare herbeigefiihrt wer-
den. Da in der Literatur viele unterschiedlich und unklar genutzte Begriffe fur
die Verwendung von CO2 vorkommen, wird CCU als technologischer Prozess

hier wie folgt definiert:

CCU besteht aus zwei Schritten, wobei im ersten Schritt CO2 durch ein tech-
nisches Verfahren in konzentrierter Form gewonnen und im zweiten Schritt zu

einem funktionellen Produkt umgewandelt wird.%1°

Das CO:z2 lasst sich dabei je nach Ursprung einer von drei Kategorien zuord-
nen: Fossiles CO2 stammt aus der Verbrennung von Erdél, Erdgas und Kohle,
mineralisches CO2 aus carbonathaltigen Mineralien wie Kalkstein, wobei

beide Quellen Uber geologisch lange Zeitraume mit Kohlenstoff angereichert
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wurden. Biogenes CO: ist solches, das sich naturlicherweise in der Erdat-
mosphéare befindet, sich durch Zersetzungs- und Verbrennungsprozesse aus
Biomasse bildet, bzw. in kurzen Zeitrdumen in Biomasse gebunden und aus
dieser freigesetzt wird. Die Unterscheidung wird vor allem dann wichtig, wenn
es um die CO2-Bilanz eines technischen Prozesses oder Produkts geht, denn
eine Netto-CO2-Reduktion kann nur dann vorliegen, wenn atmosphéarisches
COz2 durch CCS dauerhaft aus der Atmosphére entfernt wird. Alle anderen
Prozesse mussen eine bilanzielle Emission aufweisen, da COz im Zweifel nur
in einem Produkt zwischengespeichert und nicht dauerhaft aus der Atmo-
sphare entfernt wird. Allerdings kann auch temporar gespeichertes CO:2 eine
mindernde Wirkung auf den Treibhauseffekt haben und sollte daher, je nach

Zeithorizont, nicht unbertcksichtigt bleiben.

CO2 kann aus konzentrierten Punktquellen wie Mullverbrennungsanlagen
(MVA) mit und ohne Oxyfuel Verfahren (ca. 89 % und 15 % CO:2 im Abgas),
Zementwerken (14-33 % CO:2im Abgas), (Heiz)kraftwerken (12—-15 % CO2z im
Abgas) oder Biogasanlagen (25-55 % CO2 im Rohbiogas) gewonnen werden,
aber auch aus der atmospharischen Umgebungsluft, was als Direct Air Cap-
ture (DAC) bezeichnet wird.! Im Allgemeinen ist der Energieaufwand fiir DAC
deutlich hoéher als bei der Gewinnung aus Punktguellen, da CO2mit einer Kon-
zentration von 410 ppm (0,041 Vol.-%) in der Luft nur sehr verdinnt vorliegt
und mehr Energie aufgewendet werden muss, um CO:2 in konzentrierter Form

zu gewinnen.

Mit dem Ziel, die globalen THG Emissionen bis 2050 auf Netto-Null zu senken,
ist damit zu rechnen, dass viele der genannten Punktquellen in Zukunft nicht
mehr zur Verfligung stehen werden. Im Zuge einer zu defossilisierenden In-
dustrie ist die Entwicklung von DAC somit eine notwendige Voraussetzung,
um auch weiterhin CO: als alternativen Rohstoff beziehen zu kénnen. Fir ei-
nige Industrien werden allerdings auch unvermeidbare CO2-Emissionen an-
genommen, so z. B. in der Zementindustrie aus dem Brennen von Kalkstein,
da in Zukunft héchstwahrscheinlich noch Zement und Beton als Baustoffe be-
notigt werden. Fir diese punktuell COz-emittierenden Prozesse mussten zu-

kiinftig CCS-Technologien bereitstehen, um THG neutral zu wirtschaften.




Die Frage welche CCU-Technologie in welcher Form zur Anwendung gelan-
gen wird, lasst sich nicht einfach beantworten. Mal3gebliche Faktoren werden
vor allem die Verfugbarkeit von billigem, erneuerbarem Strom sein, die Bereit-
stellung von COz2 in groBem Mal3stab, die Kombination verschiedener Tech-
nologien und Standorte, politische und wirtschaftliche Rahmenbedingungen
und nicht zuletzt die Umweltvertraglichkeit und gesellschaftliche Akzeptanz
der CCU-Technik. Dies erfordert einen enormen koordinativen Aufwand und
kann letztendlich nur durch Kooperation einzelner Akteure und Nutzung von

Synergien effektiv realisiert werden.

Die Notwendigkeit von CDR im Allgemeinen wird auch vom IPCC betont, da
in jedem der im IPCC-Bericht genannten Szenarien CDR- bzw. CCS-/CCU-
Malnahmen angenommen werden, um die Netto-Null-Emission zu erreichen.
Es wurde hingegen bereits gezeigt, dass das CO2-Minderungspotenzial durch
massive Aufforstung deutlich héher und wesentlich ginstiger ausfallen kann
als bei allen bisher bekannten Abscheidungstechnologien.'? Der Einsatz von
CCS/CCU héangt im Wesentlichen davon ab, wie die weiteren THG-Minde-
rungsstrategien aussehen und sollte als die zuletzt in Betracht kommende Op-
tion verstanden werden, anstatt weitere Strategien zu ersetzen. Bei mangeln-
der Umsetzung hatten diese Technologien eine grof3e Zahl an Zielkonflikten
zur Folge und sollten unter Beachtung weiterer Ziele nachhaltiger Entwick-
lung, wie Bedurfnisse der Bevolkerung, Biodiversitat und anderer Kategorien
durchgefiuihrt werden.*

1.4 Erneuerbare Energien

CCS- und CCU-Technologien sind in der Regel mit einem hohen Energieauf-
wand verbunden, weshalb die Bereitstellung von Energie eine der grundlegen-
den Voraussetzungen fur die Anwendung dieser Technologien darstellt. Der
weltweite Primarenergiebedarf hat sich innerhalb der letzten 45 Jahre mehr
als verdoppelt.®®* 1973 betrug die weltweite Gesamtenergieversorgung
6.115 Mt Rohél-Aquivalente (ROE; 256 EJ, 1 EJ = 108 J), im Jahr 2016 waren
es bereits 13.761 Mt ROE (571 EJ). Davon leisteten erneuerbare Energien mit
13,9 % jedoch nur einen sehr geringen Beitrag, der gréf3te Teil kam weiterhin
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aus den fossilen Quellen Ol, Kohle und Gas mit insgesamt 81,1 % (Abbildung
4). Erneuerbare Energien spielen in der Zukunft eine entscheidende Rolle fir
eine nachhaltige Energieversorgung, besonders im Sinne der Umweltvertrag-
lichkeit, jedoch auch im Hinblick auf gesundheitliche Aspekte und Risikokrite-
rien.1* Bezogen auf die Umweltvertraglichkeit bedeutet dies, dass die erneu-
erbare Energiegewinnung keine direkten Emissionen verursacht, im Gegen-
satz z. B. zur Verbrennung von Kohle, und deshalb als klimaneutral gilt. Ver-
bleibende Umweltwirkungen erneuerbarer Energiesysteme entstehen haupt-
sachlich durch Herstellung, Transport und Errichtung der Energieerzeugungs-
anlagen, die in der Regel bisher nicht auf erneuerbaren Prozessen beruhen.

Biomasse,
Biogas,

biologisch
abbaubare

Gas 22,1 %

Abfélle 9,8 %

Kernenergie
4,9%

Kohle 27.1 % Wasserkraft 2,5 %

neue erneuerbare
Energien 1,6 %

Ol 31,9 %

Abbildung 4: Globale Priméarenergieversorgung nach Energietragern im Jahr 2016. Zu den
neuen erneuerbare Energien zéhlen Geothermie, Solarenergie, Windenergie und Mee-
resenergie.'®

Auf die Lebensdauer der Energiesysteme gerechnet ergeben sich so Emissi-
onswerte in CO2-Aquivalenten pro kWh erzeugtem Strom von etwa 9 g fiir
Windenergie, 12 g fur Wasserkraftwerke, 29 g bei Photovoltaikanlagen, 34 g
bei Geothermiekraftwerken, wohingegen Gaskraftwerke Emissionen von 350—
400 g und Steinkohlekraftwerke 750-1050 g CO2-Aquivalente pro kWh auf-
weisen.1® Ein Kohlekraftwerk hat also ein bis zu 100-mal héheres Treibhaus-
potenzial als ein Windrad, das die gleiche Energiemenge erzeugt. Eine zent-
rale Bedeutung erlangen erneuerbaren Energiesysteme, wenn fossil basierte




Prozesse durch emissionsarme Prozesse ersetzt werden sollen, wie bei den
energieaufwandigen CCS- und CCU-Prozessen. Im deutschen Strommix lag
der Anteil erneuerbarer Energien im Jahr 2017 bei 33 %, der Emissionsfaktor
betrug 474 g CO2 kwh1.Y” Je hther der Anteil an erneuerbaren Energien,
desto geringer fallt der Emissionsfaktor aus. Ein CCU-/CCS-Prozess, welcher
erneuerbare Energie nutzt und CO2 aus der Atmosphare aufnimmt, kann da-
her in der Gesamtbilanz moglicherweise negative Emissionen, also eine
Netto-CO2-Aufnahme aufweisen. Fir eine grof3flachige klimafreundliche An-
wendung solcher Technologien ist der Ausbau erneuerbarer Energien daher

von zentraler Bedeutung.

1.5 Produktion von Basischemikalien

Chemische Produkte aus CCU, hergestellt mit Strom aus erneuerbaren Quel-
len, kdnnten als Ersatz fur Produkte aus fossilen Lagerstatten dienen. Die Ba-
sischemie ist Ausgangspunkt vieler chemischen Erzeugnisse und ermdglicht
die Produktion einer Vielzahl an Kunststoffen, Materialien und Chemikalien
aus relativ wenigen Grundstoffen. Nicht nur die Energieerzeugung, sondern
auch die organische Basischemie beruht auf dem Einsatz fossiler Grundstoffe,
hauptséachlich Erdol. Der Anteil des fir die Industrie genutzten Erddls ist mit
10 % am Gesamtverbrauch relativ gering, weltweit werden daraus jedoch tber
125 Mt Ethylen, 80 Mt Propylen, 55 Mt Ethanol, 40 Mt Benzol und viele wei-
tere Grundchemikalien hergestellt (Stand 2010).® Einen Uberblick tiber die
Produktionsmengen einiger weiterer organischer und anorganischer Chemi-
kalien gibt Tabelle 1. Viele Stoffe tragen durch ihre chemischen Eigenschaften
bereits gesundheitliche und umwelttechnische Risiken mit sich. Die enorme
Menge an fossilem Kohlenstoff, die durch die Erzeugung und Nutzung von
organischen Chemikalien in die Umwelt gelangt, stellt daher neben der fossi-
len Energiegewinnung ein weiteres Problem dar. Spatestens jedoch, wenn
Kunststoffe am Ende ihres Lebenszyklus in Millverbrennungsanlagen ther-
misch verwertet werden, gelangt der gespeicherte Kohlenstoff als COz2 in die
Atmosphéare. Im Sinne einer Kreislaufwirtschaft, auch ,Cradle-to-Cradle®

(C2C) genannt, ist die Nutzung von CO:2 als Rohstoff eine der grundlegenden
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Herausforderungen der chemischen Industrie. In diesem Sinne wird ein voll-
standiges Recycling von chemischen Produkten angestrebt, um unabhangig
von fossilen Rohstoffen und Energietrdgern zu sein, aber auch um die CO2-
Emissionen des Sektors zu mindern. Die Nutzung von CO:2 durch CCU erfor-
dert eine grof3e Kenntnis der notwendigen Prozesse und Reaktionen. Die Be-
reitstellung sauberer, emissionsfreier Energien sowie die Konzipierung geeig-
neter Reaktoren und die Kombination bereits vorhandener Technologien zur
Schaffung von Synergieeffekten stellen dabei die grundlegenden Herausfor-

derungen an die chemische Industrie.

Tabelle 1: Produktionsmengen einiger ausgewahlter organischer und anorganischer Basi-
schemikalien in der Bundesrepublik Deutschland im Jahr 2017.%°

Organische Grundstoffe =~ Masse (Mt) Anorganische Grundstoffe Masse (Mt)
Ethylen 5,200 Chlor 4,052
Propylen 4,150 Wasserstoff 0,407
Buten/Butadien 2,282 Sauerstoff 9,660
Methanol 1,047 Salzsaure 1,879
Benzol 1,799 Schwefelsaure 3,564
Toluol 0,597 Natriumhydroxid 3,406
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2 Motivation und Zielsetzung

In Anbetracht des immer weiter steigenden CO2-Gehalts in der Atmosphare,
des voranschreitenden Klimawandels und des enorm wachsenden Energie-
bedarfs der Weltbevdlkerung steht auch die chemische Industrie vor grof3en
Herausforderungen. Die Produktion von Chemikalien auf Basis fossiler Roh-
stoffe muss durch 6kologischere Alternativen abgelost werden, wenn das
selbsterklarte Ziel der chemischen Industrie, Treibhausgasneutralitat zu errei-
chen, bis 2050 verwirklicht werden soll.?° Ein wichtiger Schritt dazu wére die

Nutzung von CO:2 als Grundstoff fur die Produktion von Basischemikalien.

Aktuell werden viele Ansatze im Bereich von CCS und CCU diskutiert; aller-
dings ist es mdglich und zu erwarten, dass mit dem Einsatz neuer Technolo-
gien weitere Umweltrisiken und 6kologische Zielkonflikte entstehen werden.
Die Fokussierung der Debatte um den Umweltschutz auf CO2 und den Treib-
hauseffekt lasst diese Umweltwirkungen meist auf3er Acht. Eine aussagekréaf-
tige 6kologische Bewertung beriicksichtigt viele verschiedene Indikatoren, die
nur zusammen ein umfassendes Bild liefern. Damit sinkt das Risiko, dass ein-
seitige und wenig umsichtige Entscheidungen in der Entwicklung neuer Tech-

nologien im Bereich CCU getroffen werden.

Ziel dieser Arbeit ist es, durch eine dkobilanzielle Betrachtung (Life Cycle As-
sessment) potenzielle Umweltwirkungen der aktuell diskutierten CCU-Tech-
nologien im Bereich der chemischen Basisindustrie zu identifizieren und kri-
tisch zu evaluieren. Die Methode des Life Cycle Assessments wird vorgestellt
(Kapitel 3) und die fur CCU zugrundeliegenden chemischen Prozesse und
Verfahren diskutiert (Kapitel 4). Untersucht wird die Produktion von funf Basi-
schemikalien (Methanol, Methan, Ethylen, Propylen und Benzol) aus erneuer-
baren Rohstoffquellen. Dazu wird die Gewinnung von CO:z aus der Luft und
aus Punktquellen (Kapitel 4.1) sowie die Produktion von Wasserstoff durch
Elektrolyse betrachtet (Kapitel 4.2). Die Synthese der erneuerbaren Basische-
mikalien wird auf Grundlage etablierter Verfahren und Prozessdaten model-
liert (Kapitel 5) und die Ergebnisse des Life Cycle Impact Assessments in acht

Umweltwirkungskategorien ausgewertet (Kapitel 5.3 und 5.4).
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3 Life Cycle Assessment (LCA)

Das ,Life Cycle Assessment” (LCA), zu Deutsch ,Lebenszyklusanalyse“ bzw.
im deutschen Sprachgebrauch als Okobilanz oder Produkt-Okobilanz be-
zeichnet, ist eine Methode zur Abschéatzung der Umweltwirkungen von Pro-
dukten. Dabei geht es um die potenziellen produktbezogenen Umweltwirkun-
gen, die im Verlauf des Lebenswegs eines Produkts entstehen kénnen, wel-
cher von der Rohstoffgewinnung, tber die Produktion, Verteilung und Anwen-
dung bis hin zur Entsorgung reicht.?! Betrachtet werden dabei alle relevanten
Stoff- und Energiestréme, die wahrend des gesamten Lebenswegs des Pro-
dukts auftreten und mit spezifischen Wirkungen verbunden sind. Sinn und
Zweck der LCA ist die Identifikation von Umweltwirkungen zur Quantifizierung
schadlicher Emissionen, die Verbesserung einzelner Verfahrensschritte aus
umwelttechnischer Sicht, das Informieren von z. B. politischen Entscheidungs-
tragern fur die Erarbeitung neuer Richtlinien oder auch die Verwendung fur
Werbezwecke umweltfreundlicher Produkte. Die Methode der LCA, auf wel-
che im Folgenden genauer eingegangen wird, ist durch die ISO EN Normen
14040 und 14044 geregelt und durch weitere Richtlinien und Handreichungen

spezifiziert.?1-24

3.1 LCA-Methode

Eine LCA im Sinne der ISO EN 14044 muss einigen generellen Anforderungen
gerecht werden und wird in insgesamt vier Arbeitsschritte unterteilt (Abbildung
5). Im ersten Schritt wird das Ziel und der Untersuchungsrahmen der LCA
festgelegt, im zweiten Schritt die Sachbilanz erstellt, im dritten Schritt aus der
Sachbilanz eine Wirkungsabschatzung vorgenommen und zuletzt alle drei
Schritte ausgewertet, interpretiert und kritisch evaluiert. Die einzelnen Schritte
sind wechselseitig miteinander verbunden und kénnen im Laufe der LCA wie-
derholt und verfeinert werden — falls beispielweise aufféllt, dass die Fragestel-
lung nicht genau genug ausgearbeitet wurde oder Probleme in der Datener-
hebung auftreten. Das Verfahren ist demnach iterativ und erméglicht eine fle-

xible Herangehensweise an eine statische Problemstellung.
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Abbildung 5: Struktur einer Okobilanz nach ISO EN 1404425

Zwischen einzelnen LCAs kann es wiederum zu grof3en Unterschieden in den
angewendeten Methoden kommen, sodass es vor allem wichtig ist, eine klare
Fragestellung zu definieren. Die Wahl der Methoden steht dabei genauso im
Fokus wie auch die Frage nach den Systemgrenzen und der funktionellen Ein-
heit. Die einzelnen Schritte der LCA und wichtige Begriffe werden im Folgen-

den beschrieben.

3.2 Ziel und Untersuchungsrahmen

Zunachst muss ein Ziel definiert und ein Untersuchungsrahmen festgelegt
werden. Zentrale Fragestellungen umfassen das Untersuchungsobjekt und
den Anwendungsbereich (z. B. die Produktion einer Chemikalie fur einen
Kunststoff), den Grund der Untersuchung, die Zielgruppe, an welche sich die
LCA richtet und ob diese veroffentlicht werden soll. Ist das Ziel festgelegt, wer-
den das Produktsystem, die Systemgrenze und die funktionelle Einheit (FE)
definiert. Das Produktsystem enthélt alle Prozesse, die zur Herstellung des
Produkts bendétigt werden. Die Prozesse werden in der LCA auch als Module
bezeichnet und sind in sich geschlossene Einheiten mit definierten In- und
Outputs. Innerhalb der Systemgrenze befinden sich alle Module sowie die
Energie- und Stoffstrome der Technosphare. Das System erhalt Inputs aus
der Okosphare, welche genutzt und verarbeitet werden und erzeugt Outputs
in Form von Emissionen und nutzbaren Produkten (Abbildung 6). Die funktio-

nelle Einheit ist eine quantifizierte Grél3e des Produkts, die als Referenzeinheit
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in der LCA genutzt wird. Wie der Name bereits impliziert, muss die FE mit der
Funktion des Produkts verknupft sein, beziehungsweise eine sinnvolle Mal3-
einheit zugeordnet bekommen. Beispielsweise ist eine sinnvolle funktionelle
Einheit fir Wasserstoff in Brennstoffzellen der Heizwert (z. B. 100 MJ) und fur
die Ammoniaksynthese die Masse (100 kg). Die Grol3e der FE kann frei ge-
wahlt werden, sollte jedoch einen realistischen Bezug aufweisen, z. B. eine
Produktionsmenge darstellen. Alle quantitativen Ergebnisse der LCA werden

auf die FE bezogen.

4 \

I Extraktion I
I Verarbeitung I
I Transport I
Rohstoffe * | Herstellung * Produkte
Verwendung I
e Dby P =
I Entsorgung I

\ Lebensende

e

Abbildung 6: Allgemeiner Lebensweg eines Produkts von der Rohstoffgewinnung bis zum
Lebensende (Cradle-to-Grave). Das Produktsystem besteht aus einzelnen Modulen innerhalb
der Systemgrenze. Energie- und Stoffstrome betreten und verlassen das System fir jedes
einzelne Modul.?

Ist das System definiert, so werden im Anschluss methodische Entscheidun-
gen getroffen. Wirkungskategorien werden ausgewahlt, benétigte Daten er-
mittelt, die Art der Datenerhebung festgelegt und die Gite der Daten erwogen.
Dies beeinflusst die Interpretation der Ergebnisse und den Umfang der Wir-
kungsabschatzung im letzten Schritt der LCA. Je nach Qualitat der vorhande-

nen Daten mussen diese Punkte neu definiert, weitere Daten erhoben oder
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Ergebnisse kritisch begutachtet werden. Gleichzeitig wird auch festgelegt, wie
Material- und Energieaufwendungen sowie Emissionen den einzelnen Pro-
dukten zugeordnet werden, sollte es mehrere geben. Allgemein wird dieser
Vorgang als Allokation bezeichnet. Entsteht beispielsweise bei der Produktion
von Wasserstoff durch Elektrolyse noch Sauerstoff als Produkt, so kénnen die
Umweltlasten der LCA auf verschiedene Weisen den beiden Produkten zuge-
ordnet werden. Um Allokationen zu vermeiden, kdnnen Systemraumerweite-
rungen vollzogen werden, bei der die FE um das Produkt Sauerstoff erweitert
und eine Gesamtlast berechnet wird. Bei beiden Vorgehensweisen missen
gewisse Abwagungen vorangestellt werden, da die Methode auch hier das
Ergebnis mafgeblich beeinflusst. Schlie3lich werden noch Aussagen zur Li-
mitierung der LCA und eventuellen Annahmen getroffen sowie ggf. ein Refe-
renzsystem definiert, mit dem das Produkt verglichen werden kann; beispiels-
weise die Erzeugung von Wasserstoff aus Dampfreformierung gegeniber der
Wasserelektrolyse. Diese Ergebnisse kénnen miteinander verglichen und so-

mit Aussagen Uber die spezifischen Umweltwirkungen getroffen werden.

3.3 Sachbilanz

Der zweite Schritt der LCA sieht die Bilanzierung aller Stoff- und Energie-
strome des gewahlten Produktsystems vor. Fir jedes Modul werden die Inputs
und Outputs ermittelt und quantifiziert (vgl. Abbildung 6). Dabei gelten die
Grundgesetze von Massenerhalt und Energieerhalt, bzw. Masse/Energie-
Aquivalenz, Stochiometrie und Entropieerhéhung. Im Model werden alle Pro-
zessmodule und prozessrelevanten Grol3en miteinander verknipft und erlau-
ben so die Berechnung aller Stoff- und Energiefliisse. Die Verknupfung erfolgt
meist linear, kann jedoch auch Schleifen in Form von Recycling oder War-
meintegrationen enthalten. Berechnet werden die Sachbilanzen durch geeig-
nete Bilanzierungs-Software, z. B. mit Umberto® oder openLCA. Da in der
Sachbilanz innerhalb eines Prozesses mehrere Produkte entstehen kdnnen,
stellt sich die generelle Frage nach der Aufteilung von Umweltlasten, also der
Allokation. Die Aufteilung kann nach verschiedenen Kriterien erfolgen, bei-

spielsweise nach physikalischen Gro3en (Masse, Volumen, Energiegehalt) o-
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der nach 6konomischem Wert. Wie die Aufteilung erfolgt, beeinflusst mal3geb-
lich die Bewertung des Produktes in der LCA und sollte daher kritisch diskutiert
werden. Die 1ISO-Norm empfiehlt, Allokationen zu vermeiden und System-
raumerweiterungen vorzuziehen, was letztendlich im Kontext der LCA ent-
schieden werden muss. Wie die Sachbilanz ausfallt, hangt stark von den ver-
fugbaren Daten und ihrer Qualitdt ab. Grundséatzlich besteht die Mdglichkeit
Primardaten zu erheben und in der Bilanzierung zu verwenden, allerdings ist
dies arbeits- und zeitaufwendig. Die Nutzung von Literaturdaten stellt die LCA
potenziell vor Konsistenzprobleme, da Daten aus unterschiedlichen Quellen
unter verschiedenen Annahmen erhoben werden kdnnen. Meist werden Mo-
duldatensatze aus Datenbanken wie der GaBi-Database?® oder ecoinvent?’
genutzt, die eine grof3e Anzahl aktueller und konsistenter Datensatze bereit-
stellen, welche speziell fir LCAs angelegt wurden. Sind alle Daten vorhanden
und eine Sachbilanz erstellt worden, so kdnnen die Ergebnisse ausgewertet

werden.

3.4 Wirkungsabschatzung (LCIA)

Die zusammenfassende Auswertung der Sachbilanzergebnisse wird im Kon-
text der LCA auch Wirkungsabschatzung oder Life Cycle Impact Assessment
(LCIA) genannt. Aus ihr werden die potenziellen Umweltwirkungen abgeleitet
und quantifiziert. Die Wirkungsabschatzung ordnet den in der Sachbilanz ent-
standenen Emissionen und Rohstoffenthahmen aus der Umwelt entspre-
chende Wirkungskategorien zu. Die Zuordnung ist wiederum auf stoffimma-
nente Eigenschaften gegrindet, z. B. die Fahigkeit von CO2-Molekiilen IR-
Strahlung zu absorbieren, was der Wirkungskategorie Treibhauspotenzial zu-
geordnet wird. Es findet somit eine Auswertung der Sachbilanz basierend auf
naturwissenschaftlichen Zusammenhangen und Kategorisierungen statt. Das
generelle Vorgehen beinhaltet zuerst die Auswahl von Wirkungskategorien
und Charakterisierungsmodellen, anschlielend erfolgt die Klassifizierung der
Sachbilanzergebnisse und zuletzt die Charakterisierung, also die Berechnung
der Wirkungsindikatorwerte. Diese kbnnen optional normiert, geordnet und ge-

wichtet werden.
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[ Inventar ] [ Auswirkung ] [ Endpunkt ]
[ CO, ]—»[ Klimawandel ]—>[ Gletscherschmelze ]
[ SO }—>‘ Vi |—>( )
b ersauerung Schaden an
[ PO,* ]—b[ Eutrophierung ]—> Okosystemen
(S J
[ FCKW ]—P[ Ozonabbau ]—»K A
. ] Schéaden der
[ POC }—»‘ Feinstaub Gesundheit
[ VOC ]—>[ Humantoxizitat ]—>\ Y,

| Wirkungsmechanismus in Umwelt >

Abbildung 7: LCIA beginnend aus den Emissionen der Sachbilanz (Inventar), einfache Zuord-
nung zu einer Wirkungskategorie (Auswirkung) und mégliche Bedeutung fir Mensch und Um-
welt (Endpunkt). FCKW = Fluor-Chlor-Kohlenwasserstoffe, POC = Particulate Organic Com-
pound, VOC = Volatile Organic Compound.?®

Die Klassifizierung von Emissionen durch Zuordnung zu einer Wirkungskate-
gorie ist beispielhaft in Abbildung 7 gezeigt. Natirlich tragen meist viele ver-
schiedene Stoffe zu einer Wirkungskategorie bei, sodass diese oft zusammen-
gefasst und mit Charakterisierungsfaktoren gewichtet werden (z. B. ist Methan
28-mal wirksamer als CO2 beim Treibhauseffekt innerhalb eines Zeithorizonts
von 100 Jahren).?8 Auch hier gibt es eine Auswahl an Methoden, um die be-
trachteten Wirkungskategorien zu analysieren und auszuwerten. Diese wer-
den dann als Endergebnisse dargestellt und diskutiert; die Darstellung kann in
Diagrammen erfolgen und liefert Zahlenwerte in der Form XY kg CO2-Aquiva-
lente (CO2-eq.). pro FE. Die Ergebnisse der LCIA werden schlief3lich mit Re-
ferenz- oder Literaturwerten verglichen, um entsprechende Aussagen Uber die
relative Umweltvertraglichkeit machen zu kénnen. Die Bewertung sollte dabei
niemals aufgrund einer einzigen Wirkungskategorie erfolgen, sondern auch
alle anderen ausgewahlten Kategorien beriicksichtigen, sodass oft eine be-
grundete Ordnung und Gewichtung notig ist. Die Bewertung der Umweltwir-
kung am Endpunkt findet selten statt, da die Datenlage oft nicht ausreichend
ist und durch vielfaltige Wechselwirkungen grof3e Unsicherheiten in der Be-

rechnung der Endpunkt-Wirkungen bestehen.
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3 Life Cycle Assessment (LCA)

3.5 Auswertung — Interpretation und Evaluation

Sind die drei Hauptphasen der LCA abgeschlossen, findet eine abschlieRende
Auswertung der Daten im Sinne einer Interpretation und Evaluierung statt. In
Bezug auf die urspringliche Problemfrage wird zun&chst klargestellt, ob
schwerwiegende Umweltsch&den oder -wirkungen zu erwarten sind. Umwelt-
probleme kdénnen dabei auf allen drei Ebenen der LCA identifiziert werden.
Die Evaluierung der LCA sieht vor, dass die Studie zunachst auf Vollstandig-
keit gepruft wird und alle benétigten Daten vorhanden sind sowie die im Ziel
definierten Fragen geklart wurden. Eine Sensitivitdtsanalyse kann Aufschluss
Uber Empfindlichkeiten der Ergebnisse in Bezug auf einzelne Annahmen lie-
fern. Die LCA sollte generell auf Konsistenz geprift werden, also z. B. die Ein-
haltung gewisser Allokationsregeln oder die Zuordnung der Emissionen zu
den Wirkungskategorien. Sind dabei Mangel zu finden, so muss die LCA ver-
feinert und auf Basis einer besseren Datenlage oder konsistenter Methoden
erneut durchgefiihrt werden. Das iterative Vorgehen sichert die Qualitat der
LCA. Sind alle Fragestellungen geklart und die Evaluierung der LCA positiv
ausgefallen, so werden Schliisse aus den Ergebnissen gezogen, auf Limitie-
rungen aufmerksam gemacht und Empfehlungen formuliert. Diese Interpreta-
tion der LCA sieht vor, dass alle Ergebnisse in ihrem Gesamtkontext kritisch

diskutiert werden.

Aus der Beurteilung der Ergebnisse wird ein Bericht generiert, der die gesamte
LCA abbildet. Dort werden alle Schritte der LCA genau rekapituliert, Annah-
men erlautert, die verwendeten Daten dokumentiert, methodische Entschei-
dungen begrundet und Ergebnisse prasentiert. Diese Studien werden oftmals
veroffentlicht, fur betriebliche Optimierungen genutzt oder fihren zu politisch

relevanten Entscheidungen.

Die Bewertung von potenziellen Umweltschdden durch eine LCA l&sst sich
nicht nur auf bereits bestehende Prozesse anwenden, sondern kann auch im
Sinne einer praventiven Prognose zukinftige Technologien beurteilen. Dies
wird im Folgenden am Beispiel von CCU-Technologien zur Produktion von
Basischemikalien fur die chemische Industrie gezeigt.
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4 Chemische Prozesse und Modelle

In diesem Kapitel werden die chemischen Prozesse zur Herstellung der in-
dustriell wichtigsten Basischemikalien genauer betrachtet. Da es eine Vielzahl
an Unternehmen und Verfahren gibt, die sich oft nur in kleinen Teilen der Pro-
zessschritte unterscheiden, wird der Fokus auf die bereits industriell etablier-
ten, bzw. hochentwickelten Technologien gelegt. Sind flr einzelne Prozesse
noch keine industrietauglichen Verfahren entwickelt, werden aktuelle For-
schungsarbeiten zur Modellierung von potenziellen Prozessen herangezogen.
Dabei wird in Kapitel 4.1 zunachst die Gewinnung von CO:2 aus Luft und Ab-
gasen und in Kapitel 4.2 die Herstellung von Wasserstoff durch Elektrolyse
behandelt. In nachfolgenden Prozessen (Kapitel 4.3 und 4.4) wird aus diesen
Gasen anschlieRend Methanol, Methan, Ethylen, Propylen und Benzol sowie
weitere Nebenprodukte hergestellt. Ein breiter Uberblick tiber diese und wei-
tere chemische Produkte und Verfahren findet sich in einem aktuellen Bericht

der DECHEMA.29

4.1 Carbon Capture Methoden

Die Frage nach einer Methode der CO2-Abscheidung ist stark verknupft mit
der in Betracht zu ziehenden CO2-Quelle. Sogenannte Punktquellen wie z. B.
Zementwerke, Mullverbrennungsanlagen und Biogasanlage kommen ebenso
in Frage wie die Abscheidung aus der Umgebungsluft. Im Hinblick auf die Nut-
zung des gewonnenen COz2 als Rohstoff in der chemischen Industrie ist die
Quelle von ebenso groRer Bedeutung wie die angewandte Separationsme-
thode. Es ergibt beispielsweise keinen Sinn, CO2 aus einem Biogasanlage zu
verwenden, welches durch die Verbrennung von Methan zur Stromerzeugung
fur einen CCU-Prozess entstanden ist, wenn das erzeugte biogene Methan
direkt als Chemikalie verwendet oder zu anderen Stoffen umgesetzt werden
kénnte. Andererseits bendtigen viele Prozesse eine hohe Reaktionstempera-
tur; die Verbrennung eines CH4-/CO2-Gemisches aus Biogas kann diese Re-
aktionswarme liefern und gleichzeitig zu hdher konzentrieren CO2-Quellen
fuhren. Ebenfalls wichtig sind die Berticksichtigung der Kapazitadten und CO2-

Konzentrationen der Abscheidungs- und Punktquellenanlagen, deren Design
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4 Chemische Prozesse und Modelle

bestimmt, welche CO2-Menge aufgenommen werden kann. Eine Punktquelle
erzeugt in der Regel deutlich héhere Konzentrationen (15-89 %) als die Um-
gebungsluft mit 410 ppm, was entsprechende verfahrenstechnische Schritte
nach sich zieht und zu unterschiedlichen Reinheiten des abgetrennten CO:
fuhrt.

4.1.1 Carboanhydrase

In der belebten Natur wird CO2 durch das Enzym Carboanhydrase gebunden
und in Hydrogencarbonat umgewandelt, um es fiir Organismen zuganglich zu
machen. Die Funktionsweise des Enzyms kdnnte als Vorbild fur die Entwick-
lung weiterer Abscheidungstechnologien dienen. Die Carboanhydrase besitzt
ein Zn?*-lon als Cofaktor im aktiven Zentrum, welches an drei Imidazolreste
der Aminosaure Histidin gebunden ist und einen Hydroxo-Liganden an der
vierten Koordinationsstelle tragt. Die Geschwindigkeitskonstante der Reaktion
keat hat einen Wert von 1.000.000 s. Die Carboanhydrase kann somit
1.000.000 Molekile CO2 pro Sekunde hydratisieren, was 107-mal schneller ist
als die unkatalysierte Reaktion der Solvatisierung in Wasser.3° Der Mechanis-
mus der Reaktion ist in Schema 1 gezeigt. CO2 wird durch den Hydroxo-Lig-
anden angegriffen (2) und bildet ein am Metall gebundenes Hydrogencarbonat
(3). Durch Substitution mit Wasser (4) und Deprotonierung wird das Enzym in
der urspriinglichen Struktur (1) regeneriert.

He .-
O
1 2+

/zn\““NHis

. NHis
-H Nhis +CO,
1 0
i

H\O,H H\K‘ED

o La
[ UTEY N | 2 NN
N N e Nuw N e
NHiS NHis
3
-HCOy o
+H20 H\ )k -
32:/,0
nlu.N,
NHis/ \ His
Niis

Schema 1: Reaktionsmechanismus der Hydrolyse von CO; durch die Carboanhydrase.3!
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4.1.2 Direct Air Capture (DAC)

Direct Air Capture bezeichnet die Methode, CO2 direkt aus der Umgebungsluft
zu separieren und anschlieBend zu speichern (CCS) oder nutzbar zu machen
(CCU). Die Unterteilung bezogen auf die Desorptionstemperatur erfolgt in
Hochtemperatur-(HT)-DAC mit flissigen Sorptionsmitteln und Niedertempera-
tur-(NT)-DAC mit festen Sorptionsmitteln.3? HT-DAC erfolgt in zwei Zyklen, ei-
nem Absorptions- und einem Regenerationszyklus, unter kontinuierlichem Be-
trieb der Anlage (Schema 2). Bei der Absorption wird das Sorptionsmittel
(NaOH/KOH) der Umgebungsluft ausgesetzt und das CO: als Carbonat ge-
bunden, wahrend COz-arme Luft an die Atmosphéare abgegeben wird. Die Re-
generation erfolgt durch Mischen des Carbonats mit Ca(OH)2, wodurch
CaCOs entsteht und NaOH/KOH zuriickgebildet wird. Um das gebundene CO:>
abzutrennen, wird das Carbonat bei 900 °C gebrannt und das entstandene
CaO anschlieRend mit Wasser wieder zu Ca(OH)z regeneriert, wodurch der
Zyklus geschlossen wird.®® Der Energiebedarf des Prozesses liegt bei 366—
764 kWhel t1 CO2 fiir den Betrieb der Ventilatoren, Pumpen und Kompresso-
ren etc. sowie weiteren 1.420-2.250 kWhi t1 CO2 Wéarme aus der Verbren-
nung von Erdgas (NG). Bei einer Verbrennungseffizienz von 90 % entstehen
dadurch etwa 0,44 t an direkten CO2-Emissionen pro Tonne absorbiertem CO2

durch die Verbrennung von Erdgas.3?

CaCoO,

Caot Cco,
178,3 kd/mol

7

CaO

CO, + 2 KOH
\

2 KOH X CaCOg3

H,0 + K,CO3
-95,8 kJ/mol

K,CO3 + Ca(OH),
-5,8 kJ/mol

/ CaO*+ H,0
Ca(OH),
Ca(OH), -63,9 kJ/mol

Schema 2: HT-DAC mit KOH als Sorptionsmittel und einem Kalziumkreislauf auf der rechten
Seite. Die Desorption von CO:. ist stark endotherm. Abbildung nach Keith et al.®?

NT-DAC mit festen Sorptionsmitteln funktioniert mit einer einzigen Einheit,
welche Absorption und Desorption in zwei nacheinander folgenden Schritten




4 Chemische Prozesse und Modelle

ablaufen lasst. Zunachst wird Luft durch eine mit Aminen funktionalisierte Fil-
tereinheit geleitet, die CO2 chemisch bindet, bis der Filter gesattigt ist. An-
schlieBend wird die Anlage geschlossen, evakuiert und erhitzt, wodurch das
gebundene CO2 abgegeben und abgeleitet wird, um es nutzbar zu machen.
Nach dem Abkuhlen der Anlage kann diese erneut genutzt werden. Der Ener-
gieverbrauch liegt bei etwa 200-300 kWhe t* CO2 fiir die Ventilatoren und
Technik sowie 1.500-2.000 kWh t™ CO2 fiir die Regeneration.®? Die Regene-
ration bendtigt Temperaturen bis 100 °C, sodass die thermische Energie auch
aus Abwarme anderer Prozesse bereitgestellt werden kann und ermdéglicht
eine Warmeintegration zur Reduktion der Betriebskosten und Emissionen.3
Andere Verfahren nutzen neben Aminen auch Metal-Organic Frameworks
(MOFs)3 oder K2COz3/Y203-Komposite3®, welche weniger Desorptionswarme
bendtigen. Um eine mdglichst hohe Beladung mit CO2 bei méglichst kleinem
Energieeinsatz fur die Desorption zu erreichen, mussen Adsorptions- und

Desorptionsenergie passend gewahlt werden.

4.1.3 Aminwasche mit Monoethanolamin (MEA)

Die Aminwasche mit Monoethanolamin (MEA) wurde bereits 1930 entwickelt
und ist das gangigste Verfahren zur Abtrennung von CO2 aus Abgasen von
Punktquellen zur anschlieRenden Nutzung als gereinigtes Produkt.3” Das Prin-
zip beruht auf der Absorption von CO2 durch eine idealerweise nicht fllichtige,
wassrige Aminlésung bei moderaten Temperaturen und Reaktion zum
Carbamat®®, welches durch Erhitzen das gebundene CO:2 wieder freisetzt
(Schema 3 unten). Die Trennung erfolgt bei etwa 120 °C und der entstehende
Wasserdampf wird durch Kondensation in die Lésung zurtickgefuhrt, wodurch
CO: als gereinigtes Gas Uibrig bleibt.3® MEA wird im Vergleich zu anderen A-
minen am haufigsten eingesetzt, weil es gute Sorptionseigenschaften besitzt
und sich relativ einfach aus leicht verfigbaren Chemikalien synthetisieren
lasst: Ethylen wird zu Ethylenoxid (EO) umgesetzt und reagiert anschlieRend
mit Ammoniak zu MEA (Schema 3 oben), wobei je nach Verhaltnis von NH3
zu EO auch Diethanolamin und Triethanolamin entstehen kénnen.*° Von 76
untersuchten Aminen sind sieben weitere Amine neben MEA mit herausra-

genden Absorptionseigenschaften fir die CO2-Abscheidung geeignet.*!
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Wassrige Aminlésungen besitzen meist Konzentrationen von 20-30 Gew.-%
MEA und eine CO2-Absorptionseffizienz von 90 %. Pro Tonne eingefangenes
CO2 gehen dabei 1,5-4,6 kg MEA verloren und missen ersetzt werden.4243
MEA Verluste entstehen durch Emission im Absorber wahrend der Destilla-
tion, durch Zerfall und chemische Reaktionen und aufgrund kleinerer Lecka-
gen in der Anlage.**4’ Der Energiebedarf der Aminwasche mit 30%iger MEA-
Losung und 20 % COz im Abgas betragt 122—-128 kWhel t1 CO2 an elektrischer
Energie fur den Betrieb der Kompressoren und der Anlage sowie 1.052—
1.063 kWht t CO2 an Warmeenergie fir die Desorption.*? Wie auch bei DAC
ist der Energiebedarf abhangig von der CO2-Konzentration der genutzten
Quelle und kann damit bei hoheren CO2-Konzentrationen gesenkt werden.*8
Daher wird die Aminwasche vorrangig zur Reinigung von Abgasen aus Ze-

mentwerken, Mullverbrennungsanlagen und Biogasanlagen verwendet.

0, NH
(0]
z > Ho NH2
250°C 250°C
co, H o- AT
Ho o NHz — HO™ N\~ \n/ S Ho - NH2
OH S -CO,

Schema 3: Reaktion von Ethylen zu Ethylenoxid und anschlieRend zu Monoethanolamin
(MEA). MEA reagiert mit CO- in alkalischer Losung zum Carbamat. Unter Temperatureinwir-
kung wird CO freigesetzt und MEA regeneriert.

4.2 Wasserstoffherstellung

CO:2 alleine kann nicht als Basischemikalie fungieren, da es eine energetische
Senke darstellt und sehr reaktionstrage ist. Mit -393 kJ mol* ist die Bildungs-
enthalpie stark negativ und das CO2-Molekiil muss zunachst energetisch ak-
tiviert werden. Die Produktion von Wasserstoff ist ein elementarer Grundbau-
stein und Voraussetzung in der Anwendung von CCU-Technologien, um COz2
zu reduzieren. Momentan wird Wasserstoff weltweit vor allem durch Reformie-
rung von Erdgas (48 %), Erdodl (30 %) und Kohle (18 %) sowie zu einem klei-
nen Anteil aus Wasser durch Elektrolyse (4 %) hergestellt.*® Hauptgrund fir
den geringen Anteil der Elektrolyse an der weltweiten Wasserstoffproduktion
sind die hohen Kosten, die mit (iber 10,3 $ kg* H2 etwa das Finffache der

Kosten der Reformierung aus fossilen Tragern (1,5-2,3 $ kg H2) betragen.>
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4 Chemische Prozesse und Modelle

Die Kosten fur die Elektrolyse werden wiederum hauptsachlich durch den
Strompreis bestimmt.>* Um COz2-neutrale CCU-Produkte erzeugen zu kdnnen,
darf die genutzte Wasserstoffquelle nicht fossil sein, sondern muss auf giins-
tigen, erneuerbaren Energien und Rohstoffen basieren. Aus der Vielzahl még-
licher Erzeugungsoptionen haben sich fur die Elektrolyse drei Techniken be-
wahrt, auf die im Folgenden genauer eingegangen wird: Die Alkalische Elekt-
rolyse (AE), Elektrolyse an Polyelektrolytmembranen (PEM) und Hochtempe-
ratur-elektrolyse (HTE). Fur die Produktion von 1 kg Wasserstoff werden 9 kg

Wasser benétigt und zusatzliche 8 kg Sauerstoff erzeugt.>?

4.2.1 Alkalische Elektrolyse (AE)

Bei der alkalischen Elektrolyse wird Wasser durch das Anlegen einer Span-
nung direkt zu Wasserstoff und Sauerstoff gespalten. An der Anode werden
Hydroxidionen zu Wasser und Sauerstoffgas umgesetzt, an der Kathode ent-
stehen Hydroxidionen und molekularer Wasserstoff aus Wasser. Die Gesamt-

gleichung der Reaktion (3) ist allgemeingiltig fir alle Arten der Elektrolyse.

Anode: 40H - 02+2H0 +4 e (1)
Kathode: 4HO+4e —>40H +2H:> (2)
Gesamtgleichung: 2 H.0 — 2H>+ O 3)

AE wird normalerweise bei Temperaturen von 20-80 °C betrieben, mit einer
Elektrolytldosung aus KOH und/oder NaOH, deren Konzentration 20—
30 Gew.-% betragt. Anode und Kathode bestehen meist aus nickelhaltigen
Materialien und sind durch ein Diaphragma aus Asbest getrennt, welches fur
die erzeugten OH" lonen durchlassig ist. Der erzeugte Wasserstoff besitzt eine
Reinheit von Uber 99 %; entstehende Alkalidampfe missen abgetrennt wer-
den. Die Energiedichte ist bei der AE relativ niedrig und betragt bis zu
400 mA cm2 mit einem Energieverbrauch von 4,5-5,5 kWhe mn3 und einer
elektrischen Effizienz von 59-70 % (bezogen auf den Brennwert) bei einer

Zellspannung von 1,8-2,0 V.53
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4.2.2 Polyelektrolytmembran (PEM) Elektrolyse

PEM Elektrolyse basiert auf einer Technik, die eine fur Protonen leitfahige
Membran zwischen den Zellen nutzt (Proton Exchange Membrane, PEM).
Diese Membran besteht z. B. aus einem Perfluorosulfonsaure-polymer (Naf-
ion®, fumapem®) und kann unterschiedliche Eigenschaften bieten. Abhangig
von Lange der Seitenketten, Leitfahigkeit, Widerstand, Dicke der Membran,
mechanische Stabilitat usw. sind damit verschiedene Einsatzméglichkeiten re-
alisierbar.5%%* Durch die Protonenleitfahigkeit ist keine Alkalildsung zum Be-
trieb der Zellen notwendig und fir die Elektroden ergeben sich folgende Re-

aktions-Teilgleichungen:

Anode: 2H0 > 4H*+02+4 e 4
Kathode: 4H*"+4e - 2H; (5)

Vorteile der PEM Elektrolyse sind vor allem die geringere Gaspermeabilitat
der Membran, hohe Leitfahigkeiten (0,1 S cm?), geringe Schichtdicken (20—
300 um) und hoher Druck. Die Betriebstemperatur liegt wie bei der AE bei 20—
80 °C, die Energiedichte ist mit 2,0 A cm? jedoch deutlich hoher. Auch die
Zellspannung kann mit 1,48 V deutlich gesenkt werden. Der Energiebedarf
liegt bei etwa 4-5 kWhel mn3, allerdings benétigen die Elektroden hochaktive
Edelmetalle, wie Pd und Pt fur die Kathode und IrO2/RuO: fir die Anode, was
die Materialkosten deutlich erhdht. Trotzdem sind grol3e Vorteile der PEM
Elektrolyse die damit einhergehende Effizienzsteigerung auf 80—-90 % (bezo-
gen auf den Brennwert) und eine hohe Reinheit des Wasserstoffgases von bis
zu 99.99 %.

4.2.3 Hochtemperaturelektrolyse (HTE)

Die Hochtemperaturelektrolyse wird in der Regel an Feststoffoxidzellen durch-
gefihrt, die aus Ni/Y-stabilisiertem Zr2Os bestehen. Bei Temperaturen von
tber 500 °C werden die Materialien leitfahig fir Oxidionen, welche als La-

dungstrager fungieren:

Anode: 202> > 02+4 e (6)
Kathode: 4e +2H0O— 2H,+20% (7)
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4 Chemische Prozesse und Modelle

Der Vorteil der HTE liegt in der durch die hohen Temperaturen moégliche Ver-
ringerung der benotigten Uberspannung fur die Elektrolyse. Bei 900-950 °C
liegt die Zellspannung bei 1,29 V und ermdglicht eine theoretische elektrische
Effizienz von 100 %.%° Die tatsachliche Zellspannung liegt bei 0,95-1,30 V und
die Spannungseffizienz bei 81-86 %. Die hohen Temperaturen beeintrachti-
gen die Lebensdauer der eingesetzten Materialien stark und daher ist keine
dauerhafte stabile Nutzung méglich. Der hohe Bedarf an thermischer Energie
erfordert eine Nutzung in Verbindung mit stark exothermen Prozessen. Der
elektrische Energieverbrauch ware bei kommerzieller Nutzung allerdings deut-

lich geringer und wiirde etwa 2,5-3,5 kWhel mn2 Wasserstoff betragen.>®

4.2.4 Uberblick der AE, PEM und HTE

Ein kurzer Uberblick tiber die drei Elektrolyseverfahren ist in Abbildung 8 ge-
geben und fasst die Betriebsparameter sowie die Anoden- und Kathodenre-

aktionsgleichungen zusammen.

1) Alkalische Elektrolyse
e

2) PEM Elektrolyse

3) HT Elektrolyse
e .

e

2 s

Diaphragma Polymerische Membran Ni/Y stabilisiertes Zr,O4
40H - 0,+2H,0+4e 12H,0>4H" +0,+4e 1202 - 0, +4e
AH,O0O+4e —»40H +2H, 1 4H" +4e — 2H, l4e +2H,0—2H,+20%

1
20-80 °C 20-80 °C : 500-1000 °C
18-20V 15V  1L.0-13V
4,5-5,5 kWh, m= 1 4,0-5,0 kWh, m 1 2,5-3,5 kWh, m3

Abbildung 8: Uberblick tiber die drei Elektrolyseverfahren 1) AE, 2) PEM und 3) HTE mit tech-
nischen Parametern Betriebstemperatur, Zellspannung und Energieverbrauch. A = Anode
(blau), K = Kathode (rot). Abbildung nach Sapountzi et al.5’
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4.3 Chemische Verfahren

4.3.1 Methanol aus CO»

Methanol wurde erstmals 1923 in industriellem Mal3stab erzeugt, als ein Ver-
fahren zur Produktion aus Synthesegas (RG 8) entwickelt wurde.>® Synthese-
gas (SG) ist ein Gemisch aus CO und H2z in einem Verhaltnis zwischen 1:1
und 1:3 und wird grof3tenteils durch Dampfreformierung aus Erdgas, partielle
Oxidation oder Kohlevergasung gewonnen.>® Die Erzeugung von Methanol

kann jedoch auch direkt aus CO: erfolgen, wobei folgende Reaktionen eine

Rolle spielen:

CO + 2 Hz = CH30H AH300 k = -90,8 kJ/mol (8)
CO2 + 3 Hy =2 CH30H + H0O AH300 k = -49,6 kJ/mol (9)
CO+H,O=CO2+H> AH300k = -41,2 kJ/mol (10)

Fur die Reaktion nach RG (9) wird demnach ein Verhéaltnis von CO2:Hz2 = 1:3
bendtigt. Reaktionsgleichung (RG 10) wird auch als Water Gas Shift (WGS)
bezeichnet, auf die spater genauer eingegangen wird (Kapitel 4.3.3), und gibt
in Kombination mit RG (9) die oben erwahnte RG (8).

Erste Arbeiten zeigten, dass binare und ternare Katalysatoren auf Basis von
CuO/ZrO2 und Aluminium die Konversion zu Methanol begunstigten, jedoch
mit einer geringeren Selektivitat einhergingen.® Heutige kommerziell erhaltli-
che Katalysatoren bestehen aus einer Mischung von Al203, CuO, MgO und
ZnO in verschiedenen Gewichtsanteilen.

Mechanistische und kinetische Untersuchungen legen nahe, dass CO2 und H2
dissoziativ auf der Kupferoberflache binden, wobei CO2 oxidativ an Oberfla-
chensauerstoff zum Carbonat reagiert. Die Carbonate werden sukzessiv zu
Bicarbonat-, Format-, Formaldehyd-, Methoxy-Spezies und schlief3lich zu Me-
thanol hydriert (Schema 4).5! Die Hydrierung des Formats, welches tberdies
die langlebigste Spezies darstellt, ist der geschwindigkeitsbestimmende
Schritt. Die zweistufige Synthese von Methanol durch Reduktion von CO2 zu

CO und anschlie3ende Hydrierung zu Methanol findet nicht statt. Stattdessen
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wird auch bei der Bildung aus Synthesegas zuerst CO mit adsorbiertem Sau-
erstoff zu CO2 oxidiert, welches anschlieRend zu Methanol reagiert.62:63

J\O +Hads

Qads .9 E: -
I v v ~Nwv “ads
v A 1
+Hyg +H
™0 —= v % who % cnon
e v “~ads v v

Schema 4: Reaktionsmechanismus fiir die Reaktion von CO2 zu Methanol an einer Kupfer-
oberflache. Dissoziative Adsorption von H,, Oxidation von CO und Reaktion zu Wasser sind
hier nicht gezeigt.5!

Die Bildung von Methanol aus COz: ist thermodynamisch unglnstiger als die
Bildung aus CO und besitzt eine geringere Reaktionswarme (vgl. RG 8 und
RG 9). Dadurch ergeben sich Vorteile im Reaktordesign und bei der Kiihlung
gegenuber Prozessen mit héherer Reaktionswarme, allerdings werden gro-
Rere Reaktoren benttigt und durch die héheren CO2-Partialdriicke entsteht
mehr Wasser in der Reverse-Water-Gas-Shift-Reaktion (RWGS, vgl. Kapitel
4.3.3).%* Die weltweit erste Anlage, die Methanol in groBem Mafstab aus CO2
herstellt, wurde 2011 von Carbon Recycling International in Island in Betrieb
genommen und nach dem Nobelpreistrager George Olah benannt.>°%% Diese
Anlage produziert bis zu 4.000 t Methanol aus 6.000 t CO:2 bei einer Elektroly-
seleistung von 6 MWel pro Jahr. Dabei werden geogenes CO2 und geothermi-

sche Warme sowie Wasserstoff aus Elektrolyse eingesetzt.%6

Der Prozess lasst sich direkt auf CCU Ubertragen, wenn CO2-Punktquellen
wie Zementwerke genutzt werden. Die Verknipfung der Prozesse ermdglicht
die Berechnung von Stoff- und Energiestromen aus vorhandenen Prozessda-
ten oder durch Simulationen, die experimentelle Parameter nutzen. Wichtig
fur die Berechnung von Prozessinformationen sind beispielsweise die Fluss-
rate der Abgase, die CO2-Konzentration, Edukt- und Produktverhaltnisse (st6-
chiometrisch oder Uberstéchiometrisch), Umsatzraten, Reaktortemperaturen,
Energiebedarf und viele weitere.®” Ergebnisse einer solchen Simulation sind
in Abbildung 9 zusammengefasst und geben die technologische Metrik der
CCU-Einheit bezogen auf die Produktion von 1.000 kg Methanol an. Neben
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den Rohmaterialien und Infrastrukturinputs bendtigt jeder Prozess Energie in
Form von Strom und Warme und erzeugt Emissionen (hier COz2) sowie Ne-

benprodukte (Klinker, Prozesswasser, Sauerstoff) mit weiterem Nutzen.

Emissionen

Infrastruktur .
Rohmaterialien ~ S"°™ Wérme Wasser Strom

1.782
kg

co, co, - H,
Methanol- Wasserstoff-
Zementwerk $ CO, Capture $ $
synthese synthese
122 160 568 1.000 1.584
kg kg kg kg kg
co,

Klinker CO, H,0 Methanol Sauerstoff

Strom Brennstoff Strom Warme

Abbildung 9: Ergebnisse der Prozesssimulation der Methanolsynthese; © nach Meunier et
al.67

Wichtige Annahmen sind auch hier die Kapazitat und Lebensdauer der Anlage
oder Informationen Uber die Nutzbarkeit der Reaktionswérme aus der Metha-
nolsynthese fur den CO2-Abscheidungsprozess. Solche Warmeintegrationen
senken den Energieaufwand, die Emissionen und auch die Kosten, was oft-
mals in techno-6konomischen Analysen betont wird.®® Kontext der heutigen
erneuerbaren Methanolsynthese ist jedoch grof3tenteils die Verwendung von
Methanol als Energietrager bzw. Treibstoff, wie in der von Asinger und Olah
entwickelten Methanol-Wirtschaft, und nicht die in dieser Arbeit betrachtete

Verwendung als Basischemikalie.®®

4.3.2 Sabatier-Methanisierung

Die Methanisierung von COz2, auch bezeichnet als Sabatier-Verfahren® (RG
11 und 12), zur Produktion von synthetischem Erdgas (Synthetic Natural Gas,

SNG) aus CO/CO: ist eine bekannte und viel diskutierte Reaktion.”*7">

CO + 3 H2 = CHs + H20(g) AH298 k = -206 kJ/mol (11)
CO2+4 Hz, =2 CHs + 2 H2O(g) AH298 k = -164 kJ/mol (12)

Hohe Driicke begunstigen die Bildung von Methan, hohe Temperaturen limi-
tieren die Methanbildung. Als Katalysator wird Nickel eingesetzt, da es bei re-

lativ hoher Aktivitat die beste Selektivitat fur Methan besitzt und im Vergleich
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zu Ruthenium und Kobalt deutlich billiger ist. Der Reaktionsmechanismus ver-
lauft dabei hochstwahrscheinlich Gber die Reduktion von Oberflachenkohlen-
stoff, welcher durch die Dissoziation von CO im geschwindigkeitsbestimmen-
den Schritt entsteht (Schema 5).7¢ Auch hier tritt die RWGS-Reaktion (RG 13
in Kapitel 4.3.3) als Nebenreaktion beim Einsatz von Nickelkatalysatoren

auf.”t
CO —> Cads + Oads
2 CO — Cads + COz
CO,+H, =<—= CO+H,0
Cads +Hads CH +Hads CHZ +Hads CHS +Hads
dae —_ > L — . —> L. —> CH,

Schema 5: Mechanismus der Sabatier-Reaktion an Nickeloberflachen.

In der Regel werden drei Typen von Reaktoren aufgrund ihrer Temperaturpro-
file unterschieden: Adiabatische Festbettreaktoren ohne Kihlung mit einem
klaren Hotspot von 250—-700 °C, isotherme Wirbelschichtreaktoren und poly-
trope Festbettreaktoren mit Kiihlsystemen und moderaten Temperaturen um
die 300 °C.”® Ein Festbettreaktor wird am Zentrum fiir Sonnenenergie- und
Wasserstoffforschung (ZSW) in Stuttgart betrieben, in dem Methan aus Bio-
gas-CO:2 bei 250-550 °C und 8 bar Druck hergestellt wird.”” Dabei wird ein
leicht Uberstéchiometrischer Anteil von 5,7 Vol.-% CO: eingesetzt, um mog-
lichst vollstandigen Wasserstoffverbrauch zu garantieren und Umséatze von bis
zu 95 % zu erhalten. Die berechnete, freigesetzte Reaktionswarme betragt
1.770 kW bei einem Methan-Produktstrom von 10,2 mol s.”® Die meisten
Projekte fokussieren sich jedoch auch hier auf den Einsatz von synthetischem
Methan als Treibstoff oder Energiespeicher zur Einspeisung ins (deutsche)

Gasnetz und nicht zur Verwendung des Methans als Basischemikalie.”’-82

4.3.3 Reverse Water Gas Shift (RWGS)

Urspringlich wurde das Wassergasgleichgewicht (Water Gas Shift, WGS) ge-
nutzt, um Abgase durch Reaktion mit Wasser von giftigem CO zu befreien und
gleichzeitig Wasserstoff fir das Synthesegas (SG) zuriickzugewinnen. SG
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wurde meist aus Methan durch Dampfreformierung (Steam Methane Refor-
ming, SMR) hergestellt, wobei CO entstand, das mit Wasser abreagieren
konnte.® Die RWGS-Reaktion (RG 13) ist daher nitzlich, um CO als Baustein
fir Synthesegas zu erhalten, indem CO2 mit Wasserstoff im Verhaltnis 1:1 re-

duziert wird.

CO2+ Hzx = CO + H0 AH298 k = 41 kJ/mol (13)

Thermodynamisch ist die Reaktion bei Temperaturen tber 700 °C bevorzugt,
bei unter 600 °C tritt die Bildung von Methan ein (Abbildung 10). Katalysiert
wird die WGS-Reaktion in der urspringlichen Variante meist von Eisen oder
Kupfer bei 200-450 °C. Fiur die RWGS missen die Katalysatoren deutlich
stabiler gegeniiber hohen Temperaturen sein; es werden zudem auch Platin-
und Rhodium-Katalysatoren eingesetzt, die bei geringeren Temperaturen
ohne Methanbildung aktiv sind.®* Das SG kann anschlieRend in Fischer-
Tropsch-Verfahren (Kapitel 4.3.6) genutzt werden, um weitere fliissige Koh-
lenwasserstoffe (KW) zu synthetisieren.®> Allerdings sind die technischen
Moglichkeiten der SG-Produktion aus RWGS limitiert und Dampfreformierung
aus synthetischem Methan kann als alternativer Prozess fir die Herstellung

von Synthesegas dienen.8®

80
70 1

60 T
50 +
40 T
30 +
20 T
10 +
0

100 300 500 700 900
Temperatur (°C)

Gleichgewichtszusammensetzung (mol%)

Abbildung 10: Thermodynamische Gleichgewichtskonzentrationen des Produktgases bei ei-
nem Druck von 0,1 MPa fiir ein H,:CO; Verhéltnis von 3:1. © Abbildung nach Jess et al.®
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4.3.4 Methanol-to-Olefins (MTO)

Die Synthese von Kohlenwasserstoffen aus Methanol wurde erstmals 1977
von MosIL entwickelt.®” Intensive Forschung zu den Reaktionsprinzipien, me-
chanistische Studien und Prozessanforderungen fuhrten 2010 zum Bau der
ersten kommerziellen MTO-Anlage in China mit einer Produktionskapazitat
von 0,6 Mt Polyethylen und Polypropylen pro Jahr.88 Die allgemeine Reakti-
onsgleichung (14) beinhaltet zunachst die Bildung von Dimethylether (DME)
aus Methanol (RG 15), welcher anschliel3end zu Ethylen (RG 16), Propylen
(RG 17) und weiteren Olefinen reagiert.8%:%0

n CH3OH = CyHzn + n H20 (14)
2 CH30H = CH30CHs3 + H20() AH298 k = 5 kJ/mol (15)
CH3OCH3 = CaHs + H20() AH298 k = -49 kJ/mol (16)
CH3OCH3 + CH3zOH = C3Hs + 2 H20(q) AH298 = -85 kJ/mol (17)

Als Katalysatoren werden diverse Zeolithe (Alumosilikate) eingesetzt, bei-
spielsweise ZSM-5/HZSM-5 und SAPO-34 (Silicoalumophosphate), welche
sich in ihrer Zusammensetzung und Porengrofl3e unterscheiden. Die Zusam-
mensetzung bestimmt die Aciditat, die Porengrél3e die Diffusionseigenschaf-
ten der Zeolithe und die Gréf3e der mdglichen Produkte. Die ablaufenden Me-
chanismen sind sehr komplex, bis heute nicht vollstandig aufgeklart und un-
terscheiden sich zudem je nach eingesetztem Zeolith.%°* Der sogenannte
Hydrocarbon-Pool-Mechanismus (HCP), bei dem Methylbenzole als HCP-
Spezies identifiziert wurden, zeigt eine Korrelation zwischen der Bildung von
Olefinen und der Anwesenheit von Methylbenzolen. Dabei spielen Carbeni-
umionen und deren deprotonierte Gegenspieler eine entscheidende Rolle bei
der Methylierung zu Olefinen. Ein genauer Mechanismus (Schema 6) wurde
beispielweise fir die Seitenketten-methylierung am Heptamethylbenzolkation
(HMB™) im Zeolith DNL-6 aufgeklart, das als HCP-Molekil auch in SAPO-34

gefunden wurde.%

Die Selektivitat der Reaktion ist eines der grof3ten Probleme, da neben Ethylen
und Propylen auch Methan, Ethan, Propan und héhere Kohlenwasserstoffe
(C4—Cs) entstehen. Methanol wird zu Gber 99 % konvertiert, wobei 80 % der
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Produkte auf Ethylen und Propylen entfallen, etwa weitere 10 % auf Buten und
die restlichen 10 % auf verschiedene Nebenprodukte. Der Methanolverbrauch
liegt bei 2,96 t pro Tonne Ethylen/Propylen, deren Produktverhaltnis, je nach
Operationsbedingungen, von 0,8-1,2 variieren kann. Modernere Pilotanlagen
ermoglichen eine Methanolkonversion von 99,97 %, eine Steigerung der Ethy-
len- bzw. Propylenausbeute auf tiber 85 % und eine Senkung des Verbrauchs
auf 2,67 t Methanol pro Tonne Ethylen/Propylen. Da die Reaktion exotherm
verlauft, entsteht im MTO-Prozess mit SAPO-34 eine Reaktionswédrme von
820 kJ kgt Methanol bei einer Reaktionstemperatur von 495 °C. Der Energie-
bedarf der Prozessflihrung betragt etwa 1 GJel t* Ethylen/Propylen.?°:88

Ethylen Route

H,'*C=CH, T
X~ L
®CH30H H,0 "
HMB
*CH30H

Propylen Route

e

Schema 6: Mechanismus der Seitenketten-methylierung mit radioaktiv markiertem 13C tber
HMB*-lonen in DNL-6; © nach Li et al.%®

4.3.5 Methanol-to-Aromatics (MTA)

Prinzipiell unterscheidet sich das MTA-Verfahren nicht merklich vom MTO-
Verfahren. Als Reaktand wird ebenfalls Methanol eingesetzt und als Katalysa-
toren kommen modifizierte ZSM-5 und HZSM-5-Zeolithe mit hoher Aciditat
zum Einsatz, wodurch sich das Produktspektrum gegentber der MTO-Syn-

these unterscheidet (Tabelle 2).°6 Hauptprodukte in variierenden Mengen sind
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o/m/p-Xylol (30—40 %), Toluol (24-26 %), Benzol (3—7 %) und héhere Aroma-
ten wie Naphthalen (26-79 %).2°87.97 Die Konversion von Methanol fallt mit
knapp 33 % jedoch sehr gering aus und auch die Bildung von Benzol als aro-
matischer Grundbaustein gehért nicht zu den praferierten Reaktionen. Moder-
nere Verfahren ermoéglichen Konversionen von 95-100 % Methanol, 60—-70 %
Aromatenausbeute und bis zu 80 % Selektivitat zu Benzol, Toluol und Xylol.%
Der Energiebedarf fir den Prozessbetrieb bei 370-540 °C und bei 20-25 bar
liegt wie bei MTO bei 1 GJe t* Aromaten, wobei die Reaktionen ebenfalls
exotherm verlaufen und die Abwarme genutzt werden kann. Es gibt jedoch nur
einige wenige Anlagen in China, die MTA-Verfahren kommerziell betreiben
und Uber Produktionskapazitaten zwischen 10.000 und 100.000 t pro Jahr ver-

fugen.

Tabelle 2: Produktspektrum der MTA-Reaktionen an verschiedenen Zeolithkatalysatoren.87.97

Katalysator HZSM-5 HZSM-5 NazZSM-5 CuZSM-5
(Temperatur) (370 °C) (400 °C) (400 °C) (400 °C)
Produkt Selektivitat (%)

Aromaten, davon 19,0 32,8 8,9 43,9
Benzol 4,1 6,9 5,7 3,5
Toluol 25,6 24,7 3,9 26,4
o/m/p-Xylol 9,0 30,3 10,7 32,2
Sonstige 28,5 38 79,7 37,9

4.3.6 Fischer-Tropsch-(FT)-Synthese

Franz Fischer und Hans Tropsch entwickelten in den 1920er Jahren ein Ver-
fahren, um flissige Kohlenwasserstoffe aus Synthesegas herzustellen.®® Die
urspringlich aufgrund von Olknappheit entwickelte Technik bediente sich der
Kohlevorkommen in Deutschland als Kohlenstoffstofflieferant. Auch fur die FT-
Synthese kommt COz2 als Rohstoffquelle fir CCU in Frage. Das Synthesegas
wird bei Temperaturen von 150-300 °C und Dricken um die 5-30 bar Uber
Eisen- und Kobaltkatalysatoren zu gesattigten (RG 19), ungesattigten (RG 20)
und alkoholischen (RG 21) Kohlenwasserstoffen umgesetzt.1%° Es entstehen
geringe Anteile der Cs—Cs Fraktionen, 33-72 % Benzin (Cs—C11), 3-17 %
Gasol/Diesel sowie 40 % diverser Paraffine und 4-12 % Alkohole.
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CO + 2 Hy = -(CHy2)- + H20 AH298 k = -165 kJ/mol (18)

n CO + (2n+1) Hz = CyHans2 + N H20 (19)
n CO + (2n) Hz 2 CnHzn + N H20 (20)
n CO + (2n) Hz =& CnH2n+10H + (n-1) H20 (21)

Die Zusammensetzung der FT-Syntheseprodukte variiert auch hier je nach
Reaktionsbedingungen, Reaktortyp und SG-Mischungsverhaltnis
(CO:H2 = 1:5 bis 1:20). Die Vielzahl der moglichen Produkte macht das Ver-
fahren interessant, um — unabhangig von Erdél — eine breite Basis chemischer
Grundstoffe zu erhalten, die durch etablierte Trennverfahren wie z. B. Destil-
lation in ihre Bestandteile zerlegt werden oder als Heiz-/Treibstoffe im Power-
to-Gas-/Power-to-Liquid-Verfahren zur Anwendung kommen kénnen.% Limi-
tiert wird die Anwendung der FT-Synthese jedoch vor allem durch unausge-
reifte Technologien. Die Kopplung der FT-Synthese mit RWGS bei niedrigeren
Temperaturen und auch der Hochtemperatur-FT-Synthese in Kombination mit
Hochtemperaturelektrolyse befindet sich aktuell noch in der Testphase. Das
bedeutet, dass die Anwendung kommerzieller CCU-Verfahren mit FT-Syn-

these aktuell noch nicht in industriellem MaRstab betrieben wird.102

4.4 Sonstige Verfahren

Viele weitere Verfahren zur Umsetzung von CO2 zu Kohlenwasserstoffen sind
denkbar und wiinschenswert, befinden sich allerdings oft noch in der Entwick-
lung oder sind bisher unzureichend erforscht. Im Folgenden wird auf einige
interessante Reaktionen eingegangen, zu denen grundlegende Arbeiten exis-
tieren, die sich jedoch noch im Labormalfistab befinden und fir die bisher keine

industrielle Anwendung absehbar ist.

4.4.1 Methan zu Methanol

Eine der winschenswertesten Reaktionen der chemischen Synthese ist die
direkte Oxidation von Methan zu Methanol. In chemischen Prozessen wird
Methan bisher bei Temperaturen bis zu 1000 °C zu Synthesegas umgewan-
delt und dieses anschlieRend zu Methanol und anderen Produkten verarbeitet.
Die Erzeugung von Synthesegas ist mitunter der teuerste und aufwendigste
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Schritt zur Herstellung hoherer Kohlenwasserstoffe.1% Die selektive Oxidation
von Methan wurde an Cu-ZSM-5-Katalysatoren beobachtet, wo mit Sauerstoff
bei Temperaturen um die 450 °C die aktive [Cu2-(U-Ox0)2]?*-Spezies gebildet
wird.194 Bei 150—200 °C reagiert diese Spezies hochselektiv mit Methan zu
Methanol, wenn auch mit einer geringen Methanolkonzentration von ca.
8 umol g Katalysator. Damit ist ein erster Schritt fir die Er6ffnung weiterer
Pfade fur die Reaktion von regenerativem Methan zu Methanol und damit al-
ternativen Produktionsrouten getan. Das industrielle Potenzial ist im Hinblick
auf die vier Leistungskriterien Selektivitat, Aktivitat, Materialverbrauch und

Produktkonzentration jedoch noch nicht gegeben.103.105

4.4.2 Methan zu Ethylen und Benzol

Ein weiteres Konzept neben der Synthese von Ethylen und Benzol aus Me-
thanol via MTO- bzw. MTA-Verfahren ist die direkte Kopplung von Methan.
Ethylen kann durch oxidative Kopplung von Methan bei 500-1000 °C an Oxi-
den der Metalle Sn, Pb, Sb, Bi, Tl, Cd und Mn auf a-Alumina entstehen.% Die
Selektivitat zu Ethylen (und auch Ethan) liegt jedoch bei nur etwa 50 %. Die
Reaktion von Methan zu Benzol unter nicht oxidativen Bedingungen wurde
ebenfalls an dotierten ZSM-5-Katalysatoren mit verschiedenen Ubergangsme-
tallen untersucht.'%” Eine Selektivitat fir Benzol von bis zu 80 % konnte er-
reicht werden, jedoch lagen die Konversionsraten unter 8 % bei Temperaturen
von 750 °C und einer Reaktionszeit von 8 Stunden. Die nicht-oxidative Reak-
tion von Methan zu hoheren Kohlenwasserstoffen wurde an in einer Silica-
matrix eingebetteten, isolierten Fe-Atomen beobachtet.'%® Da die nicht-oxida-
tive Konversion eine deutlich hohere Reaktionsenthalpie besitzt, sind auch
hier Reaktionstemperaturen von tiber 1000 °C nétig. Als einzige Produkte ent-
standen Ethylen (40-48 %), Benzol (15-25 %) und Naphthalen (25-35 %),
wobei Ethylen mit einer maximalen Ausbeute von 48 % bei etwa 1100 °C ge-
wonnen wurde. Die Selektivitat lag bei Uber 99 % fir Kohlenwasserstoffe und

die Methankonversion bei 48 %.
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4.4.3 Synthesegas zu Olefinen

Der Versuch, Synthesegas via Fischer-Tropsch-Verfahren (FT) zu Olefinen
innerhalb eines engen Produktspektrums umzuwandeln, ist ebenfalls eine her-
ausfordernde Aufgabe. Die Synthese von C>—Cs-Olefinen mit einer Selektivitat
von bis zu 80 % und einer CO-Konversion von 17 % wurde an einem bifunk-
tionalen Katalysator mit zwei aktiven Zentren beobachtet.1%® Dieser bestand
aus ZnCrOx mit einer teilweise reduzierten Oxidoberflache und einem meso-
porosen SAPO-Zeolith. Die Aktivierung von CO und H2 wurde so von der C—
C-Kopplung getrennt, was zur Mdglichkeit der separaten Einstellung der CO-

Konversions- und C-C-Kopplungseigenschaften fuhrte.

4.4.4 Homogene Katalyse

Alle bisher diskutierten Verfahren nutzen die heterogene Katalyse fiir die Um-
setzung zu den gewtinschten Zielprodukten. Ein grofR3es Forschungsfeld be-
schaftigt sich ebenfalls mit der homogenen Katalyse, bei der Reaktionen in
einer Phase und oftmals unter milderen Bedingungen als bei der heterogenen
Katalyse ablaufen, sodass weniger Energie fur die Bereitstellung hoher Tem-

peraturen und hoher Dricke aufgebracht werden muss.

Ein Beispiel hierfir ist die Hydrierung von CO2 zu Methanol an einem einzel-
nen molekularen Rutheniumkatalysator, welcher von Klankermayer et al. ent-
wickelt wurde (Schema 7).11° Die Reaktion verlauft bei Temperaturen von
140 °C und Driucken von 80 bar (CO2:Hz = 20:60). Ein Kriterium zur Beurtei-
lung der Aktivitat (homogener) Katalysatoren ist die Turn-Over-Number
(TON), welche angibt, wie viele Molekile des Substrats der Katalysator um-
wandelt, bevor er inaktiviert wird. Je héher die TON, desto aktiver und stabiler
der Katalysator. Idealerweise wird der Katalysator nicht verbraucht und die
TON ist beliebig hoch. In der Arbeit von Klankermayer et al. liegt die TON nach
dem ersten Reaktionszyklus bei 247. Der Katalysator kann recycelt werden
und nach insgesamt vier Zyklen eine TON von 769 erreichen, was jedoch ver-
gleichsweise gering ist; andere Katalysatorsysteme fir die Hydrierung von Ke-
tonen Ubersteigen beispielsweise eine TON von 2.400.000.11?
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Ein weiteres Problem der homogenen Katalyse ist in der Regel die Abtrennung
von Produkten aus dem Reaktionsgemisch. In der oben beschriebenen Reak-
tion ist dies nicht der Fall, da der Siedepunkt des Methanols deutlich unterhalb
der Reaktionstemperatur liegt und es somit kontinuierlich aus der Reaktions-
mischung verdampfen kann. In der heterogenen Katalyse sind Reaktanden
und Produkte nur kurz in Kontakt mit dem Katalysator und missen nicht auf-

wendig abgetrennt werden.

+
lP3Ru—H
PPh, -CH40H
PhoPs, | | reo2
P/RU\J\ +Hy
Ph, =7 %
[(Triphos)Ru(TMM)] * 0 '
P;RU—OCH; P;Ru. D>—H
AY
0
PPh,
thP/,, | \\\\O
'Rul_ >—H
] 0 +Hy T *He
» THF -H,0 O
PSRU\X
[(Triphos)Ru(n2-O,CH)(THF)] o H

Schema 7: Grundlegender Katalysezyklus der COz-Hydrierung am Katalysator
[(Triphos)Ru(TMM)] Uber die Intermediate Ameisensdure und Formaldehyd zu Methanol.
[(Triphos)Ru(n?-O2CH)(THF)] stellt das katalytisch aktive Intermediat dar. THF = Tetrahydro-
furan, TMM = Trimethylenmethan, Triphos = 1,1,1-tris(diphenylphosphinomethyl)ethan.110

Insgesamt betrachtet liefert das Feld der homogenen Katalyse interessante
Ansatze, welche viele Reaktionsverlaufe deutlich vereinfachen kénnten. In Be-
zug auf industrielle Produktionswege koénnen die Katalysatoren jedoch oft
nicht mit denen der heterogenen Verfahren mithalten. Eine Betrachtung aus
der LCA-Perspektive wére dennoch interessant, um abschatzen zu kénnen,
ob sich die Vorteile durch geringere Energieaufwendungen in der Produktion
mit dem oftmals verbundenen Mehraufwand der Katalysatorsynthese und Pro-
duktaufreinigung ausgleichen. Fir die folgende o6kobilanzielle Betrachtung
werden allerdings nur die in Kapitel 4.1-4.3 beschriebenen chemischen Ver-

fahren herangezogen.
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5 LCA von CCuU fur die Produktion von Basischemikalien

Die chemische Industrie ist nach wie vor auf fossile Rohstoffe fiir die Produk-
tion von Basischemikalien und den entsprechenden Folgeprodukten angewie-
sen. Im Rahmen der Defossilisierung aller wirtschaftlichen Sektoren muss da-
her gefragt werden, ob und auf welchem Wege die chemische Basisindustrie
in der Lage ist, einen industriellen Wandel — weg von fossilen Energietragern,
hin zu erneuerbaren Rohstoffen und Energien — zu vollziehen. Die Produkti-
onsprozesse von funf Basischemikalien (Methan, Methanol, Ethylen, Propylen
und Benzol) aus Carbon-Capture-and-Utilization-Verfahren (CCU) werden
Okobilanziell betrachtet. Der errechnete Energie- und Ressourcenverbrauch
und die daraus entstehenden Emissionen und potenziellen Umweltwirkungen
werden mit den Ergebnissen der entsprechenden petrochemischen Prozesse

verglichen und im Hinblick auf deren Umweltwirkungen diskutiert.

5.1 Ziel und Untersuchungsrahmen

5.1.1 Produktsystem, Systemgrenze, Funktionelle Einheit

Ziel der Arbeit ist es, herauszufinden, ob die Produktion von Basischemikalien
durch CCU-Prozesse im Vergleich zu petrochemischen Verfahren einen 6ko-
logischen Vorteil bietet oder ob es durch CCU-Prozesse zu Nachteilen und
Zielkonflikten durch unerwiinschte Umweltwirkungen kommen kann. Das Pro-
duktsystem (Abbildung 11) beinhaltet ein Vordergrund- und ein Hintergrund-
system. Im Vordergrundsystem sind die CO2-bereitstellenden Prozesse durch
CO2-Abscheidung, bzw. DAC und die H2-bereitstellenden Prozesse aus Elekt-
rolyse verortet. CO2 aus der Umgebungsluft und Abgase aus Punktquellen
sowie Rohmaterialien und Priméarenergie werden dem System von aul3erhalb
der Systemgrenzen zugefuhrt. Die produzierten Stoffe CO2 und H2 werden
durch die entsprechende Synthese in das gewtnschte CCU-Produkt umge-
wandelt. Die CCU-Produkte hier sind Methan, Methanol, Ethylen, Propylen
und Benzol, die funktionelle Einheit (FE) betragt 1000 kg des jeweiligen Pro-
dukts. Im Hintergrundsystem werden Strom und Warme bereitgestellt sowie
Infrastruktur und Hilfsmaterialen herangezogen. Die Herstellung der CCU-Pro-
dukte bertcksichtigt alle bendétigten Vorketten und schlief3t diese innerhalb der
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5 LCA von CCU fir die Produktion von Basischemikalien

Systemgrenze ein. Da der weitere Lebensweg einer Basischemikalie aufgrund
vielfaltiger Anwendungsmaoglichkeiten nicht weiterverfolgt werden kann, endet
das betrachtete System nach der Produktion (Cradle-to-Gate, C2G).

Rohmaterial

\
,’ [Stromerzeugung] [ Warme ] [ Infrastruktur ] [Hilfsmaterialien] \
i i
| ¥ L ¥ 1 |
I L !
L N !
@—:—r’[ Direct Air Capture : :
1 1
1 1 1 1
¥ o ‘ 1000kg \ 1 1
I ¥ CO,-Abscheidun ccu

: ; g y I::.__:'>
Biogas 11 1 Produkt 1
11 11
11 1
Elektrolyse ]—>®7 T
[ 71
N e o o o o . 4 /’

\\~ __________________________________________ ;’

Nebenprodukte

Abbildung 11: Produktsystem mit Vordergrund- und Hintergrundprozessen. Die Vordergrund-
module (griin) und Hintergrundmodule (grau) beziehen jeweils Energie und Materialien und
erzeugen (Neben-)Produkte und Emissionen. FE = 1000 kg CCU-Produkt.

5.1.2 Wirkungskategorien, LCIA Methode

Zur Beurteilung der Umweltwirkungen werden insgesamt acht Wirkungskate-
gorien herangezogen, welche im Kontext von CCU bedeutende Risikofaktoren

darstellen:

1. Treibhauspotenzial Uber einen Zeithorizont von 100 Jahren (Global War-
ming Potential, GWP100), angegeben in kg CO2-eq. zur Klassifizierung der
direkten und indirekten anthropogenen Erwdrmung der Erdatmosphare
(nach IPCC, 2013).112

2. Versauerungspotenzial (Acidification Potential, AP), angegeben in
kg SO2-eq. durch Senkung des pH-Wertes aquatischer und terrestrischer
Systeme. Als Schutzgut gilt die ,Struktur und Funktion von Okosystemen®
(nach Hauschild & Wenzel, 1998).113

3. Eutrophierungspotenzial (EP), angegeben in kg POs-eq. durch tibermafige
Nahrstoffeintrage in Gewasser und Bdden, welches durch primér verstark-
tes Pflanzenwachstum das Gleichgewicht bestehender Okosysteme beein-

flussen kann (nach Hejungs et al., 1992).114
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4. Kumulierter Energieaufwand (KEA), angegeben in GJ, der die ,Gesamtheit
des primarenergetisch bewerteten Aufwands® darstellt (hach VDI 4600,
2012).115

5. Stratospharisches Ozonabbaupotenzial (Ozone Depletion Potential, ODP),
angegeben in g CFC11-eq. fur Substanzen, die zum katalytischen Abbau
von stratospharischem Ozon fuihren (nach WMO, 2010).116

6. Feinstaubbelastung (Particulate Matter, PM25), angegeben in g PMzs-eq.,
welche inhalierbare und lungengangige Partikel umfasst, die ,toxische
Schadigungen von Menschen” herbeiflihren kénnen (nach JRC, 2011).1Y/

7. Landnutzung (Land Use, LU), angegeben in m?2, Uber verschiedene
Hemerobie-Stufen bewertet, stellt die ,Naturbelassenheit” als Schutzgut fur
Landflachen als quantifizierbare Einheit dar (hach Fehrenbach et al.,
2015).118

8. Wassernutzung (Water Use, WU), angegeben in m3, als Indikator auf der
Sachbilanzebene, der die SiulRwassermenge umfasst, welche aus der Um-

welt entnommen und in der Technosphare eingesetzt wird.

Die Zuordnung der einzelnen Emissionen, Stoff- und Energiestromen zu Wir-
kungskategorien erfolgt auf Basis einer aktuellen methodischen Ausarbeitung
des Umweltbundesamtes und bezieht sich immer auf die funktionelle Einheit
(FE).?® Aggregationen verschiedener Stoffe in einer Wirkungskategorie erfol-
gen durch eine Gewichtung mit den dort angegebenen Charakterisierungsfak-

toren.

5.1.3 Allokationsregeln

Als funktionelle Einheit wurden 1000 kg des jeweils produzierten CCU-Pro-
duktes gewahlt. Das bedeutet, dass im Sinne der Aufteilung von Umweltlasten
(Allokation) auf eine Systemraumerweiterung und eine Betrachtung von Kop-
pelprodukten verzichtet wird. Da fur das Modul CO2-Quelle (vgl. Tabelle 4) drei
verschiedene Punktquellen in Betracht kommen, ein Zementwerk, eine Mull-
verbrennungsanlage (Koppelprodukt Energie) und eine Biogasanlage (Kop-
pelprodukt Methan), waren fur unterschiedliche Szenarien unterschiedliche
Koppelprodukte zu betrachten. Das vom CCU-Prozess aufgenommene COz2
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5 LCA von CCU fir die Produktion von Basischemikalien

wird im Sinne einer 100:0 Allokation als ,Abfall zur Beseitigung” gewertet. In
den chemischen Prozessen fallen allerdings auch Nebenprodukte an, die
ebenfalls einen Nutzen in der Industrie haben. Daher wird fir die Aufteilung
der Lasten zwischen dem CCU-Hauptprodukt und den entstehenden Neben-
produkten eine 6konomische Allokation vorgenommen. Die Marktpreise in Ta-
belle 3 sind 10-jahrige Durchschnittswerte, die zeitlich begrenzte Schwankun-
gen der Preise ausgleichen.

Tabelle 3: Marktpreise relevanter Chemikalien der EU28 Staaten von 2009-2018. Mengen-
gewichtete Mittelwerte der Exporte und Importe innerhalb und auerhalb Europas.!t®

EU28 Intra EU28 Extra Mengengewichtet
Stoff Export Import Export Import  Preis (€/1000 kg)
Methan 461 558 431 333 412
Methanol 286 300 380 262 277
Ethylen 907 909 848 947 908
Propylen 861 879 718 865 868
Benzol 730 770 713 781 751
Toluol 660 659 676 752 663
Alkylbenzole 1.810 1.674 2.137 1.423 1.619
o-Xylol 762 810 812 800 790
m-Xylol 1.232 891 817 1.064 985
p-Xylol 889 855 793 900 857
Ethylbenzol 828 832 716 787 829
Wasserstoff 2.585 1.342 7.860 4.519 1.800
Sauerstoff 98 99 374 153 104
Aliphaten 879 807 1.453 476 572

Die 6konomische Allokation ist deshalb sinnvoll, weil die Produktion von Che-
mikalien oft aus wirtschaftlichen Interessen betrieben wird. Ein Produkt, dem
ein Nutzen und ein Wert zugeschrieben wird, sollte demnach auch einen Anteil
der Produktionslasten tragen. Dies gilt ebenfalls fir Sauerstoff, dem Co-Pro-
dukt der Elektrolyse zur Wasserstofferzeugung. In der Sensitivitatsprifung
wird Sauerstoff kein Wert zugeschrieben und die Lasten nur dem Wasserstoff
zugeordnet. Die Lasten der Hintergrundsysteme werden voll und ganz den
CCU-Produkten zugeordnet, da die Bereitstellung von Energie und Infrastruk-
tur den CCU-Prozessen dient. Daher tragt die CO2-Quelle theoretisch die volle
Last der Emission, wofur dem CCU-Prozess eine Anrechnung im Sinne einer
negativen Emission fur die Aufnahme von COz: erteilt wird. Die Lasten fir die

Abscheidung tragt der jeweilige CO2-Abscheidungsprozess und damit das
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CCU-Produkt. Da die Anrechnung oftmals dazu fuhrt, dass Produkte Netto-
Negativemissionen aufweisen, wenn sie nicht bis zum Lebenszyklusende ver-
folgt werden (Cradle-to-Gate), wird ebenfalls der Einfluss einer idealisierten
End-of-Life-Emission (EoL) durch vollstandige Verbrennung des CCU-Pro-
dukts zu CO:2 (ohne Betrachtung der Nutzungsphase) dargestellt. Die Anrech-
nung der CO2-Aufnahme entspricht rechnerisch der EoL-Emission, da sich
durch die 6konomische Allokation sonst Verzerrungen der GWP100-Daten er-

geben wirden.120.121

5.1.4 Daten und grundlegende Annahmen

Um ein geeignetes Modell zu erstellen, sind konsistente und valide Daten von
zentraler Bedeutung. Grundsatzlich wurde versucht Prozessdaten zu verwen-
den, welche in Pilotprojekten ermittelt wurden oder bereits aus kommerziell
genutzten Anlagen verfigbar waren (siehe Kapitel 4). Da viele Daten nicht
offentlich zugénglich sind, wurden ebenfalls Prozesssimulationen herangezo-
gen, welche in diversen Publikationen mit der Software Aspen Plus® erstellt
wurden. Waren weder Praxisdaten noch Simulationen verfligbar, so wurden
unter Bertcksichtigung thermodynamischer und stochiometrischer Grol3en ei-
gene Berechnungen durchgefuhrt. Die in der Literatur betrachteten Prozesse
mit einem niedrigen Entwicklungsstand (z. B. im Labormalistab) dienten als
Quelle fur weitere Erwédgungen zu moglichen Ausbeuten, verwendeten Kata-
lysatoren und Konversionsraten der chemischen Prozesse. Die Daten der
meisten Prozessmodule stammen aus der Okobilanzdatenbank ecoinvent 3.4
und beinhalten alle relevanten Vorketten, die fur die Bereitstellung der Materi-

alien benétigt werden.?’

Im Folgenden werden einige grundlegende Annahmen aufgefthrt, die fur die
Interpretation der Ergebnisse bedeutend sind. Weitere Prozessparameter
werden in Kapitel 5.2.3 beschrieben.

Strom: Verflugbare Stromquellen sind abhangig vom zeitlichen Betrachtungs-
rahmen. Daher wurden der deutsche Strommix 2014 sowie Szenarien fur den
deutschen Strommix in den Jahren 2030 (Anteil erneuerbarer Energie 72,4 %)
und 2050 (Anteil erneuerbarer Energie 100 %) gemal} der ,RESCUE"-Studie
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5 LCA von CCU fir die Produktion von Basischemikalien

des Umweltbundesamtes angesetzt.1?> Wird Strom aus Photovoltaik (PV) be-
reitgestellt, so handelt es sich um Freiflachen-PV-Anlagen. Die Bereitstellung

von Windenergie erfolgt aus Offshore-Windkraftanlagen.

Hintergrundsysteme: Hilfsmaterialien und Rohstoffe fur die Infrastruktur und
Hintergrundsysteme werden mit dem heutigen Technologieentwicklungsstand
betrachtet. Fur die PV- und Windkraftszenarien wird ebenfalls mit dem heuti-
gen Technologiestand fur alle weiteren Prozessparameter gerechnet. In den
Szenarien fur die Jahre 2030 und 2050 ist gemaf der ,RESCUE"-Studie ein
geringerer Ressourcen- und Energieverbraucht aufgrund gesteigerter Recyc-
lingquoten und eines héheren Anteils erneuerbarer Energietrager im Strommix
zu erwarten, sodass die Hintergrundsysteme in diesen beiden Szenarien an

den jeweilig prognostizierten Technologiestand angepasst werden.122123

Transport: Es wurde kein geographischer Rahmen festgelegt. Die Herstel-
lung von CCU-Produkten erfolgt im Modell ,on-site“ am Ort der CO2-Abschei-
dung. Daher wird die Infrastruktur vernachlassigt, die fur die Komprimierung
der Gase und den Transport von CO2 bzw. H2 benétigt wirde.

Infrastruktur: Der Einfluss der Produktionsinfrastruktur ist in vielen Okobilan-
zen nur marginal und wird oftmals vernachlassigt. Erhdht sich der relative An-
teil erneuerbarer Energietrager, so gehen fossile Emissionen zurtick und die
Bereitstellung der Infrastruktur fallt bei den Umweltwirkungen relativ betrachtet
starker ins Gewicht. Die Produktionsinfrastruktur wird in dieser Arbeit deshalb
fur alle Anlagen berlcksichtigt, entsprechend ihrer Kapazitat skaliert'?* und
eine Auslastung von 8700 Stunden im Jahr angenommen. Die Energiebereit-
stellung erneuerbaren Stroms erfolgt in der Regel nicht kontinuierlich und in
realen Anlagen kénnten geringere Auslastungen auftreten, wenn der benotigte
Strom nicht zwischengespeichert wird. Die notwendigen Speicher fir den kon-
tinuierlichen Betrieb der Anlagen sind in dieser Arbeit nicht bertcksichtigt.

Warmeintegration: Einige Reaktionen der CCU-Prozesse sind exotherm und
produzieren daher Abwarme. Die Abwarme wird im Sinne einer Warmein-

tegration nutzbar gemacht und der CO2-Abschiedung zugefuhrt, welche
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Warme fur die Desorption von CO2 aus dem Adsorbens bendtigt. Dadurch re-
duziert sich der Warmebedarf der CO2-Abscheidungs-Module aus externen
Quellen, in diesem Modell durch Erzeugung aus Erdgas. Uberschissige
Wwarme (sofern vorhanden) wird im Modell in Strom umgewandelt und eben-
falls an die Prozesse geleitet, sodass der externe Strombedarf gesenkt wer-

den kann.

MEA-Emissionen: Emissionen aus der MEA-Wasche sind in einigen Publi-
kationen verfligbar*34547, allerdings sind viele der Stoffe noch keiner Wir-
kungskategorie zugeordnet. Die stickstoffhaltigen Verbindungen als ,Non-Me-
thane Volatile Organic Compounds” (NMVOC) wurden daher der Kategorie

PM2.s mit einem Charakterisierungsfaktor von 0,012 zugeteilt.1?®

5.1.5 Limitierungen

Da CCU-Prozesse in der Regel nicht weit entwickelt sind und kein Zugang zu
Emissionsdaten zu erhalten ist, entstehen im Modell keine direkten Emissio-
nen in den Syntheseprozessen. Durch die Modellierung von Purge-Gas-Ver-
brennungen, kénnte ein Einfluss auf das Treibhauspotenzial simuliert werden,
allerdings fehlen spezifische Emissionsdaten, um auch Versauerung, Eutro-

phierung, Ozonabbau und Feinstaubbelastung abzubilden.

Im Bereich der fossilen Referenzsynthesen sind Flachen- und Wasserbedarf
nicht hinreichend abgebildet. Ein Vergleich in den Wirkungskategorien Land-
nutzung und Wassernutzung ist daher nur bedingt mdglich.

Die Warmeintegration fand ohne Berlcksichtigung von Temperaturniveaus
statt, sodass eine verlustfreie Warmenutzung von 100 % angenommen wird.
Eine Unterscheidung in Wasserdampf mit Temperaturen von >200 °C und
<200 °C, mit entsprechenden Wirkungsgraden fur die Nutzung fur Prozesse
oder als Fernwarme, konnte mangels fehlender Daten nur in der Methanisie-

rung vorgenommen werden.

Prozess- und Kuhlwasserbedarf der CCU-Prozesse wurden aufgrund fehlen-

der Daten nicht bertcksichtigt und sind damit nicht im Wasserverbrauch mit
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einbezogen. Der Kuihlwasserbedarf kann in diesem Fall jedoch vernachlassigt
werden, da durch die Warmeintegration ein geschlossener Kiihlwasserkreis-

lauf angenommen wird.

5.2 Sachbilanz
5.2.1 Umberto-Modell

Die Modellierung aller Stoff- und Energiefliisse erfolgte mit Hilfe der Okobilan-
zierungs-Software Umberto®. Das Modell lasst sich grob in sechs relevante

Bereiche unterteilen (Abbildung 12):

1. Stromerzeugung zur Bereitstellung elektrischer Energie aus verschiede-
nen Quellen. Darunter zahlen der deutsche und europaische Strommix,
Wind- und Solarkraft, Wasserkraft, Geothermie und andere.

2. Wasserstofferzeugung aus AE, PEM und HTE.

3. CO2-Bereitstellung durch DAC sowie aus Biogasaufbereitung, Millver-
brennung und Zementwerk mit MEA-Wasche.

4. CCU-Syntheseprozesse, die eigene Infrastruktur- und Katalysatorproduk-
tionen enthalten sowie die chemischen Anlagen, um CO2 und Hz zu Basi-
schemikalien umzuwandeln.

5. Hintergrundsysteme, die Infrastruktur, Warme und weitere Hilfsmaterialien
bereitstellen.

6. Biomassebereitstellung zur Herstellung von Biomethan, bei der ebenfalls
anfallendes CO:2 genutzt werden kann. Der Bereich liegt mit den gewahl-

ten Allokationsregeln au3erhalb der Systemgrenze.

Die einzelnen Abschnitte des Modells sind miteinander verknipft, sodass das
gesamte Netzwerk oder auch nur einzelne Teile dessen berechnet werden
kénnen. Die Berechnung erfolgt ausgehend von der Output-Seite, indem eine
definierte Ausgabe (FE = 1000 kg) eingestellt und der Material- und Energie-
bedarf entlang des Netzes bis hin zu allen notwendigen Input-Stellen ermittelt
wird. Welche Strom-, CO2- und Hz2-Quelle fir das jeweilige Produkt berechnet
werden soll, wird Gber Parameter eingestellt. Alle berechneten Inputs und Out-

puts werden in der Sachbilanz bertcksichtigt und Uber das Allokations- und
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Abbildung 12: Umberto-Modell mit Stromerzeugung (grau, links), Wasserstofferzeugung
(blau), CO2-Bereitstellung (rosa), Biomasse (griin), CCU-Prozessen (orange) und Hinter-

grundsystemen (grau, rechts).
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5 LCA von CCU fir die Produktion von Basischemikalien

5.2.2 Szenarien

Durch die Auswahl der verschiedenen Module im Umberto-Modell lassen sich
einzelne Szenarien zusammenstellen und berechnen. Die in Tabelle 4 ange-
gebene Auswahl verschiedener Module fir CCU-Produkt, CO2-Bereitstellung,
Wasserstoffproduktion und einer Stromquelle entspricht einer moglichen Ge-
samtzahl von 300 Szenarien. Im Rahmen dieser Arbeit werden einige rele-
vante Basisszenarien fur die Produktion von Methanol berechnet, die als
Grundlage fur die Modulauswahl der Basisszenarien der Produktion von Me-
than via Sabatier, Ethylen und Propylen via MTO und Benzol via MTA dienen
(siehe Tabelle 5).

Tabelle 4: Auswahl der Module fiir verschiedene Szenarien.

CCU-Produkt CO2-Bereitstellung Wasserstoffproduktion Stromquelle
Methanol Direct Air Capture Alkalische Elektrolyse Strommix 2014
Methan Biogas Polyelektrolytmembran Strommix 2030
Ethylen Mullverbrennungsanlage  Hochtemperatur Elektrolyse  Strommix 2050
Propylen Zementwerk Windkraft
Benzol Photovoltaik

Die Szenarien S1-S10 bilden die Methanolsynthese ab. In den ersten funf
Szenarien wird die Stromquelle variiert, in S5-S7 die Wasserstoffquelle und
in S7-S10 die CO2-Quelle. Basisannahmen sind dabei jeweils AE fur die Was-
serstoffproduktion und Strom aus Windkraft. Die Bereitstellungspfade der an-
deren Chemikalien werden in jeweils zwei Szenarien behandelt, in dem der
Strom aus Windkraft bezogen und Wasserstoff Gber AE produziert wird, wah-
rend als CO2-Quelle im einen Fall das DAC und im anderen Fall ein Zement-
werk fungiert. Fir Methan, Ethylen, Propylen und Benzol ergeben sich die

Szenarien S11-S18. Alle Szenarien sind in Tabelle 5 zusammengefasst:
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Tabelle 5: Szenarienauswahl Uiber verschiedene Bereitstellungspfade.

CCU-Produkt CO2-Quelle Wasserstoff Stromquelle Szenario
Strommix 2014 S1

Strommix 2030 S2

AE Strommix 2050 S3

DAC Photovoltaik S4

Windkraft S5

Methanol PEM Windkraft S6
HTE Windkraft S7

Biogas S8

MVA AE Windkraft S9

Zementwerk S10

DAC . S11

Methan Zementwerk AE Windkraft S12
DAC . S13

Ethylen Zementwerk AE Windkraft S14
DAC . S15

Propylen Zementwerk AE Windkraft S16
DAC . S17

Benzol Zementwerk AE Windkraft s18

5.2.3 Prozessparameter

Einige wichtige Parameter der Umberto-Module sind in Tabelle 6 zusammen-
gefasst und nach Elektrolyse, CO2-Abscheidung und CCU-Prozessen geglie-
dert. Negative Werte beim Warmebedarf bedeuten einen Netto-Warmeexport,
der im Falle der CCU-Prozesse in die Warmeintegration flie3t und bei der
Elektrolyse als ungenutzte Abwarme verloren geht. Kapazitaten und Kataly-
satormengen sind entsprechend skaliert und auf die Lebenszeit der Anlagen
angepasst (Elektrolyse = 20 Jahre, CCU = 50 Jahre). Weitere Parameter und
technische Betriebsdaten der Syntheseprozesse finden sich im Anhang im Ka-

pitel ,Technisches Verzeichnis®.
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5.3 Ergebnisse der Wirkungsabschatzung (LCIA)

Die LCIA wird in drei Schritten ausgewertet: Als erstes erfolgt die Bestimmung
der Referenzwerte und anschlieend die Ermittlung der Ergebnisse fur die Ba-
sisszenarien S1-S10 der Methanolproduktion, in welchen der Einfluss ver-
schiedener Hz-, CO2- und Stromquellen analysiert wird. Als letztes werden alle
Produkte in jeweils zwei Szenarien mit verschiedenen CO2-Quellen hinsicht-

lich ihrer Umweltwirkungen miteinander verglichen.

5.3.1 Referenzsysteme

Die Auswahl der Referenzsysteme erfolgte auf Basis verfligbarer ecoinvent-
Daten. Fur Methan wurde als Referenz die Produktion aus Erdgas in Deutsch-
land gewahlt, fir Methanol die Produktion aus Methan via Synthesegas im
globalen Durchschnitt, fir Ethylen und Propylen die Produktion aus Naphtha
durch Dampfreformierung im europaischen Durchschnitt und fur Benzol die
Herstellung durch katalytische Reformierung im européischen Durch-
schnitt.}?6.127 Dabei handelt es sich um Prozessmodule, welche die gesamte
Vorkette der Herstellung umfassen und in welchen die Nutzungs- und End-of-
Life-Phasen unberlcksichtigt bleiben. Die Ergebnisse der LCIA der fossilen
Referenzen in allen acht Wirkungskategorien sind in Tabelle 7 zusammenge-
fasst. Eingeklammerte Werte sind aufgrund von Annahmen und fehlenden

Prozessdaten nur bedingt aussagekréaftig (vgl. Kapitel 5.1.5).

Tabelle 7: Umweltwirkungen der fossilen Referenzen.

Wirkungskategorie Methanol Methan Ethylen Propylen Benzol Einheit/FE

GWP100 627 188  1.432 1.473  1.828 kg COz-€q.
AP 1,97 3,90 3,90 3,97 6,29 kg SOz-€q.
EP 0,52 0,09 0,35 0,34 0,44 kg POs-€q.
KEA 31 43 62 64 63 GJ

ODP 0,40 0,09 0,05 0,05 0,06 g CFC-11-eq.
PM2s 1.639 2268 3.353  3.339  4.907 gPMzs-eq.
LU 2,96 (0,71) (0,09)  (0,10)  (0,11) m2

WU 694  (65) (36) (36) (93) me
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5.3.2 Basisszenarien Methanol (S1-S10)

Im Folgenden wird zunachst auf die Beitrdge der Module Strom, Elektrolyse,
CO2-Quelle und Hintergrundsysteme zu den Wirkungskategorien eingegan-
gen. Anhand der acht Wirkungskategorien werden alle Ergebnisse genau, in
den folgenden Kapiteln dann jeweils nur ausgewahlte, besonders bedeutende
Ergebnisse herausgegriffen. Eine tabellarische Ubersicht aller Ergebnisse mit
einer detaillierten Aufschlisselung der einzelnen Beitrage (vgl. Tabelle 8) fin-

det sich im Anhang im Kapitel ,LCIA Ergebnistabellen®.

Der Einfluss verschiedener Stromquellen ist durch S1-S5 abgebildet. Im All-
gemeinen werden die hochsten Umweltwirkungen in fast allen Kategorien
beim Strommix im Jahr 2014 durch den hohen Anteil fossiler Energietrager
verursacht, gefolgt vom Strommix 2030. Die Energieversorgung uber Freifla-
chen-PV-Anlagen sticht vor allem durch einen hohen Flachenverbrauch fir die
Elektrolyse heraus und liegt bei den tbrigen Wirkungskategorien im Bereich
des Strommixes 2030. Die geringsten Umweltwirkungen kommen durch den
Strommix 2050 sowie Strom durch Windenergie zustande. In allen folgenden
Szenarien wird Windenergie als Basisannahme fir die Stromquelle einge-

setzt.

Der Einfluss der verschiedenen Elektrolysetechnologien in S5-S7 lasst
keine signifikanten Unterschiede zwischen AE, PEM und HTE in der Okobi-
lanz erkennen. In allen Wirkungskategorien liegen die Werte in der gleichen
Grollenordnung und unterscheiden sich nur um wenige Prozent. Lediglich
beim AP liegen die Ergebnisse der AE aufgrund des hohen Beitrags zur Infra-
struktur etwa doppelt so hoch wie die Werte bei der PEM/HTE. Im Vergleich
zu den Beitrdgen der anderen Prozesse entfallt auf die Elektrolyse nur ein
geringer Teil der Umweltlasten, solange sie mit Windenergie betrieben wird.
Der grof3te Einfluss wird beim KEA aufgrund des hohen Energiebedarfs be-
wirkt. Da keine signifikanten Unterschiede bei den einzelnen Elektrolysetech-
nologien auftreten, wird fur die folgenden Szenarien als Basisannahme die AE

als bisher am weitesten entwickelte Elektrolysetechnologie betrachtet.
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Die CO2-Quelle beeinflusst die Ergebnisse deutlicher als die Auswahl der
Elektrolysetechnologie. Im Allgemeinen treten die gréf3ten Umweltlasten in
fast allen Wirkungskategorien beim DAC auf. Die Bereitstellung von CO2 aus
Biogas (S8) sticht etwas beim ODP und PMzs hervor sowie beim LU anteilig
die CO2-Abscheidung durch den Biomasseanbau. Die Ergebnisse fur CO2 aus
MVA (S9) und Zementwerk (S10) unterscheiden sich kaum und verursachen
im Vergleich zu den anderen CO2-Quellen die geringsten Emissionen. In den
Ergebnissen der Szenarien S8 und S9 ist jedoch ein Teil der Lasten durch den
CO2-bereitstellenden Prozess enthalten, weshalb die gewahlten Allokations-
regeln nicht eingehalten werden (siehe Kapitel 5.1.3). Eine weitere Diskussion
dessen folgt in Kapitel 0. Aus diesem Grund werden flur die Szenarien der
weiteren Produkte jeweils CO2 aus DAC und aus Zementwerken im Vergleich

betrachtet.

Die Bereitstellung von Energie und Rohstoffen fur Hilfsmaterialien im Hinter-
grundsystem liefert in keiner Wirkungskategorie signifikante Beitrage und

wird daher nicht weiter diskutiert.

In Tabelle 8 sind die Modulbezeichnungen aufgelistet, die Beitrdge zu den be-
handelten Gesamtmodulen liefern. Im Folgenden wird nur auf die Gesamtmo-
dule eingegangen, die Ergebnisse flir die einzelnen Module finden sich im An-
hang im Kapitel ,LCIA Ergebnistabellen®.

Tabelle 8: Auflistung der Beitrage einzelner Module zu den Gesamtmodulen CCU-Prozess,
CO2-Abscheidung, Elektrolyse und Hintergrundsystem.

CCU-Prozess CO,-Abscheidung Elektrolyse Hintergrund
CCU Strom CO2 Strom H2 Strom Strom
CCU Produktion CO2 Produktion H2 Produktion Hilfsmaterialien
CCU Infrastruktur CO2 Infrastruktur H2 Infrastruktur
CCU Katalysator CO2 Anrechnung

Wéarme

Das Treibhauspotenzial (GWP100) fir S1-S10 ist in Abbildung 13 zusam-
mengestellt. In jedem Szenario erhalt das Methanol eine Anrechnung (,Gut-
schrift”, G) von 1375 kg CO:2 (negativ, griner Balken) fur die Aufnahme von
CO:2 aus dem abgebenden Prozess gemal3 der 100:0 Allokation. Auf Seite der
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Emissionen (E) ist die EoL-Emission durch die Verbrennung von 1000 kg Me-
thanol bereits bericksichtigt, welche 1375 kg CO2 am Lebensende freisetzen
wuirde (ohne Bertcksichtigung der Nutzungsphase) und damit die Anrechnung
ausgleicht. Die Netto-Emission ist durch die Summe (S) aus Emission und
Anrechnung als roter Balken dargestellt, in dem die EoL Phase nicht beriick-
sichtigt ist. Im Vergleich zum Referenzwert von 627 kg CO2-eq./FE, liegen die
Szenarien S3-S10 im Bereich von -1240-269 kg CO2-eq./FE unterhalb der
fossilen Emissionswerte. Werden die Emissionen des Methanols am Lebens-
ende durch Verbrennung zu CO:2 bericksichtigt, so existiert kein Szenario,
dass eine netto-negative CO2-Bilanz aufweist (Emissionsbalken alle positiv).
Wird bericksichtigt, dass bei der fossilen Referenz ebenfalls EoL-Emissionen
anfallen, so betragt der Referenzwert 2002 kg CO2-eq./FE.
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Abbildung 13: Treibhauspotenzial (GWP10) der Szenarien S1-S10 fir die Methanolsynthese.
E = Emissionen, G = ,Gutschrift* durch CO,-Aufnahme, S = Summe aus Emissionen und
LGutschrift” ohne CO,-Freisetzung am Lebensende. Die Linie gibt den Referenzwert wieder,
unterhalb derer der CCU-Prozess einen Vorteil gegeniiber der herkbmmlichen Synthese er-
langt.
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Beim Versauerungspotenzial (AP, vgl. Tabelle 16) liegen die Szenarien S1—
S4 mit 5-20 kg SO2-eq./FE weit iber dem Referenzwert von 2 kg SO2-eq./FE.
Auch wenn die Energie durch den Strommix im Jahr 2050 bereitgestellt wird,
liegen die Emissionen 2,5-fach hdher, als bei der Referenz. Die Szenarien S5—
S10 liegen im Bereich 1,6—-2,3 kg SO2-eq./FE und damit nahe dem Referenz-
wert. In S5-S7 werden etwa ein Viertel der Emissionen durch den CCU-Pro-
zess verursacht, die Halfte durch die CO2-Abscheidung und ein weiteres Vier-
tel durch Elektrolyse. Bei S8—-S10 sind die Anteile der Module etwa gleich ver-
teilt, merkliche Unterschiede ergeben sich bei den CCU-Verfahren daher

nicht.

Beim Eutrophierungspotenzial (EP, vgl. Tabelle 17) sind die Ergebnisse
dem Versauerungspotenzial sehr &hnlich. In den Szenarien S1-S4 Uberstei-
gen sie die Referenz von 0,5 kg POs-eq./FE um einen Faktor 3 (S3) bis Faktor
52 (S1). In den Szenarien S5-S10 liegen die Ergebnisse zwischen
0,7 kg POs-eq./FE (S10) und 1,0 kg POas-eq./FE (S8) und damit alle Giber dem

Referenzwert.

Der Kumulierte Energieaufwand (KEA, vgl. Tabelle 18) istin S1 um den Fak-
tor 3 groRer, als die Referenz mit 31 GJ/FE. Die Szenarien S3 und S9 liegen
mit 19 GJ/FE und 29 GJ/FE knapp unterhalb, die Szenarien S2, S4-S8 und
S10 mit 32-54 GJ/FE oberhalb der Referenz. Den gréf3ten Beitrag liefert die
Elektrolyse mit 27-30 GJ/FE in den Windstromszenarien. Insgesamt ist der
Beitrag der CO2-Abscheidung auf den KEA durch die Warmeintegration deut-
lich reduziert und in S9 bei der Mullverbrennungsanlage nicht in der Bilanz
enthalten, da der Warmebedarf vollstandig durch die thermische Verwertung

von Abféllen gedeckt wird (siehe Kapitel 0).

Das Ozonabbaupotenzial (ODP, vgl. Tabelle 19) ist in der Referenz mit ei-
nem Wert von 0,40 g CFC11-eq./FE relativ gering. In den Szenarien S1-S8
wird das ODP der Referenz um mindestens das Dreifache Ubertroffen, haupt-
sachlich verursacht durch die CO2-Abscheidung. Die Szenarien S9 und S10
liegen mit 0,08 g CFC11-eq./FE und 0,14 g CFC11-eq./FE deutlich niedriger
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als die Referenz und Emissionen resultieren hauptséchlich aus Hintergrund-

prozessen.

Die Feinstaubbelastung (PMzs, vgl. Tabelle 20) ist in allen Szenarien ahnlich
wie beim Versauerungspotenzial verteilt. Die Werte der Szenarien S1-S4 lie-
gen deutlich oberhalb der Referenz mit 1639 g PMzs-eq./FE. Die Szenarien
S5-S10 zeigen eine ahnlich hohe Belastung wie die Referenz, wobei S9 und

S10 etwas geringere Beitrage im Bereich der CO2-Abscheidung liefern.

Bei der Landnutzung (LU, vgl. Tabelle 21) sticht vor allem S4 deutlich heraus,
da die Nutzung von PV-Anlagen einen vergleichbar hohen Flachenbedarf hat.
Insgesamt werden dort 373 m2/FE Flache in Anspruch genommen, davon
308 m?/FE fur die Stromerzeugung der Elektrolyse und 46 m?/FE zur Strom-
erzeugung fur die CO2-Abscheidung. In S1 sind es zum Vergleich 101 m?/FE.
Die Szenarien S5-S7 liegen im Bereich um die 7 m?/FE mit DAC, S8 durch
die Biogasanlage bei 11 m%/FE und S9 und S10 bei 5 m?FE. Der Referenz-

wert der Methanolsynthese auf fossiler Basis ist mit 3 m?/FE deutlich geringer.

Der Wasserverbrauch (WU, vgl. Tabelle 22) verhalt sich ebenfalls ahnlich
dem Versauerungspotenzial und der Feinstaubbelastung. S1-S4 bendétigen
insgesamt 12—31-mal so viel Wasser, wie die Referenz mit 694 m3 Wasser.
S5-S10 liegen bei 693-1559 m3, wobei S9 und S10 ahnliche Werte wie der

Referenzwert zeigen.

5.3.3 Treibhauspotenzial (GWP100)

In Abbildung 14 sind die Ergebnisse fir das Treibhauspotenzial aller Szena-
rien fur Produkte mit Strom aus Windkraft und Wasserstoff aus AE zusam-
mengefasst.

Fur jedes Produkt wurden zwei Szenarien berechnet, jeweils mit CO2 aus DAC
oder CO:2 aus einem Zementwerk. Auf die Ergebnisse der Szenarien S5 und
S10 fur Methanol wurde bereits im vorangegangenen Abschnitt eingegangen.

Im Folgenden wird die Produktion von Methan, Ethylen, Propylen und Benzol
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in den Szenarien S11-S18 im Vergleich zum jeweiligen fossilen Referenzpro-
dukt betrachtet.
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Abbildung 14: GWP1q flr S5 und S10-S18. Vergleich des GWP10 von Methanol, Methan,
Ethylen, Propylen und Benzol.

Fir die Produktion von Methan durch CCU (S11 und S12) liegen die Emissi-
onen bei 702 kg CO2-eq./FE (DAC) bzw. 270 kg CO2-eq./FE (Zementwerk).
Der fossile Referenzwert betragt 189 kg CO2-eq./FE. Fir die Herstellung von
1000 kg Methan werden 2750 kg CO2 im Produkt gebunden, wodurch eine
Netto-CO2-Aufnahme  von  insgesamt  -2047 kg CO2-eq./FE  (S11)
und -2480 kg CO2-eq./FE (S12) fur die Lebensdauer des Methans resultiert.

Fur Ethylen liegen die Emissionen der Referenzverfahren bei
1432 kg CO2-eq./FE. Die Synthese von 1000 kg Ethylen durch CCU-Verfah-
ren (S13 und S14) speichert 3142 kg COz im Produkt und verursacht die grof3-
ten Emissionen von 2105 kg CO2-eq./FE (DAC) und 714 kg CO2-eq./FE (Ze-
mentwerk). Insgesamt ergeben sich damit CO2-Bilanzen von -1127 kg CO2-
eq./FE und -2428 kg CO:z-eq./FE.
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Pro 1000 kg Propylen werden, wie beim Ethylen auch, 3142 kg CO2 im Pro-
dukt gespeichert. Fur S15 (DAC) ergeben sich Emissionen von
1936 kg CO2-eq./FE und eine Bilanz von -1206 kg CO2-eq./FE, fir S16 (Ze-
mentwerk) ergeben sich Emissionen von 686 kg CO2-eq./FE und eine Bilanz
von -2456 kg CO2-eq./FE. Der Referenzwert liegt bei 1473 kg CO2-eq./FE.

Mit 1828 kg CO2-eq./FE besitzt die Produktion von fossilem Benzol den
hochsten  Referenzwert. Benzol aus CCU-Verfahren  speichert
3385 kg CO2-eq./FE im Produkt, S17 (DAC) liefert Emissionen in Hohe von
1225 kg CO2-eq./FE und S18 (Zementwerk) Emissionen in HOhe von
395 kg CO2-eq./FE. Die Bilanzen liegen bei -2160 kg CO2-eq./FE fur S17
und -2990 kg CO2-eq./FE fur S18. S18 ist damit das Szenario mit der niedrigs-
ten COz2-Bilanz unter allen 18 betrachteten Szenarien..

Der Uberblick der Szenarien in Abbildung 14 zeigt, dass die Emissionen
hauptsachlich durch die CO2-Abscheidung verursacht werden, wobei die Ab-
scheidung durch DAC aufgrund des héheren Energiebedarfs deutlich hohere
Emissionen verursacht als die Nutzung von CO2 aus dem Zementwerk. Die
CCU-Prozesse und Elektrolyse liefern nur geringe Beitrage zum GWP100. Wird
die EoL-Emission des zuvor gespeicherten CO: in die Bilanz mit einbezogen,

so ergeben sich fur keines der Szenarien netto-negative Emissionen.

Das maximale Treibhausgasreduktionspotenzial der CCU-Produkte im Ver-
gleich zu den fossilen Referenzprodukten ist in Tabelle 9 gegeben. Die Ent-
lastung berechnet sich aus dem Quotienten der fossilen Emissionen und der
CCU-Produktemissionen inklusive der EoL-Emission (siehe Kapitel ,Normie-

rung“ im Anhang). Die Nutzungsphase der Produkte bleibt unberticksichtigt.

Tabelle 9: Maximales Treibhausgasreduktionspotenzial der CCU-Produkte.

CCU Produkt Methanol Methan Ethylen Propylen Benzol
DAC-Szenario S5 S11 S13 S15 S17
Max. Entlastung GWP100 66 % 76 % 56 % 58 % 76 %
CCU Produkt Methanol Methan Ethylen Propylen Benzol
Zementwerk-Szenario S10 S12 S14 S16 S18
Max. Entlastung GWP1q0 87 % 91 % 84 % 85 % 92 %
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5.3.4 Versauerungspotenzial (AP)

In Abbildung 15 sind analog zum vorherigen Abschnitt die Ergebnisse fir das
Versauerungspotenzial aller Szenarien fur Produkte mit Strom aus Windkraft

und Wasserstoff aus AE zusammengefasst.

Fur Methan liegt der Referenzwert des AP bei 3,9 kg SO2-eq./FE. S11 mit
DAC liegt mit einem Wert von 4,1 kg SO2-eq./FE knapp oberhalb der Refe-
renz, das AP in S12 mit CO2 aus dem Zementwerk unterhalb der Referenz mit
einem Wert von 3,2 kg SO2-eq./FE.

Ethylen und Propylen liegen beim AP in allen Szenarien oberhalb des Refe-
renzwertes von 4,0 kg SO2-eq./FE. S13 (DAC) liefert den hochsten Wert von
7,3 kg SO2-eq./FE, S14 (Zementwerk) einen Wert von 5,3 kg SO2-eq./FE. Die
Werte fir Propylen in S15 und S16 liegen mit 7,0 kg SO2-eq./FE und
5,1 kg SO2-eq./FE ahnlich hoch.
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Abbildung 15: Versauerungspotenzial (AP) von S5 und S10-S18.
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Bei Benzol liegen die Werte beider Szenarien unterhalb der Referenz von
6,3 kg SO2-eq./FE. S17 (DAC) liefert Emissionen in Hohe von 4,6 kg SO2-
eg./FE und S18 (Zementwerk) Emissionen in Hohe von 3,3 kg SO2-eq./FE.

Im Allgemeinen liegen auch hier die Emissionen durch CO2 aus DAC hoher
als die durch CO2 aus dem Zementwerk. In den Szenarien mit DAC sind die
Anteile der Elektrolyse, CO2-Abscheidung und CCU-Prozesse etwa gleich
hoch. Bei den Szenarien mit CO2 aus der Punktquelle Zementwerk verringert
sich der Anteil der CO2-Abscheidung, wodurch das Ergebnis des Versaue-
rungspotenzials fur Methanol, Methan und Benzol unterhalb der Referenz-

werte liegt.

5.3.5 Eutrophierungspotenzial (EP)

In Abbildung 16 sind analog zu den vorherigen Abschnitten die Ergebnisse fur
das Eutrophierungspotenzial aller Szenarien fur Produkte mit Strom aus Wind-

kraft und Wasserstoff aus AE zusammengefasst.
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Abbildung 16: Eutrophierungspotenzial (EP) von S5 und S10-S18.
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Das EP aller CCU-Produkte liegt um ein Vielfaches hoher, als das der ent-
sprechenden Referenzprodukte. Die Hauptlast tragt bei jedem der Produkte
der CCU-Prozess mit 0,5-1,8 kg POs-eq./FE, bei dem die Bereitstellung der
Infrastruktur sowie des Katalysators die Quelle der Emissionen darstellen.
DAC mit 0,2-0,7 kg POas-eq./FE und Elektrolyse mit 0,2-0,6 kg POs-eq./FE
verursachen &hnlich hohe Emissionen, CO2 aus dem Zementwerk hat mit
0,2 kg POs-eq./FE den kleinsten Anteil am jeweiligen Gesamtergebnis.

Bei Methan liegen die Emissionen um einen Faktor 18—22 hoher als die Re-
ferenz. Bei Ethylen und Propylen liegt der Faktor bei 7-9, fur Benzol liegt
der Faktor bei 3—4.

5.3.6 Kumulierter Energieaufwand (KEA)

In Abbildung 17 sind analog zu den vorherigen Abschnitten die Ergebnisse flr
den kumulierten Energieaufwand aller Szenarien fir Produkte mit Strom aus

Windkraft und Wasserstoff aus AE zusammengefasst.
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Abbildung 17: Kumulierter Energieaufwand (KEA) von S5 und 10-S18.
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Der KEA wird in allen Szenarien hauptséachlich durch die Bereitstellung von
Strom fir die Elektrolyse bestimmt. Beim DAC fallt die Erzeugung von War-
meenergie fur die Desorption von CO2 ins Gewicht, ein kleiner Anteil des je-
weiligen Gesamtergebnisses der Szenarien entfallt auf Strom und Infrastruktur

fur die CCU-Prozesse.

Die Energieaufwendungen sind bei der Synthese von Methan (S11 und S12)
im Vergleich zur Referenz mit 43 GJ/FE deutlich h6her und machen insgesamt
70-85 GJ/FE aus. S12 ist das einzige Szenario, in dem der Warmebedarf fur
die Synthese des Produkts vollstandig durch die Wéarmeintegration gedeckt

wird.

Ethylen und Propylen in S13-S16 liegen mit einem KEA von 95-130 GJ/FE
deutlich oberhalb der Referenzwerte von 62 GJ/FE und 64 GJ/FE.

Der Referenzwert fur Benzol liegt mit 63 GJ/FE im selben Bereich wie fur
Ethylen und Propylen. Benzol aus CCU mit DAC in S17 besitzt mit einem Wert
von 80 GJ/FE einen hoheren Energieaufwand als die Referenz, S18 zeigt mit
60 GJ/FE als einziges der untersuchten Szenarien einen niedrigeren Wert als

die entsprechende Referenz.

5.3.7 Stratosphéarisches Ozonabbaupotenzial (ODP)

In Abbildung 18 sind analog zu den vorherigen Abschnitten die Ergebnisse fur
das stratosphérische Ozonabbaupotenzial aller Szenarien fiir Produkte mit

Strom aus Windkraft und Wasserstoff aus AE zusammengefasst.

Beim ODP ist das Verhéltnis der Emissionswerte fur die Szenarien von COz2
aus DAC und aus dem Zementwerk am grof3ten. DAC verursacht in allen Sze-
narien deutlich hdhere Emissionen, als die fossilen Referenzszenarien und die
Erzeugung der CCU-Produkte mit CO2 aus dem Zementwerk. Der CCU-Pro-
zess verursacht jeweils nur einen kleinen Teil der Gesamtemissionen, uber-
steigt jedoch fir sich genommen den jeweiligen Referenzwert aller Szenarien,

abgesehen von der Methanolsynthese.
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Abbildung 18: Stratosphérischer Ozonabbau (ODP) von S5 und S10-S18.

Fur Methan in S11 (DAC) liegen die Emissionen um den Faktor 22 hoher als
die der Referenz. Fur Ethylen und Propylen in S13 und S15 betragt der Fak-
tor 35 und 36 und fur Benzol in S17 betragt der Faktor 23.

5.3.8 Feinstaubbelastung (PM2s)

In Abbildung 19 sind analog zu den vorherigen Abschnitten die Ergebnisse fur
die Feinstaubbelastung aller Szenarien fur Produkte mit Strom aus Windkraft

und Wasserstoff aus AE zusammengefasst.

Die Feinstaubbelastung durch PMz2:s liegt fur Methan mit 3392 g PM2.s-eq./FE
in S11 (DAC) und mit 2314 g PMzs-eq./FE in S12 (Zementwerk) etwas Uber
dem Referenzwert von 2268 g PMzs-eq./FE.

Fur Ethylen und Propylen liegen die Werte deutlich oberhalb der Referenz-
werte von 3353 g PMzs-eq./FE und 3339 g PM2s-eq./FE, wobei auch hier das
CO:2 aus DAC mit héheren Emissionen belastet ist als die CCU-Prozesse und

die Elektrolyse.
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Abbildung 19: Feinstaubbelastung (PM.s) von S5 und S10-S18.

Fur Benzol liegt der Referenzwert mit 4907 g PM2z.s-eq./FE am héchsten, die
Emissionen in S17 (DAC) betragen 3694 g PM2s-eq./FE und in S18 (Zement-
werk) 2356 g PM2s-eq./FE und liegen jeweils deutlich unterhalb des Referenz-

wertes.

Allgemein tragen die CCU-Prozesse etwa ein Drittel, das DAC ein Drittel bis
die Halfte und die Elektrolyse ca. ein Viertel zur Feinstaubbelastung bei. Emis-
sionen aus der Abscheidung von CO2 aus dem Zementwerken machen nur

knapp Uber 14 % der Feinstaubemissionen aus.

5.3.9 Landnutzung (LU)

In Abbildung 20 sind analog zu den vorherigen Abschnitten die Ergebnisse fur
die Landnutzung in allen Szenarien fir Produkte mit Strom aus Windkraft und

Wasserstoff aus AE zusammengefasst.

Der LU fur CCU-Produkte ist aufgrund mangelhafter Daten nicht mit den Re-

ferenzprodukten vergleichbar; die verfiigbaren Werte sind in Abbildung 20
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dennoch dargestellt. Es zeichnet sich ein allgemeines Bild ab, das einen Ver-
gleich zulasst, wenn angenommen wird, dass die Flachenbedarfe der chemi-
schen Fabriken (hier im CCU-Prozess enthalten), fir die konventionellen An-

lagen und die Anlagen fur CCU vergleichbar grof3 sind.

Der Flachenbedarf fur Methan in S11 (DAC) betragt 20,8 m?FE wovon
13,2 m?3/FE auf den CCU-Prozess entfallen. Durch DAC werden weitere
4,2 m?/FE und fur die Elektrolyse 3,4 m%/FE bendtigt. S12 (Zementwerk) liegt
mit 16,8 m?/FE etwas unterhalb des Wertes von S11, da hier DAC mehr Fla-
che fir die gleiche abgeschiedene Menge CO:2 bendtigt als die Abscheidung

aus dem Zementwerk.
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Abbildung 20: Landnutzung (LU) von S5 und S10-S18.

Fur Ethylen wird in S13 (DAC) mit 27,7 m?/FE die grof3te Flache in Anspruch
genommen, bei Propylen betragt der Wert 26,2 m2/FE in S15 (DAC) und
20,5 m?/FE in S16 (Zementwerk).

Benzol liegt bei einem Bedarf von 17,3 m?/FE in S17 (DAC) und 13,5 m?/FE
in S18 (Zementwerk).
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5.3.10 Wassernutzung (WU)

In Abbildung 21 sind analog zu den vorherigen Abschnitten die Ergebnisse fur
die Wassernutzung aller Szenarien fur Produkte mit Strom aus Windkraft und

Wasserstoff aus AE zusammengefasst.

Der WU ist aufgrund mangelnder Datenqualitat der Referenzsysteme eben-
falls nicht mit dem der CCU-Produkte zu vergleichen. Auch hier zeigt sich,
dass der Prozess des DAC im Allgemeinen den grof3ten Wasserbedarf auf-

weist, gefolgt von den CCU-Prozessen und der Elektrolyse.

Bei Methan betragt der Wert 3648 m3/FE in S11 (DAC) und 1982 m3/FE in
S12 (Zementwerk).
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Abbildung 21: Wassernutzung (WU) von S5 und S10-S18.

In S13 (DAC) bendtigt die Produktion von Ethylen die grofite Menge Wasser
mit 5216 m3/FE im Vergleich mit den anderen Szenarien. Die Ethylenproduk-
tion in S14 (Zementwerk) benotigt 2683 m3/FE Wasser. Die Herstellung von
Propylen benotigt 5010 m3/FE bzw. 2577 m3/FE in S15 (DAC) und S16 (Ze-

mentwerk).
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Fur Benzol steigt der Wasserbedarf in S17 (DAC) auf insgesamt 3306 m3/FE,
der Wert fur S18 (Zementwerk) liegt mit 1690 m3/FE etwa halb so hoch.

5.4 Interpretation und Evaluation

5.4.1 Signifikante Parameter

Beim Treibhauspotenzial (GWP100) sind die grof3ten Beitrage durch die CO2-
Abscheidungs-Prozesse aufgrund ihres hohen Warmebedarfs fur die Desorp-
tion von CO:2 verantwortlich. Da fir die Erzeugung von Wéarmeenergie haupt-
sachlich die Verbrennung von Erdgas angenommen wurde, ergeben sich
hohe CO2-Emissionen, welche in der Bilanz stark ins Gewicht fallen. Der War-

mebedarf fir DAC kann trotz Warmeintegration nicht gedeckt werden.

Das Eutrophierungspotenzial (EP) liegt in den meisten Szenarien um einen
Faktor 3-9, bei der Herstellung von Methan sogar um einen Faktor 18-22 ho-
her im Vergleich zur fossilen Referenz. Ursachlich dafir ist primér die Bereit-
stellung der Produktionsinfrastruktur, also Emissionen aus der Erzeugung von
Stahl, Aluminium, Kupfer und Beton sowie die Herstellung der Katalysatoren
und der Abbau entsprechender Schwermetalle wie Kobalt und Nickel. Die Er-
gebnisse sind kritisch zu betrachten, da die Umweltlasten aus der Bereitstel-
lung der Produktionsinfrastruktur fir Produkte aus CCU in einer ahnlichen
GrofRenordnung wie die Werte der fossilen Referenz liegen sollte. Mdglicher-
weise sind die Referenzwerte in diesem Fall zu niedrig berechnet und sollten
erneut evaluiert werden. Andererseits kommen bei den konventionellen Anla-
gen aufgrund der hohen Kapazitaten Skaleneffekte zum Tragen, wodurch die

Werte insgesamt niedriger ausfallen kdnnen.

Beim kumulierten Energieaufwand (KEA) ergeben sich signifikante Beitrage
einerseits durch die Bereitstellung von elektrischer Energie fur die Elektrolyse
und andererseits durch die Bereitstellung von Warme fir die CO2-Abschei-
dung. Ein grof3er Teil der Energieaufwendungen fur die CO2-Abscheidung wird
durch die Warmeintegration bereitgestellt. In Szenario 12 der Methansynthese

mit CO2 aus dem Zementwerk kann der Energiebedarf fur die CO2-Abschei-
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dung vollstandig aus der Reaktionswarme der Methanisierung gedeckt wer-
den. Der Anteil des Stroms fur die Elektrolyse macht 62—95 % der Energieauf-

wendungen aus.

Starke Belastungen beim stratospharischen Ozonabbaupotenzial (ODP) erge-
ben sich in allen DAC-Szenarien durch den grof3en Bedarf an Infrastruktur der
CO2-Abscheide-Einheiten und den damit entstehenden Emissionen aus der
Schwermetall-, Stahl-, und Betonindustrie. Die Mehrbelastungen reichen von

Faktor 3 bei der Methanolsynthese bis Faktor 36 bei der Ethylensynthese.

Die Verwendung von CO2 aus Biomasse in S8 fuihrt in den Kategorien AP, EP,
ODP, PM2s5 und LU zu gesteigerten Beitrdgen. Verantwortlich hierfir sind
Emissionen aus der Landwirtschaft durch z. B. Verwendung von Diingemitteln
und daraus resultierenden Ammoniakemissionen sowie der grof3ere Flachen-
bedarf durch den Biomasseanbau. Wie bereits erwahnt, wird dieses Allokati-

onsproblem in Kapitel 5.4.4 diskutiert.

5.4.2 Sensitivitatsprifung

Die Sensitivitatsprifung ist in der ISO 14044 einer von drei wahlweise erfor-
derlichen Punkte einer LCA. Ziel der Prufung ist die Einschatzung von Unsi-
cherheiten der Ergebnisse, welche durch die Datenqualitat oder methodische
Festlegungen resultieren. Einige Sensitivitaten sind bereits innerhalb der ver-
schiedenen Szenarien bericksichtigt, beispielsweise die Auswahl unter-
schiedlicher Stromquellen und Elektrolysetechnologien.

Wesentliche Unterschiede in den Ergebnissen resultieren durch die Variation
der Stromquelle, beispielhaft in den Szenarien S1-S5 der Methanolsynthese
gezeigt (vgl. Abbildung 13). Die grof3ten Umweltwirkungen in allen Wirkungs-
kategorien hat die Verwendung von Strom aus dem deutschen Strommix
2014. Der Beitrag verringert sich sukzessive mit hoherem Anteil erneuerbarer
Energien im Strommix und wird bei ausschlie3licher Nutzung von Offshore-
Windenergie minimal. Die Nutzung von Freiflachen-PV-Anlagen fuhrt vor al-
lem zu hohen Flachenbedarfen, welche in S4 das 126-fache des Referenz-

werts betragen.
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Im direkten Vergleich der CO2-Quellen werden die grél3ten Umweltwirkungen
durch CO2-Abscheidung aus DAC verursacht. Die Gewinnung von CO2 aus
Punktquellen bendtigt weniger Energie und erzeugt weniger Emissionen als
die Gewinnung durch DAC. Dadurch Ubersteigen die Umweltwirkungen aller

Szenarien mit DAC die entsprechenden Referenzwerte in allen Kategorien.

In Kapitel 5.1.3 wurde die 6konomische Allokation gewahlt, welche die Um-
weltlasten- und Aufwendungen entsprechend der 6konomischen Werte distri-
buiert. Dies gilt ebenfalls fur die Elektrolyse, in der das Koppelprodukt Sauer-
stoff einen Teil der Lasten Ubernimmt. Obwohl die 6konomischen Werte von
Wasserstoff (1800 €/t) und Sauerstoff (104 €/t) weit auseinander liegen (vgl.
Tabelle 3), ist aufgrund des Produktmassenverhaltnisses aus der Elektrolyse
von 1:8 (H2:02) ein signifikanter Einfluss der Allokationsmethode zu erwarten.
Im 6konomischen Kontext wurde bereits gezeigt, dass eine Bericksichtigung
von Sauerstoffverkaufen die Produktionskosten fur Wasserstoff senken und
die Elektrolyse damit wirtschaftlich attraktiver machen kann.*?® Gleichzeitig ist
fraglich, ob bei einer stark gesteigerten Produktion von Wasserstoff durch
Elektrolyse die entsprechenden Mengen Sauerstoff vermarktet werden kon-
nen. Theoretisch liel3e sich damit die Sauerstoffgewinnung durch Luftverflis-
sigung ersetzen; prinzipiell wird bei der Stickstoffgewinnung ebenfalls Sauer-
stoff als Nebenprodukt erzeugt, sodass eine Konkurrenzsituation entstehen
kénnte. Fur Sauerstoff als Produkt fallen ebenfalls hohe Transportkosten
durch eine zusatzlich bendtigte Transportinfrastruktur an. Da der 6konomische
Nutzen der Sauerstoffproduktion via Elektrolyse daher nicht garantiert werden
kann, (obwohl er sicherlich einen Anreiz schaffen wirde,) wird fur eine Sensi-
tivitatsrechnung eine vollstéandige Allokation auf Wasserstoff ohne dkonomi-
schen Wert von Sauerstoff angenommen. Die Bezeichnung $02 bezieht sich
auf die Allokation mit Sauerstoff, die Bezeichnung $H2 auf die Allokation ohne
Berucksichtigung von Sauerstoff. Den gréf3ten Einfluss hatte der Strom fir die
Elektrolyse in den Basisszenarien der Methanolproduktion in den Wirkungs-
kategorien GWP100, AP und KEA, sodass diese drei Kategorien kurz darge-

stellt und diskutiert werden.
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Abbildung 22: Sensitivitat des GWP1o fiir die 6konomische Allokation der Elektrolyse mit Be-
ricksichtigung von Sauerstoff ($02) und ohne Sauerstoff ($H2).

Beim Treibhauspotenzial (Abbildung 22) wird deutlich, dass der Einfluss der
0konomischen Allokation besonders dann ins Gewicht fallt, wenn die Wasser-
stoffproduktion mit hohen Emissionen belastet ist. In S1 und S2 erhoéht sich
der Anteil der Elektrolyse am GWPio um 2120 kg COZ2-eq./FE und
692 kg CO2-eq./FE, was jeweils einer Steigerung um 46% der Elektroly-
seemissionen (E) und 44 % (S1) bzw. 84 % (S2) des Summenwertes (S) ent-
spricht. Werden die Szenarien S5 und S10 mit Strom aus Windkraft betrachtet,
betragt die Differenz lediglich 21 kg CO2-eq./FE.

Auch beim Versauerungspotenzial (Abbildung 23) steigen die Beitrédge der
Elektrolyse ohne die Allokation auf Sauerstoff um je 46 %. In S12 der Methan-
synthese fluhrt dies dazu, dass der Vorteil gegeniber der fossilen Referenz
verloren geht. In S13 und S15 der Ethylen- und Propylensynthese steigt der
Wert des AP auf das Doppelte der Referenz. Das AP der Benzolsynthese liegt

weiterhin unterhalb der Referenzwerte.
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Abbildung 23: Sensitivitat des AP fiir die 6konomische Allokation der Elektrolyse mit Berilick-
sichtigung von Sauerstoff ($02) und ohne Sauerstoff ($H2).
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Abbildung 24: Sensitivitdt des KEA fir die 6konomische Allokation der Elektrolyse mit Beriick-
sichtigung von Sauerstoff ($02) und ohne Sauerstoff ($H2).
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Beim kumulierten Energieaufwand (Abbildung 24) fuhren die Beitrdge der
Elektrolyse zu den gréf3ten Differenzen der beiden Allokationsanséatze. Bei der
vollstandigen Allokation auf Wasserstoff gibt es keinen Wert fir den KEA
mehr, der unterhalb des jeweiligen fossilen Referenzwertes liegt. In S11 steigt
der KEA um 46 % von 85 GJ/FE auf 117 GJ/FE bei einem Referenzwert von
42 GJ/FE fur Methan. Ethylen in S13 und Propylen in S15 erreichen Spitzen-
werte des KEA von 168 GJ/FE und 161 GJ/FE.

In den anderen Wirkungskategorien erhdht sich der Beitrag der Elektrolyse
ebenfalls um 46 %, allerdings fuihrt dies durch den geringen Beitrag der Elekt-

rolyse nicht zu signifikanten Anderungen der potenziellen Umweltwirkungen.

5.4.3 Normierung

Die verschiedenen Bereitstellungspfade fuhren zu unterschiedlicher Be- und
Entlastung in den angegebenen Wirkungskategorien gegentber der fossilen
Referenz. Um einschéatzen zu kénnen wie hoch die potenziellen Umweltwir-
kungen einer CCU-basierten Basischemikalienherstellung ausfallen konnten,
werden die Ergebnisse der LCIA normiert. Zunachst wird die Be- und Entlas-
tung je Wirkungskategorie und funktioneller Einheit (also die Differenz zwi-
schen CCU- und fossiler Produktion) in Bezug zur aktuellen Umweltbelastung
der Bundesrepublik Deutschland gesetzt und anschlieRend angenommen,
dass die komplette Produktion der Chemikalien von fossilen auf CCU-Pro-
zesse umgestellt wirde; so lasst sich die hypothetische Be- und Entlastung
gegenuber dem aktuellen Bezugsjahr, in diesem Fall dem Jahr 2016, darstel-
len. Zusatzlich erfolgt eine Skalierung in Bezug auf das GWP100, um die Emis-
sionen der anderen Wirkungskategorien proportional zu diesem angeben zu
konnen. Dies bedeutet, dass durch Verwendung von CCU-Prozessen eine
Verringerung der Treibhausgasemissionen um X % mit Be- oder Entlastungen
von X-mal Y % in den anderen Kategorien einhergehen. Ein Rechenbeispiel
findet sich im Anhang im Kapitel ,Normierung®. Die Emissionen der Bundes-
republik Deutschland im Jahr 2016 sind in Tabelle 10 angegeben. Da die Wir-
kungskategorien Land- und Wassernutzung in Bezug auf die Referenzsys-

teme keine valide Datenbasis liefern, werden diese nicht normiert.
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Tabelle 10: Gesamtemissionen der BRD im Jahr 2016 in sechs Wirkungskategorien.1?®

Wirkungskategorie Menge

Einheit

GWP100 909.394.000
AP 2.653.440
EP 702.708
KEA 1.342.000
ODP 2.691
PMz.s 1.903.524

t COz-eq.

t SOz-eq.

t PO4-eq.
T)

t CFC11-eq.
t PMys-eq.

Die normierten Be- und Entlastungen fir die Produktion von Methanol aus

CCU sind in Abbildung 25 dargestellt. Entlastungen ergeben sich beim
GWP100, AP, ODP und PM2s, solange die Bereitstellung von CO2 aus Abga-

sen der Zementproduktion (Punktquelle) erfolgt. In allen anderen Wirkungska-

tegorien werden zuséatzliche Umweltbelastungen generiert, am grof3ten ist

diese beim KEA mit einem Faktor von 0,58 in Bezug auf die Treibhausgasre-

duktion, wenn CO:2 aus DAC genutzt wird.
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Abbildung 25: Normierte Belastung bzw. Entlastung der Methanolsynthese tiber CCU.

Die Ergebnisse der Normierung fur die Produktion von Methan (Abbildung 26)

zeigen starke Belastungen in faktisch allen Wirkungskategorien. Bei der CCU-
Synthese in S11 (DAC) verdoppelt sich das EP, der KEA steigt um den Faktor

1,29. Die einzige Entlastung wirde beim AP in S12 (Zementwerk) mit einem
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Faktor von -0,08 erfolgen, daftir wirden Emissionen beim EP um den Faktor
0,67, beim ODP um 0,02 und der PM25 um 0,01 steigen, wahrend der KEA

um 0,70 wéachst.

15

5 1,29
<
< 0,97
é 1,0
2 0,67 0,70
7]
©
€ 05 0,32
i ; 0,22
=
: o l o= n o
> 0.0 -
2 -0,08
3
@ -0,5
()
m
o)
5 -1,0
IS -1,00 -1,00
S
-1,5

S11 S12 S11 S12 S11 S12 S11 S12  S11 S12 S11 s12
GWP100 AP EP KEA ODP PM2.5
Methan

Abbildung 26: Normierte Belastung bzw. Entlastung der Methansynthese tber CCU.

Die normierten Ergebnisse fir Ethylen (Abbildung 27) und Propylen (Abbil-
dung 28) zeigen ebenfalls starke Mehrbelastungen in allen Wirkungskatego-
rien. Eine Entlastung beim GWP100 von -1 % wirde zu Mehrbelastungen beim
EP von 1,40 % bei Ethylen und 1,28 % bei Propylen und einem erhéhten KEA
von 1,80 % und 1,55 % in den Szenarien S13 und S15 (DAC) fiuhren.
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Die Ergebnisse der Benzolsynthese sind in Abbildung 29 gezeigt. Eine Entlas-
tung beim GWP100 von -1 % in S18 (Zementwerk) bedeutet geringe Entlastun-
gen beim AP und PMz2s sowie eine minimale Entlastung beim KEA. EP und
ODP verzeichnen in beiden Szenarien S17 (DAC) und S18 Mehrbelastungen,
wobei auch hier das EP mit 0,50 % den grof3ten Wert aufweist.
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Abbildung 29: Normierte Belastung bzw. Entlastung der Benzolsynthese tiber CCU.

Die in Kapitel 1.5 angegebenen globalen Produktionsmengen der Basische-
mikalien aus dem Jahr 2010 werden laut Prognosen bis zum Jahr 2050 um
2,6 % pro Jahr wachsen.*®® Daraus resultiert eine Weltjahresproduktion in
Hohe von 154 Mt fir Methanol, 349 Mt fur Ethylen, 223 Mt fur Propylen und
112 Mt fur Benzol, was etwa der dreifachen heutigen Produktionskapazitét
entspricht. In Deutschland ergeben sich anhand dieser Berechnungen Pro-
duktionsmengen in Héhe von 2,3 Mt fir Methanol, 12,1 Mt fur Ethylen, 9,6 Mt
fur Propylen und 4,2 Mt fir Benzol im Jahr 2050. Methan gehdort per Definition
genau genommen nicht zu den Basischemikalien und die Hauptanwendung
als Brennstoff macht eine Abschatzung der Produktionsmengen fur die Ver-
wendung in der chemischen Industrie schwer. Die Erdgas-Gesamtproduktion
in Deutschland lag im Jahr 2010 bei 8,8 Mt und sank bis 2015 auf 6,1 Mt.*3!
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Fur die Produktion im Jahr 2050 wird eine Gesamtmenge von 5,0 Mt ange-
nommen. Wirde die Produktion der Chemikalien Methanol, Methan, Ethylen,
Propylen und Benzol auf Verfahren aus CCU-Technologien umgestellt wer-
den, so ware der Anteil der Produktionsemissionen an den Gesamtemissionen

in Deutschland im Vergleich zum Jahr 2016 nicht unerheblich (Tabelle 11):

Eine Entlastung beim GWP100 von -9,64 % (DAC Szenario) stiinde einer Be-
lastung von 2,43 % beim AP, 10,61 % beim EP, 12,85 % beim KEA, 3,63 %
beim ODP und 2,82 % beim PM2.s entgegen. Wird COz2 aus Punktquellen als
Kohlenstoffquelle genutzt, so ergibt sich eine Reduktion des GWP1o00
um -13,42 % und PM25 um -0,16 %. Nachteile wiirden bei den Wirkungskate-
gorien AP, EP, KEA und ODP entstehen.

Tabelle 11: Gesamtemissionen der hypothetischen Produktion von Chemikalien durch CCU-
Technologie bezogen auf die Gesamtemissionen der BRD in 2016. Oben: CO- aus DAC. Un-
ten: CO; aus Punktquellen (Zementwerk).

CCU-Produkt Methanol Methan Ethylen Propylen Benzol Summe
Projizierte Menge (Mt) 2,3 5,0 12,1 9,6 4,2 33,2
DAC-Szenario S5 S11 S13 S15 S17

GWP1g0 -033% -123% -341% -283% -184% -964%
AP 0,03% 0,04 % 1,54 % 1,09% -0,27 % 2,43 %
EP 013% 1,19% 4,76 % 3,62 % 091% 10,61%
KEA 0,19% 1,59 % 6,12 % 4,39 % 055% 12,85%
ODP 007% 0,40% 1,60 % 1,22 % 0,35 % 3,63 %
PM2s 0,03% 0,27 % 1,62 % 1,18% -0,27 % 2,82%
CCU-Produkt Methanol Methan Ethylen Propylen Benzol Summe
Projizierte Menge (Mt) 2,3 5,0 12,1 9,6 4,2 33,2
Zementwerk-Szenario S10 S12 S14 S16 S18

GWP100 -044% -147% -514% -415% -223% -13,42%
AP -0,03% -0,12% 0,64 % 041% -0,47% 0,42 %
EP 0,07% 0,98 % 3,89 % 2,96 % 0,72 % 8,63 %
KEA 001% 1,02% 3,26 % 221% -0,08 % 6,42 %
ODP -0,02% 0,02 % 0,17 % 0,13 % 0,03 % 0,32 %
PM2s -0,06% 0,01 % 0,29 % 0,16% -056% -0,16 %

5.4.4 Vollstandigkeit der LCA

Die Vollstandigkeit der LCA im Rahmen der betrachteten Produktsysteme und

Wirkungskategorien in Bezug auf die vorliegenden Daten ist gegeben. Fur alle
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funf CCU-Produkte (Methanol, Methan, Ethylen, Propylen und Benzol) konn-
ten in allen acht Wirkungskategorien (GWP100, AP, EP, KEA, ODP, PM2zs, LU
und WU) die spezifischen potenziellen Umweltwirkungen quantifiziert und ein-

zelnen Prozessschritten zugeordnet werden.

In den Szenarien S8 und S9 der Bereitstellung von CO2 aus Biogas- und Mull-
verbrennungsanlagen trat ein Allokationsproblem auf. Lasten der CO2-bereit-
stellenden Prozesse wurden durch das verwendete CO: auf die entsprechen-
den CCU-Produkte ubertragen, wodurch sich hohere Beitrage in einzelnen
Wirkungskategorien ergaben. Die Ergebnisse folgen damit den Allokationskri-
terien der Studie ,Systemvergleich speicherbarer Energietrager aus erneuer-
baren Energien (SYSEET)"'?3, aus der die jeweiligen Prozessmodule entnom-
men wurden. Die Ergebnisse der Szenarien S8 und S9 kénnen daher im wei-
teren Verlauf der Diskussion nicht bertcksichtigt werden. Die Bereitstellung
von COz aus Millverbrennungs- und - Biogasanlagen sollte mit angepassten

Allokationskriterien erneut evaluiert werden.

Unvollstandigkeiten in Teilen der Ergebnisse ergeben sich vor allem aus den
in Kapitel 5.1.4 und 5.1.5 genannten Annahmen und Limitierungen, fir die
weitere Erhebungen von Prozessdaten nétig sind. Daher kann die LCA auf
Basis der vorliegenden Daten aktuell nicht verfeinert werden. Die Limitierun-
gen sollten jedoch als Startpunkt fir weitere Untersuchungen und préazisere

Modelle dienen.

5.4.5 End-of-Life-Emissionen

Das betrachtete Produktsystem schlief3t die Systemgrenze hinter der Produk-
tion der FE und berucksichtigt daher nur die Prozesse auf Cradle-to-Gate-Ba-
sis (C2G). Auf dieser Grundlage entfallen alle Aufwendungen und Emissionen
fur weitere Transporte, Verarbeitungen, Nutzungsphasen, Recycling und Ent-
sorgung, die aufgrund der hohen Bandbreite an Moglichkeiten und der Pro-
duktvielfalt nicht abgeschatzt werden kénnen. Die in der Normierung (Kapitel
5.4.3) diskutierten Emissionsminderungen im GWP1oo stellen damit die maxi-
mal moglichen Minderungspotenziale dar (vgl. Tabelle 9). Eine Berlcksichti-

gung der Nutzungsphase wiurde diese Werte durch die Einbeziehung weiterer
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Emissionen deutlich reduzieren. In der Wirkungskategorie GWP100 (Abbildung
13 und Abbildung 14) wurde anhand der angenommenen EoL-Emissionen ei-
ner vollstandigen Verbrennung der Produkte gezeigt, dass die Produktion von
Chemikalien durch CCU keine netto-negativen Emissionen erzeugt und
hdchstens eine Speicherung der entsprechenden Kohlenstoffmenge wahrend
der Lebensdauer des Produktes zu erzielen ist. Ob diese fur die Speicher-
dauer als treibhausmindernd anzusehen ist (zeitabh&ngiges GWP), wird aktu-
ell in Fachkreisen diskutiert; in dieser Arbeit stehen keine zeitabhangigen
Emissionsprofile zur Verfiigung.'® Im Kontext dieser Arbeit kann CCU jedoch
nicht als Mittel zur Minderung des Treibhauspotenzials und Klimawandels

durch Negativemissionen verstanden werden.

In den verbleibenden Wirkungskategorien wurden EoL-Emissionen nicht be-
ricksichtigt, sodass dort weiterhin die Betrachtung auf der C2G-Basis stattfin-
det.

5.4.6 Allokationsmethode

Die Wahl der Allokationsmethode hat einen bedeutenden Einfluss auf die Er-
gebnisse der LCIA. Nach ISO 14044 sollen Allokationen mdglichst vermieden
und Systemraumerweiterungen bevorzugt werden. In Kapitel 5.1.3 wurde dis-
kutiert, warum die Systemraumerweiterung im Kontext dieser Arbeit nicht sinn-
voll ist. Mussen Aufwendungen und Lasten alloziert werden, so ist nach von

der Assen die 6konomische Allokation zu wéhlen.10.132

Die 6konomische Allokation bringt im Kontext der CCU mitunter Schwierigkei-
ten mit sich, sobald CO2 einen 6konomischen Wert oder Marktpreis erhalt. Im
Kontext dieser Arbeit wurde CO:2 kein Wert zugeschrieben und dieses somit
als ,Abfall zur Verwertung® klassifiziert. Der Betrieb einer Carbon Capture Ein-
heit wird jedoch vor allem dann einen wirtschaftlichen Anreiz bieten, wenn CO2
einen Wert hat und dieses verkauft werden kann, bzw. wenn im Sinne einer
CO2-Steuer Kosten durch vermiedene Emissionen verhindert werden.'?° Eine
O0konomische Allokation mit einem Preis fir CO2 wirde die Ergebnisse der
LCIA beeinflussen und sollte daher im Rahmen zukunftiger Arbeiten nicht au-

Ber Acht gelassen werden.
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Eine Problematik in der LCA ergibt sich dann, wenn CO2-Anrechnungen erteilt
und anschlieRend gemaf der 6konomischen Allokation auf die Produkte ver-
teilt werden. Dieses Vorgehen fuhrt dazu, dass Produkte mit hdherem Wert
auch hoéhere CO2-Anrechnungen erhalten und Produkte mit geringerem Wert
geringere Anrechnungen. Diese spiegeln dann nicht mehr die chemisch-phy-
sikalische CO2-Aufnahme der Produkte wieder und fuhren zu Verzerrungen
im GWP. Daher mussten die Anrechnungen der einzelnen Produkte der che-
misch-physikalischen CO2-Aufnahme angeglichen werden, wie es in dieser
Arbeit getan wurde. Eine Losung hierfur wéare die EoL-Emissionen, welche
aufgrund der C2G-Betrachtung nicht direkt bertcksichtigt werden konnten,
ebenfalls 6konomisch auf Basis des produzierenden Prozesses zu allozieren.
So wiurden bei einer ganzheitlichen Betrachtung des Lebenswegs auf EoL-
Emissionen und Anrechnung der gleiche Betrag entfallen und diese trotzdem

okonomisch alloziert bleiben.

Die 6konomische Allokation ist zudem ebenfalls keine intuitiv erfassbare Me-
thode, wenn fachfremde mit den Ergebnissen der LCIA konfrontiert werden.
Als Beispiel dient hier die Synthese von Ethylen und Propylen in der MTO-
Reaktion, die beide als Produkte aus demselben Prozesses stammen und in
z. T. gleichen Mengen anfallen. Die physikalische Aufnahme von CO:2 sowie
alle Aufwendungen und Emissionen sind pro Tonne Produkt eigentlich iden-
tisch und konnten somit gleich verteilt werden. Da Ethylen jedoch einen héhe-
ren Wert besitzt als Propylen, entfallen auf Ethylen auch etwas hoéhere Lasten.
Dies ist im Sinne der 6konomischen Allokation logisch, muss jedoch immer

wieder gesondert ausgewiesen werden.

Aus diesem Grund entfallen auch auf Benzol vergleichbar wenige Lasten, ob-
wohl der MTA-Prozess deutlich mehr Methanol fir die Synthese von Aromaten
benotigt, als fur die Herstellung von Ethylen oder Propylen notwendig ist. Im
Produktspektrum der MTA-Reaktion finden sich vor allem grof3e Anteile an
Xylolen und Alkylbenzolen, die einen héheren Marktwert als Benzol besitzen.
Da diese Produkte im Rahmen der Arbeit nicht betrachtet wurden, sind auch

die Aufwendungen und Emissionen fur diese nicht in der LCIA sichtbar.
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Es ist prinzipiell sinnvoll, die Aufwendungen und Lasten von CCU-Produkten
gemald der dkonomischen Allokation zu verteilen, fuhrt allerdings auch zu
nicht-intuitiven Ergebnissen. Daher ist die Ausarbeitung einer verfeinerten Me-
thodik fur Allokationsregeln im Kontext von CCU eine weitere Aufgabe, die in

LCA Fachkreisen diskutiert und bewaltigt werden muss.

5.4.7 Literaturvergleich

Um die Ergebnisse dieser Arbeit in den aktuellen Forschungsstand einzuord-
nen, erfolgt an dieser Stelle ein kurzer Literaturvergleich mit ahnlichen Stu-

dien.

Eine herausragende Forschungsarbeit ist von Katelhon et al. angefertigt wor-
den, in der die Produktion von 20 Basischemikalien auf Basis von CCU-Tech-
nologien beschrieben wird.133 Eine Aufschliisselung nach einzelnen Produk-
ten wird nicht vorgenommen, daftir wird ein weltweites Gesamtpotenzial der
Treibhausgasreduktion von bis zu 3,5 Gt CO2-eq. im Jahr 2030 angegeben.
Dafur waren allerdings 55 % der projizierten globalen Stromproduktion im Jahr
2030 notig (18,1 PWh bzw. 65,2 EJ). Als CO2-Quelle dient einerseits die Ab-
scheidung aus der Luft durch DAC und andererseits eine fiktive hochkon-
zentrierte Punktquelle mit einer CO2-Konzentration von 100 %. Dementspre-
chend bezieht sich das angegebene maximale Reduktionspotenzial auf ein
Szenario, in dem CCU-Produkte mit Strom aus Windenergie fir die Elektro-
lyse und mit CO2 aus einer 100%ig konzentrierten Punktquelle erzeugt wer-
den. Wirde eine weniger konzentrierte Quelle genutzt, so stiege der Energie-
bedarf hochstwahrscheinlich an. Ein direkter Vergleich mit den Ergebnissen
dieser Arbeit ist aufgrund der unterschiedlichen Bezugsjahre nicht mdglich.
Anzumerken ist jedoch, dass innerhalb der von Katelhon et al. angefertigten
Studie andere Technologien mit einem weitaus gréf3erem Treibhausgasreduk-
tionspotenzial aufgezeigt werden, wie z. B. die Umstellung auf E-Mobilitat oder
Warmepumpen statt Gasheizungen. Die Umstellung von der konventionellen
auf die CCU-Produktion fur Chemikalien zur Reduktion der Treibhaus-

gasemissionen sollte daher nicht vorrangig betrieben werden.
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Die von Bazzanella & Ausfelder erfolgte Analyse fiir die Implementierung von
CCU-Technologien in der chemischen Industrie stellt einfachere Berech-
nungsgrundlagen zur Verfigung.?® Fur die Produktion von einer Tonne Me-
thanol werden durch CCU 1,53 t CO2-Emissionen vermieden und 39,7 GJ
Energie bendtigt. Diese beiden Werte liegen innerhalb der maximalen und mi-
nimalen Werte fir die Szenarien S5 und S10 der Methanolsynthese dieser
Arbeit. FUr die Synthese einer Tonne Ethylen bzw. Propylen werden stochio-
metrisch 2,28t Methanol bendtigt. Die erforderliche zusatzliche Energie-
menge fur den MTO-Prozess betragt laut Bazzanella & Ausfelder 5 GJ t2, so-
dass sich ein Gesamtenergiebedarf von 95,5 GJ t! Ethylen bzw. Propylen
ergibt. Gleichzeitig wird durch CCU eine Reduktion der CO2-Emissionen von
1,89t erzielt. In den Szenarien S13-S16 liegt die CO2-Reduktion zwischen
2,6 tund 4,0 t fur die Synthese von Ethylen und Propylen, der Energieaufwand
liegt etwas hoher bei 94-130 GJ t1. Die Differenzen in den CO2-Emissionen
bzw. die Einsparungen sind vor allem auf unterschiedliche Referenzwerte der
fossilen Prozesse zurtickzufihren. Groél3er wird die Differenz bei Betrachtung
der Benzolsynthese via MTA. Stochiometrisch werden laut Bazzanella & Aus-
felder 4,3 t Methanol fur eine Tonne Aromaten bendétigt, was u. a. durch die
Berucksichtigung der geringen Gesamtausbeute resultiert. Fir den Prozess
wird ein Energiebedarf von 171 GJ t fiir Benzol angegeben. Die CO2-Einspa-
rungen werden wiederum mit 1,7 t pro Tonne Benzol im MTA-Verfahren beti-
telt. In S17 und S18 dieser Arbeit liegt die CO2-Einsparung bei Werten von
4,0-4,8 t und der KEA bei 60-80 GJ fir eine Tonne Benzol. Methodisch sind
die ermittelten Werte im Bericht von Bazzanella & Ausfelder prinzipiell als
Uberschlagsrechnungen zu betrachten und stellen keine systematische LCA
dar. Daher ergeben sich durch die vorgenommenen Allokationen und abwei-
chenden Referenzwerte innerhalb dieser Arbeit deutliche Unterschiede, ins-
besondere beim Energiebedarf, der nicht uneingeschrankt mit dem hier be-
rechneten KEA verglichen werden kann. Fir eine erste Einschatzung der Gro-
Renordnung der vermiedenen Emissionen und bendtigten Energiemengen, ist
die Analyse jedoch gut geeignet und stellt im Rahmen ihrer Annahmen valide

Ergebnisse zur Verfigung.
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Tabelle 12: Uberblick iiber einige LCA-Studien auf Cradle-to-Gate-Basis fiir CCU-Produkte.
Das GWP ist fur die jeweiligen Produkte pro Tonne angegeben, da sich die funktionellen Ein-
heiten in den Arbeiten unterscheiden.

GWP

CCU- (k Energie-
Allokation 9 bedarf  CO2-Quelle Anmerkungen Quelle
Produkt CO;-
(GJh)
eq./t)
Methanol - -1440 - Zementwerk A.spen. Meunier et al.®”
Simulation
Methanol Okonomisch -1129 - Ethanol- ~ —Aspen Matzen et al.134
Fermentation Simulation
1000 kg H2-
Methanol k. A. 2288_ - Abgas/DAC  input, ilt o berg et
Strommix 2020
1000 kg H2-
Methan k. A. gggg_ - Abgas/DAC  input, ilt om berg et
Strommix 2020
Methanol Substitution -1530 39,7 Punktquelle - Bazzanella &
Ausfelder?®
- Bazzanella &
Ethylen  Substitution -1890 95,5 Punktquelle - Ausfelder?®
- Bazzanella &
Propylen Substitution -1890 95,5 Punktquelle - Ausfelder?®
_ Bazzanella &
Benzol  Substitution -1700 171 Punktquelle - Ausfelder?®
nach Rihko-
Methanol k. A. -30 - Biogas Struckmann et Hoppe et al.®8
a|_137

nach Miller et

Methan k. A. -1850 - Biogas 21,78 Hoppe et al.138
- . Thonemann &
Methanol Substitution -1137 - Mix - Pizz0[139
- . Thonemann &
Methan  Substitution -571 - Mix - Pizz0[139

Es existieren viele weitere Studien zu den Einflissen der erneuerbaren Che-
mikalienproduktion durch CCU. Einige der aktuellen Publikationen sind in Ta-
belle 12 zusammengestellt. Eine Schwierigkeit beim direkten Vergleich der
Studien stellen die unterschiedlichen methodischen Herangehensweisen und
die vielen unterschiedlichen Annahmen dar, welche im Vorhinein getroffen
werden. Unterschiede in der Allokationsmethode, der Wahl verschiedener
funktioneller Einheiten und der CO2- und H2-Quellen beeinflussen die Ergeb-
nisse deutlich. Zudem fehlen in vielen Studien wichtige methodische Angaben
und Ergebnisse werden nur in Teilen genau beschrieben. In den meisten LCAs
werden beispielsweise einzelne Beitrage zum Energiebedarf beschrieben, je-
doch nicht der Gesamtenergiebedarf erlautert. Zudem beschranken sich viele

Studien nur auf das Treibhauspotenzial als Wirkungskategorie und lassen
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viele weitere Kategorien auf3er Acht. Nichtsdestotrotz &hneln die angegebe-
nen Werte flr das Treibhauspotenzial in den meisten Studien denen, die in
dieser Arbeit ermittelt wurden. Ein Vergleich in anderen Wirkungskategorien

steht jedoch aus.

5.4.8 Schlussfolgerungen

Die Hauptaussagen dieser LCA-Studie fur die Produktion von Methanol, Me-
than, Ethylen, Propylen und Benzol auf Basis von CCU-Technologien werden
hier stichpunktartig zusammengefasst:

1. Die Verwendung von elektrischer Energie aus dem deutschen Strommix
im Jahr 2014, 2030 und aus Photovoltaik (PV) fuhrt zu deutlichen Mehr-
belastungen in allen Wirkungskategorien. In diesen Fallen sollte der er-
zeugte Strom aus 6kologischen Gesichtspunkten nicht fir CCU-Prozesse
verwendet werden.

2. Die Verwendung von Windenergie und des Strommixes im Jahr 2050 fuhrt
zu den geringsten Umweltbelastungen und ist Voraussetzung fir die An-
wendung von CCU-Technologien.

3. Verschiedene Elektrolysetechnologien (AE, PEM, HTE) unterscheiden
sich nicht bedeutend in ihren potenziellen Umweltwirkungen.

4. Die Verwendung von Direct Air Capture (DAC) als CO2-Quelle fuhrt zu
deutlich héheren Belastungen als die Verwendung von CO:2 aus Biogas-
anlagen, Mullverbrennungsanlagen (MVA) oder Zementwerken mit nach-
geschalteter Aminwésche mit Monoethanolamin (MEA).

5. Die Kombination von Direct Air Capture (DAC) mit Strom aus Photovol-
taikanlagen (PV) fuhrt zu einem enormen Flachenbedarf.

6. Die Anwendung von CCU-Technologien fur die Synthese von Basische-
mikalien fuhrt auf der Cradle-to-Gate-Basis (C2G) in allen Szenarien mit
Strom aus Windkraftanlangen zu einer deutlichen Reduktion der Treib-
hausgasemissionen (GWP100) im Vergleich zu fossilen Referenzsynthe-

sen.
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10.

11.

12.

13.

14.

15.

CCU-Technologien erzeugen keine netto-negativen Emissionen, wenn die
End-of-Life-Phase (EoL) mitberiicksichtigt wird, bei der die erzeugten Pro-
dukte verbrannt werden und das gespeicherte CO: freigesetzt wird.

Der erhthte Bedarf erneuerbarer Energien fiur CCU-Technologien erzeu-
gen durch den zusatzlichen Bedarf an Infrastruktur einen grof3eren Res-
sourcenabbau (Stahl, Beton, Kupfer, etc.) und damit steigende Emissio-
nen versauernder Substanzen (AP), eutrophierender Stoffe (EP) und
Stoffe, die das stratospharische Ozonabbaupotenzial (ODP) erhéhen.
Die Synthese von Ethylen und Propylen mit CCU hat aufgrund des hohen
Bedarfs an Methanol neben dem Treibhauspotenzial (GWP100) keine dko-
logischen Vorteile gegeniber der fossilen Synthese.

Die Synthese von Methanol, Methan und Benzol mit CCU hat nur wenige
Okologische Vorteile gegenlber fossilen Prozessen.

Das maximale Treibhausgasreduktionspotenzial fur Produkte aus CCU-
Prozessen liegt bei 56-76 % (DAC-Szenarien) und 84-92 % (Zement-
werk-Szenarien).

Die Berlcksichtigung von Sauerstoff als Nebenprodukt der Elektrolyse
fuhrt in der 6konomischen Allokation zu einer Reduktion der Aufwendun-
gen und Lasten der Elektrolyse um 46 % (vgl. Sensitivitatsprifung).

Die Kombination der ékonomischen Allokation und der Zuordnung von
CO:z2 als ,Abfall zur Beseitigung“ ohne 6konomischem Wert (100:0 Alloka-
tion), fihrt zu Minimalergebnissen der ermittelten Treibhausgasemissio-
nen (GWP100). Eine Berlcksichtigung von End-of-Life-Emissionen (EoL)
sollte auch bei Cradle-to-Gate-Systemen (C2G) erfolgen.

Die 6konomische Allokation fiihrt bei CCU-Prozessen mit verschiedenen
Produkten zu verzerrten Ergebnissen bei angerechneten CO2-Aufnah-
men. Ein Verfahren, welches intuitivere und chemisch-physikalisch valide
Werte liefert, sollte erarbeitet werden.

Es gibt kaum einheitliche Studien im Bereich der LCA fur CCU-Produkte,
sodass ein Vergleich mit &hnlichen Studien aufgrund der unterschiedli-

chen methodischen Herangehensweise oft schwierig ist.
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5 LCA von CCU fir die Produktion von Basischemikalien

Generell ist es wichtig an dieser Stelle nochmals zu betonen, dass die ermit-
telten Ergebnisse nur unter den am Anfang definierten Rahmenbedingungen

und den getroffenen Annahmen gultig sind.

Die Prozesse wurden alle auf der Cradle-to-Gate-Basis (C2G) betrachtet, so-
dass alle Aufwendungen und Emissionen fir weitere Transporte, Verarbeitun-
gen, Nutzungsphasen, Recycling und Entsorgung entfallen und lediglich End-

of-Life-Emissionen beim GWP100 beriicksichtigt wurden.

Ebenfalls wurde ein grof3er Teil der Transportinfrastruktur und Energiespei-
cher vernachlassigt und mit der vollstandigen Warmeintegration und Auslas-
tung der Produktionsanlagen bereits eine optimale energetische Prozessfih-
rung vorausgesetzt. Unter diesen Aspekten sind die ermittelten Ergebnisse als
ein ,Best-Case“-Szenario zu verstehen, da der Optimierungsbedarf auf Ebene

der Prozessfuhrung nahezu vollstandig ausgeschopft wurde.

Nichtsdestotrotz lassen sich weitere Emissionsreduktionen erzielen, indem
vor allem die energie- und emissionsintensiven Prozesse wie Stahl-, Kupfer-,
Aluminium- und Betonproduktion etc. in Zukunft durch effizientere Prozesse
und verbesserte Abgasreinigungen oder alternative Rohstoffquellen mit scho-

nenderen Abbauverfahren ersetzt werden.

Wird die Anwendung von CCU-Technologien in Bezug zu den Gesamtemissi-
onen der Bundesrepublik Deutschland gesetzt, ergibt sich eine groRe Zahl an
Zielkonflikten in den gewahlten Wirkungskategorien. Die Vorteile durch Re-
duktion der CO2-Emissionen beim Treibhauspotential stehen grof3en Nachtei-

len im Energiebedarf und Eutrophierungspotenzial gegeniber.

Zudem ist fraglich, ob im Zuge einer defossilisierten Industrie zukinftig Punkt-
quellen zur Abscheidung und Nutzung von CO2 (CCU) flr zur Verfigung ste-
hen. Verbleibende Emissionen aus fossilen und mineralischen Quellen wie
aus Zementwerken mussten flr eine treibhausgasneutrale Wirtschaft durch

die Abscheidung und Speicherung von CO2 (CCS) ausgeglichen werden. Um
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einen geschlossenen Kohlenstoffkreislauf in der chemischen Industrie zu er-
maoglichen, kommen daher nur biogene und atmosphérische CO2-Quellen in
Betracht.

Die Einfuhrung von CCU-Technologien zur Produktion von Basischemikalien
steht demnach noch vor grol3en umwelttechnischen Hirden und sollte nur mit
Vorsicht als ,grine Alternative® zur fossilen Chemikalienproduktion bezeichnet
werden. Das Potenzial zur Minderung der Treibhausgasemissionen ist jedoch
gegeben und sollte daher als Motivation dienen die ndtigen Voraussetzungen
fur die Anwendung der CCU-Technologien zu schaffen.

5.4.9 Ausblick

Das entwickelte Modell zur Synthese von Chemikalien aus CCU-Prozessen
beinhaltet weitere Reaktionswege, z. B. die Synthese von Methan aus Syn-
thesegas oder die Synthese von Ethylen durch reduktive Kopplung von Me-
than (vgl. Kapitel 4.4.2). Auch wurde in der MTA-Reaktion (vgl. Kapitel 4.3.5)
auf eine breite Auswahl an Nebenprodukten eingegangen, die in dieser Arbeit
nicht beriicksichtigt werden konnten. Die Umweltwirkungen dieser Nebenpro-
dukte lassen sich auf Grundlage dieser Arbeit ebenfalls berechnen, sodass
ein umfassenderer Uberblick tiber die Umweltwirkungen einer breiten Palette

an Basischemikalien erstellt werden kann.

Die Variation von Prozessparametern stellt tGberdies eine Mdglichkeit dar wei-
tere signifikante Parameter zur Reduktion von spezifischen Umweltwirkungen

der CCU-Produkte zu identifizieren.

Ausgehend von dem in dieser Arbeit entwickelten Modell lassen sich daher
viele weitere Prozesse modellieren und die spezifischen Umweltwirkungen

verschiedener Produkte berechnen und analysieren.
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6 Zusammenfassung

6 Zusammenfassung

Der Klimawandel ist eines der drangendsten Probleme unserer Zeit und umso
ausgiebiger werden Losungsansatze in allen Bereichen des gesellschaftlichen
Zusammenlebens vorgeschlagen und diskutiert. Die Nutzung von CO:2 als
Rohstoff in der chemischen Industrie durch Einbindung von Carbon-Capture-
and-Utilization-Technologien (CCU) ist ein Beitrag, welcher als Méglichkeit ei-
ner Reduktion der Treibhausgasemissionen und Minderung des Treibhausef-
fekts sowie zur Entkopplung der chemischen Industrie von fossilen Roh- und

Brennstoffen diskutiert wird.

Da neben dem Treibhauspotenzial noch viele weitere Umweltwirkungen exis-
tieren, die im aktuellen Diskurs oft unbericksichtigt bleiben, wurde der Einfluss
von CCU-Technologien fiir die Produktion von Basischemikalien im Rahmen
dieser Arbeit einer umfassenderen gkologischen Betrachtung unterzogen. Die
Methodik des Life Cycle Assessments (LCA) wurde in Kapitel 3 beschrieben
und die wichtigsten methodischen Herangehensweisen erértert. Dazu zéhlen
die Definition eines Ziels und Untersuchungsrahmens (Kapitel 3.2), die Sach-
bilanz (Kapitel 3.3), die Wirkungsabschatzung (Kapitel 3.4) und die Interpreta-
tion und Evaluierung der Ergebnisse (Kapitel 3.5).

In Kapitel 4 wurden diejenigen chemischen Verfahren analysiert, die fiur die
Anwendung von CCU-Technologien von entscheidender Bedeutung sind.
Dazu zahlt die Abscheidung von CO:2 (Kapitel 4.1) aus der Luft durch Direct
Air Capture (DAC) und aus konzentrierten Punktquellen durch Absorption an
Monoethanolamin (MEA). DarUber hinaus wurden die Bereitstellung von Was-
serstoff durch Elektrolyse (Kapitel 4.2) als Reduktionsmittel und Energietrager
sowie chemische Verfahren, die CO2 und Hz2 zu Methanol und weiteren Basi-
schemikalien umwandeln, betrachtet (Kapitel 4.3). Die fur die Produktion von
Basischemikalien relevanten Prozesse wurden anschlie3end in einem Modell

zusammengefihrt.

Ausgehend von dem hier entwickelten Modell wurde die Produktion von funf

Basischemikalien in 18 verschiedenen Szenarien modelliert (Kapitel 5). Die
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Produkte Methanol, Methan, Ethylen, Propylen und Benzol, welche zu den
weltweit am meisten produzierten Chemikalien gehoren, wurden analysiert
und die potenziellen Umweltwirkungen der Produktion in acht Wirkungskate-
gorien ermittelt. Das Produktsystem beinhaltete dabei auch die Bereitstellung
von Infrastruktur, Produktionsanlagen und Energie fir Hintergrundprozesse.
Der betrachtete Lebensweg endete nach der Produktion; es wurde ein Cradle-
to-Gate-Ansatz (C2G) gewahlt. Fur die Aufteilung von Aufwendungen und
Lasten wurde die 6konomische Allokation fir Nebenprodukte angewendet.
Die gewahlten Wirkungskategorien umfassten das Treibhauspotenzial
(GWP100), Versauerungspotenzial (AP), Eutrophierungspotenzial (EP), den
kumulierten Energieaufwand (KEA), das stratospharische Ozonabbaupoten-
zial (ODP), die Feinstaubbelastung (PM2s), Landnutzung (LU) und Was-
sernutzung (WU).

Die Ergebnisse der Wirkungsabschatzung wurden anhand der einzelnen Wir-
kungskategorien diskutiert (Kapitel 5.3) und die CCU-Produktszenarien mitei-
nander verglichen. In der Interpretations- und Evaluationsphase (Kapitel 5.4)
wurde auf bedeutende Prozessschritte eingegangen, eine Sensitivitatspri-
fung fur die Allokation mit und ohne 6konomischem Wert fur Sauerstoff durch-
gefuhrt und eine Normierung anhand der Emissionen der Bundesrepublik
Deutschland im Jahr 2016 vorgenommen. Zusatzlich wurde der Einfluss von
End-of-Life-Emissionen (EoL) sowie der Allokationsmethode diskutiert und ein
Literaturvergleich mit bereits erfolgten LCA-Studien durchgefihrt. Abschlie-
Bend erfolgte eine Zusammenfassung der Hauptaussagen, wie sie aus der

vorliegenden Arbeit abgeleitet werden konnten (Kapitel 5.4.8).

Die angefertigte Arbeit bietet somit eine umfassende Analyse der potenziellen
Umweltwirkungen der Produktion von fiinf ausgewahlten Basischemikalien
durch CCU-Prozesse anhand der LCA-Methode. Im Gegensatz zu vielen an-
deren Studien wurde eine umfassende Auswahl an Wirkungskategorien be-
ricksichtigt und groRer Wert auf eine der ISO 14040/44 Normen konforme
Herangehensweise an die Erstellung der LCA gelegt. Damit wird ein weiterer
Weg flr folgende Untersuchungen chemischer Produkte durch CCU-Verfah-
ren anhand der LCA-Methode erdffnet.
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Technisches Verzeichnis

Technologische Metrik der CCU-Prozesse

Tabelle 13: Technologische Metrik der CCU-Prozesse bezogen auf 1000 kg des Produkts.

CCU-

Produkt Input Menge Einheit Output Menge Einheit
Methanol CO:2 1.440 kg Methanol 1.000 kg
H2 203 kg Wasser 568 kg
Strom 1.188.000 kJ Warme 1.400.000 kJ
Infrastruktur 2,35E-07 unit
Al2O3 0,183 kg
CuO 1,171 kg
MgO 0,037 kg
ZnO 0,439 kg
Methan CO: 2.945 kg Methan 1.000 kg
H2 506 kg Wasser 2.451 kg
Strom 863.636 kJ g%r;?,elgo o) 7.181.818 kJ
Infrastruktur 9,44E-07 unit }/l/grtr)r;erz, 220 °C) 10.636.364 kJ
Al2O3 0,002 kg
Ni 0,020 kg
Ethylen  Methanol 5.328 kg Ethylen 1.000 kg
Strom 5.328.000 kJ Propylen 800 kg
Infrastruktur 6,61E-07 unit Wasser 3.528 kg
Zeolith 1,488 kg Warme 4.372.157 kJ
Propylen Methanol 5427 kg Propylen 1.000 kg
Strom 5.426.667 kJ Ethylen 833 kg
Infrastruktur 6,74E-07 unit Wasser 3.593 kg
Zeolith 1,516 kg Warme 4.453.123 kJ
Benzol Methanol 128.370 kg Benzol 1.000 kg
Strom 23.609.756 kJ Aliphaten Cs+ 6.418 kg
Infrastruktur 1,59E-05 unit Ethylbenzol 463 kg
Zeolith 36,858 kg Ethyltoluol 1.171 kg
Isopropylbenzol 49 kg
Olefine C2-C4 25.674 kg
Tetramethylbenzol 1.049 kg
Trimethylbenzol 3.439 kg
m-Xylol 5.561 kg
o-Xylol 2.195 kg
p-Xylol 2.439 kg
Toluol 6.244 kg
Wasser 71.887 kg
Warme 179.253.049 kJ
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Weitere Prozessdaten und Parameter entstammen aus der vom Umweltbun-

desamt in Auftrag gegebenen und am ifeu angefertigten Studie ,Systemver-

gleich speicherbarer Energietrager aus erneuerbaren Energien (SYSEET)".1%3

Liste der verwendeten ecoinvent 3.4 Module

Biomasse

anaerobic digestion plant,..._anaerobic digestion plant construction, ag-
ricul._1 [CH]

chemical factory, organics_chemical factory construction, organics
[RER]

diesel, low-sulfur_diesel production, low-sulfur [Euro...]

heat and power co-generati..._market for heat and power co-generation
unit, 1... [GLO]

pipeline, natural gas, lon..._market for pipeline, natural gas, long dis-
tance._2 [GLO]

waste mineral oil_market for waste mineral oil [Euro...]

CCU Infrastruktur

chemical factory, organics_market for chemical factory, organics [GLO]

Direct Air Capture

aluminium, cast alloy; market for aluminium, cast alloy [GLO]

gravel, crushed; market for gravel, crushed [RoW]

concrete, sole plate and foundation; market for concrete, sole plate and
foundation [RoW]

chromium steel pipe; market for chromium steel pipe [GLO]

ethylene glycol, at plant [RER]

copper; market for copper [GLO]

anionic resin; market for anionic resin [GLO]

polyethylene, high density, granulate; market for polyethylene, high den-
sity, granulate [Euro...]

reinforcing steel; market for reinforcing steel [GLO]

sand; market for sand [GLO]

steel, low-alloyed; market for steel, low-alloyed [GLO]

stone wool, packed; market for stone wool, packed [GLO]

Hintergrundsystem

sodium hydroxide, 50% in H20, production mix, at plant [RER]
monoethanolamine_ethanolamine production [RER]
diethanolamine_ethanolamine production [RER]

zinc_market for zinc [GLO]

ethylene glycol dimethyl ether_ethylene glycol dimethyl ether production
[RER]

carbon black _carbon black production [GLO]

hydrochloric acid, 30% in H20, at plant [RER]
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cobalt_market for cobalt [GLO]

chromium oxide, flakes_market for chromium oxide, flakes [GLO]
nickel, 99.5% market for nickel, 99.5% [GLO]

ammonia, liquid_market for ammonia, liquid [RER]

Water desalination [MENA]

Infrastruktur Aminwasche

concrete, sole plate and foundation; market for concrete, sole plate and
foundation [RoW]

steel, chromium steel 18/8..._market for steel, chromium steel 18/8, hot
rolled [GLO]

transport, freight, lorry ..._market for transport, freight, lorry >32 met-
ric._3 [RER]

Katalysatoren

aluminium oxide_market for aluminium oxide [GLO]
cobalt_market for cobalt [GLO]

copper oxide_market for copper oxide [GLO]
magnesium oxide_market for magnesium oxide [GLO]
nickel, 99.5% market for nickel, 99.5% [GLO]

zeolite, powder_market for zeolite, powder [GLO]

zinc oxide_market for zinc oxide [GLO]

Referenzsysteme

benzene_benzene production [RER]

ethylene, average_ethylene production, average [RER]
methanol_methanol production [GLO]

natural gas, high pressure_natural gas production [DE]
propylene_propylene production [RER]

Stromerzeugung

electricity production mix DE 2030

electricity production mix DE 2050 - GS f. fos. En.

electricity, high voltage; electricity production, hard coal [DE]

electricity, high voltage; electricity production, hydro, reservoir, alpine
[NO]

electricity, high voltage; electricity production, lignite [DE]

electricity, high voltage; electricity production, natural gas, combined cy-
cle [DE]

electricity, high voltage; electricity production, wind, gr 3MW turbine, on-
shore [DE]

electricity, high voltage_electricity production, wind, 1-3MW turbine, off-
shore [DE]

electricity, low voltage; electricity production, photovoltaic, 570kWp [DE]
electricity, low voltage_electricity production, photovoltaic, 3kWp slan...
[DE]

electricity, medium voltage; market for electricity, medium voltage [DE]
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e lubricating oil_market for lubricating oil [GLO]

e photovoltaic plant, 570kWp..._market for photovoltaic plant, 570kWp,
multi-Si... [GLO]

e photovoltaic slanted-roof ..._market for photovoltaic slanted-roof instal-
lati... [GLO]

e PV 570 kWp open ground installation, multi-Si, on open ground [ES, In-
fra]

e PV energy plant, open ground inst., m-Si, Germany 2050 - GS f. fos. En
[ES, Infra]

e tap water_market for tap water [Euro...]

e transport, freight, lorry ..._market for transport, freight, lorry 7.5-16 met...
[GLO]

e waste mineral oil_market for waste mineral oil [Euro...]

e wastewater, from residence_market for wastewater, from residence
[RoW]

e wind energy plant, offshore, average, Germany [DE]

e wind energy plant, onshore, strong wind, average, Germany [DE]

e wind power plant, 2MW, off..._market for wind power plant, 2MW, off-
shore, fix... [GLO]

e wind power plant, 2MW, off..._market for wind power plant, 2MW, off-
shore, mov... [GLO]

e wind turbine network conne..._market for network connection, turbine
4.5MW, o... [GLO]

e wind turbine, 4.5MW, onshore_wind turbine construction, 4.5MW, on-
shore [GLO]

Wasserstofferzeugung

e acrylonitrile-butadiene-st..._market for acrylonitrile-butadiene-styrene
copo... [GLO]

e fuel cell, stack polymer e..._fuel cell production, stack polymer electro-
lyte... [CH]

e charcoal_market for charcoal [GLO]

e castiron_market for cast iron [GLO]

fuel cell, polymer electro..._fuel cell production, polymer electrolyte

membr... [CH]

copper_market for copper [GLO]

aluminium, wrought alloy_market for aluminium, wrought alloy [GLO]

glass fibre_market for glass fibre [GLO]

graphite_market for graphite [GLO]

heat, district or industri..._market for heat, district or industrial, natura...

[CH]

inverter, 500kW_market for inverter, 500kW [GLO]

manganese_market for manganese [GLO]

nickel, 99.5% market for nickel, 99.5% [GLO]

N-methyl-2-pyrrolidone_market for N-methyl-2-pyrrolidone [GLO]

phenolic resin_market for phenolic resin [GLO]

platinum_market for platinum [GLO]
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e polyethylene, high density..._market for polyethylene, high density, gran-
ulate [GLO]

e polyphenylene sulfide_market for polyphenylene sulfide [GLO]

e polysulfone_market for polysulfone [GLO]

e propylene glycol, liquid_market for propylene glycol, liquid [GLO]

e sheet rolling, steel_market for sheet rolling, steel [GLO]

e steel, chromium steel 18/8..._market for steel, chromium steel 18/8, hot
rolled [GLO]

o steel, low-alloyed_market for steel, low-alloyed [GLO]

o tetrafluoroethylene_market for tetrafluoroethylene [GLO]

e titanium dioxide_market for titanium dioxide [RER]

e zinc_market for zinc [GLO]

Warmeerzeugung
e Erdgas_aus_ VCMPublicEnergy V1.0
e Geothermie Strom (nach Karlsdottir) [IS]

Zementwerk
e clinker_clinker production [CH]

Normierung

Die Berechnungsgrundlage der Normierung wird exemplarisch an den Ergeb-

nissen aus Szenario 5 der Methanolproduktion gezeigt.

Zunachst wird die Differenz A,y p aus den GWP-Werten der CCU- und Refe-
renzprodukte gebildet:

kg CO, eq. kg CO, eq.
AGWP: GWPCCU - GWPRef == (_686 - 627) M - _1313 M

Der negative Wert indiziert eine Entlastung in der angegebenen Kategorie. Die
maximale Emissionsreduktion &, des GWP100 in % ergibt sich aus dem Quo-
tienten der entsprechenden Emissionen GWP¢cy und GWPg.s inklusive der
EoL-Emissionen (vgl. Kapitel 5.3.3):

kg CO, eq.
GWPccy + EoL (—686 + 1375) %
_ .

—1- - — 660
EMax GWPgey + Eol kg CO, eq. N
t

(627 + 1375)

XVIII



Anhang

Um die Entlastung A;yp auf die Emissionen der BRD im Jahr 2016 zu bezie-

hen, wird der Quotient Q,,» gebildet:

kg CO, eq.
_ Bawp 13D - — _144-10-92
Qowp = GWPgrp 909.394.000.000 kg CO, eq. ' t
Die Quotienten werden zueinander in Relation R;yp, Ryp, ..., gesetzt, indem

die Quotienten der anderen Wirkungskategorien Q4p, Qgp, Qxra, USW. jeweils

durch den Quotienten des GWP Q. p geteilt werden:

1
—-1,44-107°=
Rewp = _QQGWP "EMax = 1t =—1,00
GWP 1,44 - 10—9?
1
1,14-10710=
Ryp = _gAP " EMax = —f = 0,08
GWP 1,44 -10° T
1
558-10"10=
Rgp = _SEP C Eyax = —f =0,39
GWP 1,44 - 10—9?

Die Werte geben damit die relativen Beitradge der Belastung (positiv) und Ent-
lastung (negativ) in Bezug auf das GWP100 und die Emissionen der BRD im
Jahr 2016 an, wenn der fossile Prozess durch den CCU-Prozess ersetzt wer-

den wirde.

Der Gesamtbeitrag Ggyp, Gap, ---, I % bezogen auf das projizierte Produkti-
onsvolumen und die Emissionen des Jahres 2016 ergibt sich durch Multiplika-

tion des Quotienten Qg p Mit der Produktionsmenge M, ;:

1
Gewp = Qewp " Mproj = —1,44 - 10_9? +2.300.000t = —0.33 %
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LCIA Ergebnistabellen
Tabelle 14: GWP100 ohne EoL-Emissionen der Szenarien S1-S18.

GWP10 ohne EoL

(kg CO»-eq./FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 289 115 48 69 41 41 41 41 41
CCU Strom 222 76 9 30 2 2 2 2 2
CCU Produktion 28 0 0 0 0 0 0 0 0
CCU Katalysator 5 5 5 5 5 5 5 5 5
CCU Infrastruktur 34 34 34 34 34 34 34 34 34
CO,-Abscheidung -102 -799 -950 -684 -773 -773 -773 -1141 -1329
Warme 524 361 361 524 524 524 524

CO2 Strom 677 132 16 94 5 5 5

CO:2 Produktion 73 83 49 73 73 73 73 234 46
CO:z2 Infrastruktur* 0
CO2 Anrechnung -1375 -1375 -1375 -1375 -1375 -1375 -1375 -1375 -1375
Elektrolyse 4606 1503 160 878 42 44 39 42 42
H2 Strom 4601 1499 157 873 37 40 37 37 37
H2 Produktion 5 2 2 5 5 4 2 5 5
H2 Infrastruktur** 2 0

Hintergrund 14 7 5 6 5 0 0 5 5
Strom 9 2 0 1 0 0 0 0 0
Hilfsmaterialien 5 5 5 5 5 0 0 5 5
Gesamtergebnis 4807 826 -737 269 -686 -688 -693 -1053 -1241
(c;\év'élg’z_oezr_‘/‘f:;o" S10 S11 S12 S13 S14 S15 S16 S17  S18
CCU-Prozess 41 139 139 187 187 179 179 117 117
CCU Strom 2 1 1 10 10 10 10 4 4
CCU Produktion 0 0 0 0 0 0 0 0 0
CCU Katalysator 5 0 0 20 20 19 19 13 13
CCU Infrastruktur 34 137 137 157 157 151 151 100 100
CO,-Abscheidung -1204 -2302 -2734 -1455 -2755 -1522 -2771 -2366 -3196
Warme 163 288 1451 362 1394 348 868 173
CO2 Strom 0 11 17 0 16 0 11 0
CO2 Produktion 8 149 16 219 24 211 23 140 15
CO:2 Infrastruktur* 0 0 0 0 0
CO2 Anrechnung -1375 -2750 -2750 -3142 -3142 -3142 -3142 -3385 -3385
Elektrolyse 42 105 104 127 127 122 122 81 81
H2 Strom 37 93 92 113 113 108 108 72 72
H2 Produktion 5 12 12 15 15 14 14 9 9
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 5 11 11 14 14 13 13 9 9
Strom 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Hilfsmaterialien 5 11 11 14 14 13 13 9 9
Gesamtergebnis -1116 -2047 -2480 -1127 -2428 -1206 -2456 -2160 -2990

*) FUr DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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Tabelle 15: GWP100 mit EoL-Emissionen der Szenarien S1-S18.

GWP100 mit EoL

(kg CO»-eq./FE) S1 S2  S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9

CCU-Prozess 289 115 48 69 41 41 41 41 41
CCU Strom 222 76 9 30 2 2 2 2 2
CCU Produktion 28 0 0 0 0 0 0 0 0
CCU Katalysator 5 5 5 5 5 5 5 5 5
CCU Infrastruktur 34 34 34 34 34 34 34 34 34
CO,-Abscheidung 1273 576 425 691 602 602 602 234 46
Warme 524 361 361 524 524 524 524

CO2 Strom 677 132 16 94 5 5 5

CO2 Produktion 73 83 49 73 73 73 73 234 46
CO:2 Infrastruktur* 0
Elektrolyse 4606 1503 160 878 42 44 39 42 42
H2 Strom 4601 1499 157 873 37 40 37 37 37
H2 Produktion 5 2 2 5 5 4 2 5 5
H2 Infrastruktur** 2 0

Hintergrund 14 7 5 6 5 0 0 5 5
Strom 9 2 0 1 0 0 0 0 0
Hilfsmaterialien 5 5 5 5 5 0 0 5 5
Gesamtergebnis 6182 2201 638 1644 689 687 682 322 134

GWP190 mit EoL

(kg CO.-eq./FE) S10 S11 S12 S13 S14 S15 Si6 S17 S18

CCU-Prozess 41 139 139 187 187 179 179 117 117
CCU Strom 2 1 1 10 10 10 10 4 4
CCU Produktion 0 0 0 0 0 0 0 0 0
CCU Katalysator 5 0 0 20 20 19 19 13 13
CCU Infrastruktur 34 137 137 157 157 151 151 100 100
CO2-Abscheidung 171 448 16 1687 387 1620 371 1019 189
Warme 163 288 1451 362 1394 348 868 173
CO:2 Strom 0 11 17 0 16 0 11 0
CO:2 Produktion 8 149 16 219 24 211 23 140 15
COz2 Infrastruktur* 0 0 0 0 0
Elektrolyse 42 105 104 127 127 122 122 81 81
H2 Strom 37 93 92 113 113 108 108 72 72
H2 Produktion 5 12 12 15 15 14 14 9 9
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 5 11 11 14 14 13 13 9 9
Strom 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Hilfsmaterialien 5 11 11 14 14 13 13 9 9
Gesamtergebnis 259 703 270 2015 714 1936 686 1225 395

*) Fur DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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Tabelle 16: AP der Szenarien S1-S18.

AP (kg SOz-eq./FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 1,37 1,00 080 0,83 065 065 0,65 0,65 0,65
CCU Strom 0,74 0,38 0,17 0,19 0,01 0,01 0,01 0,00 0,01
CCU Katalysator 0,32 032 032 032 032 032 0,32 032 0,32
CCU Infrastruktur 0,31 031 031 031 031 031 0,31 031 0,31
CO,-Abscheidung 3,16 1,47 094 152 09 095 095 0,93 0,59
Warme 0,54 0,37 037 054 054 054 0,54

CO:2 Strom 2,25 0,66 0,29 0,61 0,04 0,04 0,04

CO2 Produktion 0,37 0,43 0,28 037 0,37 0,37 037 0,93 0,59
CO:z2 Infrastruktur* 0,00
Elektrolyse 15,70 7,87 3,27 6,27 066 0,38 038 0,66 0,66
H2 Strom 15,31 749 290 5,89 0,27 0,29 0,27 0,27 0,27
H2 Produktion 0,38 0,37 037 038 0,38 0,09 0,11 0,38 0,38
H2 Infrastruktur** 0,01 0,00

Hintergrund 0,05 0,03 0,02 0,03 0,02 0,00 000 0,02 0,02
Strom 0,03 0,01 0,00 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,00 0,00 0,02 0,02
Gesamtergebnis 20,28 10,38 5,04 8,64 227 198 198 225 191
AP (kg SO2-eq./FE) S10 S11 S12 S13 S14 S15 Sl16 S17  S18
CCU-Prozess 0,65 131 1,31 251 251 241 241 158 1,58
CCU Strom 0,01 0,01 0,01 0,07 0,07 0,07 0,07 0,03 0,03
CCU Katalysator 0,32 0,05 0,05 1,00 1,00 09 09 0,64 0,64
CCU Infrastruktur 0,31 125 125 143 143 138 1,38 0,92 0,92
CO,-Abscheidung 0,29 1,13 0,26 2,73 0,76 2,63 0,73 1,68 0,42
Warme 0,17 0,30 150 0,37 144 0,36 0,90 0,18
CO2 Strom 0,00 0,08 0,12 0,00 0,12 0,00 0,08 0,00
CO:2 Produktion 0,13 0,75 026 1,11 0,38 1,07 0,36 0,71 0,24
CO: Infrastruktur* 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Elektrolyse 0,66 164 163 198 198 190 190 1,26 1,26
H2 Strom 0,27 068 067 083 083 0,79 0,79 0,53 0,53
H2 Produktion 0,38 0,9 09 1,16 1,16 1,11 1,11 0,74 0,74
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 0,02 0,05 0,05 0,06 0,06 0,06 0,06 0,04 0,04
Strom 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,02 0,05 0,05 0,06 0,06 0,06 0,06 0,04 0,04
Gesamtergebnis 1,62 4,13 324 7,28 530 7,00 509 457 331

*) FUr DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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Tabelle 17: EP der Szenarien S1-S18.

EP (kg POs-eq./FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 150 0,74 052 056 048 048 048 0,48 0,48
CCU Strom 1,02 0,27 0,04 008 0,01 0,01 001 0,01 0,01
CCU Katalysator 026 0,26 0,26 0,26 026 026 0,26 0,26 0,26
CCU Infrastruktur 0,22 0,22 0,22 0,22 022 022 0,22 0,22 0,22
CO,-Abscheidung 333 069 0,19 052 023 0,23 0,23 0,28 0,12
Warme 0,06 0,04 0,04 0,06 0,06 0,06 0,06

CO:2 Strom 3,13 047 0,08 0,32 0,02 0,02 0,02

CO:2 Produktion 0,14 0,17 0,06 0,24 0,14 0,14 0,14 0,28 0,12
CO:2 Infrastruktur* 0,00
Elektrolyse 21,29 541 080 762 019 0,19 0,17 0,19 0,19
H2 Strom 21,26 538 0,78 759 0,16 0,17 0,16 0,16 0,16
H2 Produktion 0,03 0,02 0,02 0,03 003 0,02 0,01 0,03 0,03
H2 Infrastruktur** 0,01 0,00

Hintergrund 0,06 0,02 0,02 0,02 001 0,00 0,00 0,02 0,02
Strom 0,04 0,01 0,00 0,00 000 0,00 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,01 0,01 0,01 0,01 001 0,00 0,00 0,02 0,02
Gesamtergebnis 26,18 6,87 152 8,72 091 0,89 0,88 0,97 0,81
EP (kg POs-eq./FE) S10 S11 Ss12 S13 S14 S15 S16 S17 Si18
CCU-Prozess 048 088 088 182 182 1,75 1,75 1,15 1,15
CCU Strom 0,01 0,01 0,01 0,04 004 0,04 0,04 0,02 0,02
CCU Katalysator 0,26 0,00 0,00 0,78 0,78 0,75 0,75 050 0,50
CCU Infrastruktur 0,22 087 087 100 100 09 096 0,64 0,64
CO,-Abscheidung 0,06 0,37 0,08 0,67 016 064 0,16 042 0,10
Warme 0,02 0,03 0,18 0,04 0,17 0,04 0,11 0,02
CO2 Strom 0,00 0,05 0,07 0,00 0,07 0,00 0,05 0,00
CO:2 Produktion 0,04 0,28 0,08 042 012 040 0,11 0,27 0,08
CO: Infrastruktur* 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Elektrolyse 0,19 048 047 058 058 056 056 0,37 0,37
H2 Strom 0,16 040 040 0,48 048 047 047 031 0,31
H2 Produktion 0,03 0,08 0,08 0,09 009 0,09 0,09 0,06 0,06
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 0,01 0,04 0,04 0,04 004 0,04 0,04 0,03 0,03
Strom 0,00 0,00 0,00 0,00 000 0,00 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,01 0,04 0,04 0,04 004 0,04 0,04 0,03 0,03
Gesamtergebnis 0,75 176 147 3,11 261 299 251 197 1,65

*) FUr DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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Tabelle 18: KEA der Szenarien S1-S18.

KEA (GJ/FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 399 1,76 1,15 221 1,85 18 185 1,85 1,85
CCU Strom 3,44 1,20 0,60 1,66 1,30 1,30 1,30 1,30 1,30
CCU Katalysator 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07
CCU Infrastruktur 0,48 0,48 0,48 0,48 0,48 0,48 0,48 0,48 0,48
CO,-Abscheidung 19,90 8,97 7,52 14,48 13,37 13,37 13,37 4,03 0,16
Warme 839 5,78 5,78 8,39 8,39 8,39 8,39

CO:2 Strom 10,51 2,10 1,05 509 3,98 3,98 3,98

CO2 Produktion 1,00 1,09 0,68 1,00 1,00 1,00 1,00 4,03 0,16
CO:z2 Infrastruktur* 0,00
Elektrolyse 71,52 23,88 10,59 37,25 27,09 29,01 26,99 27,09 27,09
H2 Strom 71,46 23,82 10,56 37,19 27,03 28,96 26,97 27,03 27,03
H2 Produktion 0,06 0,03 0,03 0,06 0,06 0,05 0,02 0,06 0,06
H2 Infrastruktur** 0,03 0,01

Hintergrund 0,23 0,12 0,11 0,16 0,24 0,06 0,06 0,10 0,10
Strom 0,14 0,03 0,02 0,07 0,05 0,05 0,05 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,09 0,09 0,09 0,09 0,09 0,01 0,010 0,10 0,10
Gesamtergebnis 95,65 34,74 19,37 54,10 42,45 44,29 42,28 33,07 29,20
KEA (GJ/FE) S10 S11  Ss12 S13 Si14 S15 S16 S17 S18
CCU-Prozess 1,85 290 2,90 9,74 9,74 935 935 449 4,49
CCU Strom 1,30 0,95 0,95 724 724 6,9 6,95 290 2,90
CCU Katalysator 0,07 0,00 0,00 0,26 0,26 0,25 0,25 0,17 0,17
CCU Infrastruktur 0,48 195 1,95 2,24 224 215 2,15 143 143
CO,-Abscheidung 2,89 14,79 0,40 38,27 6,64 36,76 6,37 23,49 3,30
Warme 2,61 4,61 2325 580 22,33 557 1391 2,77
CO2 Strom 0,08 8,13 12,00 0,25 1153 0,24 7,66 0,16
CO:2 Produktion 019 204 040 3,02 0,58 290 056 1,93 0,37
CO: Infrastruktur* 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Elektrolyse 27,09 67,54 66,75 81,77 81,77 7855 78,55 52,18 52,18
H2 Strom 27,03 67,39 66,60 81,59 81,59 78,37 78,37 52,07 52,07
H2 Produktion 0,06 0,5 0,15 0,18 0,18 0,17 0,27 0,12 0,12
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 0,11 0,25 0,23 0,42 0,31 0,40 0,30 0,26 0,19
Strom 0,02 0,03 000 015 0,04 0,24 0,04 0,09 0,02
Hilfsmaterialien 0,09 0,22 0,22 0,27 0,27 0,26 0,26 0,17 0,17
Gesamtergebnis 31,94 85,48 70,27 130,20 98,46 125,06 94,57 80,43 60,17

*) FUr DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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Tabelle 19: ODP der Szenarien S1-S18.

ODP (g CFC11-eq./FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 0,24 0,11 0,07 0,07 0,04 0,04 0,04 004 0,04
CCU Strom 0,20 0,07 0,02 0,02 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
CCU Katalysator 001 o001 001 001 0,01 001 001 0,01 0,01
CCU Infrastruktur 0,03 0,03 0,03 0,03 0,03 0,03 0,03 0,03 0,03
CO,-Abscheidung 1,71 1,18 108 1,18 1,21 1,112 1,11 1,33 0,01
Warme 0,16 0,1 0,21 0,16 0,16 0,16 0,16

CO:2 Strom 0,60 0,12 0,04 0,08 0,00 0,00 0,00

CO:2 Produktion 094 095 093 094 094 094 094 133 0,01
CO:2 Infrastruktur* 0,00
Elektrolyse 4,12 137 040 134 0,04 0,04 0,03 004 0,04
H2 Strom 411 137 039 134 0,03 0,03 0,03 0,03 0,03
H2 Produktion 001 o001 o001 001 0,06 0,01 000 0,01 0,01
H2 Infrastruktur** 0,00 0,00

Hintergrund 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Strom 0,01 0,00 0,00 000 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,00 0,00 0,00 000 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Gesamtergebnis 6,08 267 155 259 119 1,19 1,18 1,41 0,09
ODP (g CFC11-eq./FE) S10 S11 S12 S13 S14 S15 S16 S17 S18
CCU-Prozess 0,04 0,2 0,22 019 0,19 0,18 0,18 0,12 0,22
CCU Strom 0,00 0,00 0,00 0,01 0,01 0,01 0,01 0,00 0,00
CCU Katalysator 0,01 0,00 0,00 005 005 0,05 0,05 0,03 0,03
CCU Infrastruktur 0,03 0,1 0,212 0,13 0,13 0,13 0,13 0,08 0,08
CO2-Abscheidung 0,05 203 001 331 0,12 3,17 0,11 2,09 0,06
Warme 0,05 0,09 045 0,11 043 0,11 0,27 0,05
CO2 Strom 0,00 0,01 0,01 0,00 0,01 0,00 0,01 0,00
CO:2 Produktion 000 193 001 28 0,01 273 001 1,82 0,01
CO: Infrastruktur* 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Elektrolyse 0,04 0,09 009 02112 0,112 0,10 0,00 0,07 0,07
H2 Strom 0,03 0,07 0,07 0,09 0,09 0,08 0,08 0,06 0,06
H2 Produktion 0,01 0,02 0,02 002 002 0,02 0,02 0,01 0,01
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 0,00 001 001 001 0,01 0,01 0,01 0,010 0,01
Strom 0,00 0,00 0,00 000 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,00 o001 o001 001 0,00 001 001 0,01 0,01
Gesamtergebnis 0,14 2,24 0,22 361 042 347 041 228 0,25

*) Fur DAC in COz2 Produktion enthalten.

**) In Hz2 Produktion enthalten.
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Tabelle 20: PM.s der Szenarien S1-S18.

PM25 (g PM2s-eq./FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 857 667 537 621 468 468 468 468 468
CCU Strom 400 211 81 164 11 11 11 11 11
CCU Katalysator 206 206 206 206 206 206 206 206 206
CCU Infrastruktur 251 251 251 251 251 251 251 251 251
CO,-Abscheidung 2103 1098 736 1398 915 915 915 866 226
Warme 525 362 362 525 525 525 525

CO:2 Strom 1222 368 141 517 34 34 34

CO2 Produktion 356 369 233 356 356 356 356 866 226
CO:z2 Infrastruktur* 0
Elektrolyse 8528 4388 1629 5192 451 305 295 451 451
H2 Strom 8308 4169 1421 4971 231 247 230 231 231
H2 Produktion 220 205 205 220 220 59 65 220 220
H2 Infrastruktur** 14 4

Hintergrund 32 21 18 22 16 2 2 17 17
Strom 16 6 2 7 0 0 0 0 0
Hilfsmaterialien 15 15 15 15 15 1 1 17 17
Gesamtergebnis 11520 6175 2921 7232 1849 1690 1680 1801 1161
PM2s (g PM2s-eq./FE) S10 S11 S12 S13 S14 S15 S16 S17  Si18
CCU-Prozess 468 1043 1043 1862 1862 1789 1789 1174 1174
CCU Strom 11 8 8 62 62 59 59 25 25
CCU Katalysator 206 25 25 642 642 617 617 410 410
CCU Infrastruktur 251 1010 1010 1159 1159 1113 1113 739 739
CO,-Abscheidung 221 1086 116 2632 536 2528 515 1621 284
Warme 163 289 1454 363 1397 348 870 173
CO2 Strom 1 69 102 2 98 2 65 1
CO2 Produktion 57 729 116 1076 171 1033 164 686 109
CO:z2 Infrastruktur* 0 0 0 0 0
Elektrolyse 451 1124 1117 1360 1360 1307 1307 868 868
H2 Strom 231 575 568 696 696 668 668 444 444
H2 Produktion 220 549 549 665 665 638 638 424 424
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 16 39 38 48 47 46 45 30 30
Strom 0 0 0 1 0 1 0 1 0
Hilfsmaterialien 15 38 38 47 a7 45 45 30 30
Gesamtergebnis 1155 3292 2315 5902 3806 5669 3656 3694 2356

*) FUr DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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Anhang

Tabelle 21: LU der Szenarien S1-S18.

LU (m?/FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 755 453 477 1826 3,77 3,77 3,77 3,777 3,77
CCU Strom 383 081 106 1455 0,06 0,06 0,06 0,06 0,06
CCU Katalysator 044 0,44 044 0,44 044 044 044 044 044

CCuU Infrastruktur 3,27 3,27 3,27 3,27 3,27 327 327 327 3,27
COz-Abscheidung 13,60 3,10 3,56 46,39 2,06 206 206 656 0,07

Warme 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

CO2 Strom 11,72 142 184 4450 0,18 0,18 0,18

CO2 Produktion 1,88 1,68 1,72 188 188 188 188 6,56 0,06
CO:2 Infrastruktur* 0,00
Elektrolyse 79,75 16,25 18,64 308,20 136 1,41 128 136 1,36
H2 Strom 79,61 16,10 1852 308,05 122 1,30 1,21 122 1,22
H2 Produktion 0,14 0,08 0,08 0,14 0,4 0,10 0,06 0,24 0,14
H2 Infrastruktur** 0,06 0,04

Hintergrund 0,17 0,04 0,05 0,61 0,02 0,00 0,00 0,02 0,02
Strom 0,16 0,02 0,03 0,60 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,01 0,00 0,01 0,01 0,01 0,00 0,00 0,02 0,02

Gesamtergebnis 101,07 23,91 27,02 373,46 7,22 7,25 7,12 11,71 5,22

LU (m2/FE) S10 S11  Ss12 S13 S14 S15 Si16 S17  S18
CCU-Prozess 3,77 13,23 13,23 16,88 16,88 16,21 16,21 10,69 10,69
CCU Strom 0,06 0,04 0,04 0,33 033 031 031 0,13 0,13
CCU Katalysator 0,44 0,01 0,01 143 143 1,38 138 0,91 091
CCU Infrastruktur 3,27 13,18 13,18 15,12 15,12 14,52 14,52 9,65 9,65
CO,-Abscheidung 0,09 4,22 0,18 6,23 0,28 599 0,27 398 0,18
Warme 0,00 0,00 0,01 0,00 0,01 0,00 0,010 0,00
COz2 Strom 0,00 0,37 0,54 0,01 052 001 0,34 0,01
CO2 Produktion 0,09 385 0,18 568 0,26 546 025 362 0,17
COz2 Infrastruktur* 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Elektrolyse 1,36 3,39 3,36 4,11 421 395 395 262 2,62
H2 Strom 1,22 3,03 3,00 367 367 353 353 234 234
H2 Produktion 0,14 0,36 0,36 0,44 044 042 042 0,28 0,28
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 0,02 0,04 0,04 0,05 0,05 0,05 0,05 0,03 0,03
Strom 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,01 0,00 0,00 0,00
Hilfsmaterialien 0,01 0,04 0,04 0,05 0,05 0,04 0,04 0,03 0,03
Gesamtergebnis 5,24 20,88 16,80 27,27 21,31 26,19 20,47 17,32 13,52

*) FUr DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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Tabelle 22: WU der Szenarien S1-S18.

WU (m3/FE) S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9
CCU-Prozess 1177 1225 972 616 386 386 386 386 386
CCU Strom 802 850 597 241 11 11 11 11 11
CCU Katalysator 75 75 75 75 75 75 75 75 75
CCU Infrastruktur 300 300 300 300 300 300 300 300 300
CO,-Abscheidung 3234 1889 1240 1533 819 819 819 306 19
Warme 0 0 0 0 0 0 0

CO:2 Strom 2449 1484 1041 747 33 33 33

CO:2 Produktion 785 405 198 785 785 785 785 306 18
CO:2 Infrastruktur* 1
Elektrolyse 16707 16863 10515 6248 286 286 267 286 286
H2 Strom 16648 16811 10474 6189 228 244 227 228 228
H2 Produktion 58 38 38 58 58 42 40 58 58
H2 Infrastruktur** 14 2

Hintergrund 101 72 64 78 68 68 68 3 2
Strom 33 24 17 10 0 0 0 0 0
Hilfsmaterialien 68 47 47 68 68 67 67 3 2
Gesamtergebnis 21219 20049 12791 8474 1560 1559 1540 981 693
WU (m3/FE) S10 S11 S12 S13 S14 S15 S16 S17 S18
CCU-Prozess 386 1220 1220 1690 1690 1624 1624 1064 1064
CCU Strom 11 8 8 61 61 59 59 24 24
CCU Katalysator 75 4 4 244 244 235 235 156 156
CCU Infrastruktur 300 1207 1207 1385 1385 1330 1330 884 884
CO,-Abscheidung 26 1674 51 2472 77 2374 74 1577 49
Wwarme 0 0 0 0 0 0 0 0
CO:2 Strom 1 68 101 2 97 2 65 1
CO2 Produktion 24 1606 50 2371 73 2277 70 1513 47
CO:z2 Infrastruktur* 1 1 2 2 1
Elektrolyse 286 713 707 864 864 830 830 551 551
H2 Strom 228 568 561 687 687 660 660 439 439
H2 Produktion 58 146 146 177 177 170 170 113 113
H2 Infrastruktur**

Hintergrund 22 41 5 190 51 182 49 114 25
Strom 0 0 0 1 0 1 0 1 0
Hilfsmaterialien 22 41 5 188 51 181 49 113 25
Gesamtergebnis 721 3648 1982 5216 2683 5010 2577 3306 1690

*) FUr DAC in CO2 Produktion enthalten. **) In H2 Produktion enthalten.
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