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Gemeinsame Presse-Information

40 Jahre alter Katalysator birgt Uberraschungen fiir die

Wissenschaft

Ludwigshafen, Zirich, Koln, Berlin, 29. Oktober 2020 - Der Katalysator
“Titansilikalit-1 (TS-1) ist nicht neu: Schon vor fast 40 Jahren wurde er entwickelt und
seine Fahigkeit entdeckt, Propylen in Propylenoxid, eine wichtige Grundchemikalie in
der Chemieindustrie, umzuwandeln. Jetzt hat ein Wissenschaftlerteam der ETH
Zurich, der Universitat Koln, dem Fritz-Haber-Institut und der BASF durch die
Kombination verschiedener Methoden einen uberraschenden Wirkmechanismus
dieses Katalysators entdeckt. Diese Erkenntnisse sollen die Katalysatorforschung

einen wichtigen Schritt voranbringen.

Propylenoxid wird in der Industrie eingesetzt, um zum Beispiel Polyurethane oder
Frostschutzmittel und Hydraulikflissigkeiten herzustellen. Mehr als elf Millionen
Tonnen Propylenoxid werden in der chemischen Industrie weltweit jedes Jahr
produziert, davon schon jetzt eine Million durch die Oxidation von Propylen mit
Wasserstoffperoxid. Die chemische Reaktion wird katalysiert durch TS-1, ein
mikroporoses, kristallines Material, das aus Silizium und Sauerstoff besteht und in dem
kleine Mengen Titan enthalten sind. Der Katalysator wird seit 40 Jahren erfolgreich
genutzt und die Fachwelt ging davon aus, dass das aktive Zentrum im TS-1 einzelne,

isolierte Titanatome enthalt, die fur die besondere Reaktivitat des Katalysators sorgen.

Ein Forscherteam der ETH Zurich, der Universitat Koln, des Fritz-Haber-Instituts und
der BASF hat diese Annahme in Frage gestellt. “In den vergangenen Jahren kamen
Zweifel auf, ob die Annahme Uber den Wirkmechanismus korrekt ist, da sie sich
hauptsachlich auf Analogien zu vergleichbaren Katalysatoren stutzt und weniger auf
experimentellen Beweisen. Wenn man aber versucht, auf Basis einer falschen

Annahme einen Katalysator zu optimieren, ist das sehr schwierig und kann einen in



die vollig falsche Richtung fuhren. Daher war es wichtig, diese Annahme genauer zu
uberprifen®, erlautert der BASF-Wissenschaftler Dr. Henrique Teles, einer der Co-
Autoren der wissenschaftlichen Veroffentlichung, den Ausgangspunkt fir die

Zusammenarbeit.

In einer Studie, die jetzt in “Nature” veroffentlicht wurde, konnten die Wissenschaftler
unter anderem mit Hilfe von  Festkoper-NMR-Untersuchungen  und
Computermodellierungen zeigen, dass zwei benachbarte Titanatome nétig sind, um
die besondere katalytische Aktivitat zu erklaren. Dies wiederum hat das Forscher-
Team darauf schliellen lassen, dass die Titanatome nicht isoliert vorliegen, sondern
dass das katalytisch aktive Zentrum aus einem Titan-Paar besteht. “Keine der
Methoden, die wir in der Studie verwendet haben, ist grundsatzlich neu, dennoch hatte
keine der beteiligten Forschungsgruppen allein die Untersuchung durchflhren
konnen®, betont Prof. Christophe Copéret von der ETH Zurich, der
Korrespondenzautor der Publikation. “Nur die Kombination von unterschiedlichen
Kenntnissen, Erfahrungen und verschiedenen Techniken hat es mdglich gemacht, das

aktive Zentrum des Katalysators genauer zu untersuchen.”

“‘Wir haben viele Jahre an der Aufklarung des Reaktionsmechanismus eines
Katalysators flr die homogene Katalyse gearbeitet und herausgefunden, dass hier —
entgegen den Annahmen in der Literatur — das Wasserstoffperoxid durch ein Titan-
Paar aktiviert wird. Es war wirklich ein besonderer Moment, als wir in der aktuellen
Untersuchung gesehen haben, dass die Erkenntnisse aus der homogenen Katalyse
auch fur die heterogene Katalyse zutreffen.” erklarte der Co-Autor Prof. Albrecht
Berkessel von der Universitat Koln. Und Dr. Thomas Lunkenbein, Co-Autor vom Fritz-
Haber-Institut in Berlin, erganzt: “Wir freuen uns sehr, dass wir einen Beitrag zu dieser
Studie leisten konnten. Mit unserer Analytik konnten wir die Schlussfolgerungen
untermauern. Die Erkenntnis eines zweiatomigen aktiven Zentrums ist von
grundlegender Bedeutung und eroffnet neue  Moglichkeiten in  der
Katalysatorforschung.”

Das Team ist Uberzeugt, dass die Erkenntnisse dieser Studie nicht nur dazu beitragen
werden, bestehende Katalysatoren zu verbessern, sondern auch neue homogene und

heterogene Katalysatoren zu entwickeln.
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