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(54) Substanzbehaltnis fiir eine chemische Reaktion.

(57) Bei einem Verfahren zur Durchfihrung einer chemischen
Reaktion in einem Reaktor (R) liegt mindestens eine Substanz
in einem gasdicht verschlossenen Behaltnis (2; 3; 4) vor, wird
in diesem Behaltnis in den Reaktor eingebracht und durch Auf-
brechen des Behalinisses freigesetzt. Das Behaltnis (2; 3; 4)
ist so ausgebildet, dass es bei Uberschreiten einer spezifizier-
ten Berst-Druckdifferenz zwischen Innendruck und Aussendruck
aufbricht. Das Aufbrechen des Behaltnisses und damit die Frei-
setzung der im Behaltnis befindlichen Substanz erfolgt durch ge-
zielte Anwendung einer die Berst-Druckdifferenz tiberschreiten-
den Druckdifferenz im Reaktor (R). Das Verfahren hat den Vor-
teil, dass zuzudosierende Substanzen bereits vor Reaktionsbe-
ginn in den Reaktor eingebracht werden kénnen und dort dann
bereitgehalten werden, bis sie im Zuge des Reaktionsablaufs
benétigt und druckinduziert freigesetzt werden. Dies erméglicht
neue Reaktionsfihrungen und macht diese signifikant einfacher.
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Beschreibung

[0001] Die Erfindung betrifft ein Verfahren zur Durchfhrung einer chemischen Reaktion geméass dem Oberbegriff des
unabhangigen Anspruchs 1, ein eine chemische Substanz enthaltendes Behalinis geméss dem Oberbegriff des unab-
hangigen Anspruchs 20, ein Set von Behaltnissen geméss dem Oberbegriff des unabhéngigen Anspruchs 26 sowie die
Verwendung eines solchen Behaltnisses zum Stoppen einer chemischen Reaktion.

[0002] In der WO 02/13 969 A1 (und der dazu korrespondierenden US 2004/0 235 046 A1) ist ein Verfahren zur Durchfiih-
rung einer chemischen Reaktion durch Umsetzung zweier oder mehrerer Substanzen in einem Reaktor beschrieben, bei
welchem mindestens eine der fir die Reaktion benétigten Substanzen in einem gasdicht verschlossenen Behéltnis vorliegt,
in bzw. mit diesem Behéltnis in den Reaktor eingebracht und durch Aufbrechen des Behéltnisses vor oder im Laufe der
Reaktion aus dem Behéltnis freigesetzt wird. Das Aufbrechen der Behaltnisse innerhalb des Reaktors erfolgt dabei durch
ungezielte Anwendung einer chemischen, physikalischen oder mechanischen Einwirkung, typischerweise etwa durch die
Schlagwirkung eines im Reaktor vorhandenen Rihrers. Ferner kann auch der im Reaktor herrschende Druck zum Auf-
brechen der Substanzbehaltnisse fihren. Beim Verfahren der WO 02/13 969 A1 kommt ein Set von Substanzbehaltnissen
zum Einsatz, die jeweils molaquivalent abgestufte Substanzmengen enthalten. Die Verwendung solcher mit moléquivalent
abgestuften Substanzmengen vorabgefiilliten Behéltnisse erleichtert dem Labor-Chemiker die korrekte Zudosierung der
fur die jeweilige Reaktion erforderlichen Substanzen bzw. ermdglicht es erst, mit vorabgefillten Substanzmengen eine
erforderliche Substanzmenge zu «bedienen». Insbesondere ist dies bei der Durchfiihrung von Parallel-Reaktionen von
grosser Bedeutung.

[0003] Bei vielen chemischen Reaktionen missen oft verhaltnisméssig kleine und kleinste Substanzmengen zu genau
bestimmten Zeitpunkten oder beim Erreichen eines genau definierten physikalischen Zustands, z.B. Drucks, wéhrend
des Reaktionsablaufs in die im Reaktor befindliche Reaktionsmasse eingebracht werden. Wenn zu diesem Zeitpunkt im
Reaktor ein verhaltnisméassig hoher Druck herrscht, erfordert die Einbringung der Substanz extrem aufwandige und ent-
sprechend kostenintensive Apparaturen. Ein weiteres Problem stellt sich vielfach auch dadurch, dass die einzubringen-
den Substanzen oft sehr empfindlich sind und zum Beispiel nicht mit Luft oder Feuchtigkeit in Kontakt kommen drfen.
Andererseits dlrfen z.B. gewisse Katalysatoren in der Polyolefin Synthese erst bei Erreichen eines genau bestimmten
Drucks (z.B. Ethylengasdruck) der Reaktionsmischung zugefiihrt werden. Dies erhéht den apparativen Aufwand flr die
Zudosierung solcher Substanzen nochmals erheblich. Im Bereich der Polyolefin-Synthese muss zum Beispiel eine sehr
kleine Menge, typisch etwa 0.6 mg, eines hochsensitiven Katalysators in einer Suspension mittels einer Hochdruckpumpe
unter absolutem Luft- und Feuchtigkeitsausschluss in einen typisch 100-1000 ml fassenden oder sogar noch grésseren
Reaktor gegen typischerweise 30 bar Druck zugepumpt werden. Ein weiteres, noch viel schwererwiegendes Problem be-
steht darin, dass es mit den heute zur Verfigung stehenden, sehr aktiven Katalysatoren z.B. in der heterogenen Katalyse
praktisch nicht mehr mdglich ist, extrem kleine Katalysator-Mengen in einer Suspension in einen Reaktor gegen einen
hohen Druck von z.B. 60 bar zuzudosieren, ohne dass die wenigen suspendierten Katalysator-Partikel verloren gehen
bzw. durch die praktisch unvermeidbare Restfeuchtigkeit oder Restluft in den komplexen, meist uniibersichtlichen Leitun-
gen zerstort werden, bevor sie den Reaktor erreicht haben. Wenn dann noch, wie Ublich, sensitive Co-Katalysatoren und
allenfalls weitere Reagenzien dazukommen, wird die Zudosierung unter Druck nochmals problematischer.

[0004] Viele chemische Reaktionen erfordern die Zugabe bestimmter Substanzen wéhrend einer bestimmten Phase des
Reaktionsablaufs. Dies bedeutet in der Praxis, dass der Reaktor fir die Substanzzufiihrung zuganglich gemacht werden
muss, was bei unter Druck stehenden Reaktor natlirlich besondere technisch aufwéndige und schwierig von Restluft
oder Restwasser zu reinigende Dosierapparaturen erforderlich macht (Druckpumpen, Schleusen etc.). Selbst mit hohem
technischem Aufwand ist es praktisch unmdglich, die Substanzen in reiner, z.B. fester Form zuzugeben. Gerade dies
wirde aber neue Mdglichkeiten eréffnen und wére daher besonders wiinschenswert.

[0005] Ein weiteres Problem besteht bei der Durchflihrung von sogenannten Parallel-Reaktionen mit einer Mehrzahl von
Reaktoren. Wenn die Reaktionen die Zudosierung geringster Mengen hochempfindlicher Substanzen insbesondere ge-
gen hohe Reaktordrlcke erfordern, steigt der apparative Aufwand enorm. Ein weiteres Problem besteht generell bei der
Durchflihrung jeglicher paralleler Experimente, insbesondere bei kurzen und mittleren Reaktionszeiten. Dies ist aber ge-
rade der interessanteste Teil flir z.B. die parallele Synthese. In der Praxis kénnen solche Reaktionen dann nur pseudo-
parallel durchgefiihrt werden, d.h. die Zudosierung der Substanzen erfolgt sequentiell, so dass der apparative Aufwand
innerhalb verniinftiger Grenzen bleibt. Falls z.B. die Reaktionszeit 10 Minuten betragt und die Zudosierung einer Substanz
eine Minute in Anspruch nimmt, muss spétestens beim Zuzudosieren der Substanz in den zehnten Reaktor der erste
Reaktor weiterbehandelt werden, d.h. mit einer weiteren Substanz versorgt werden. Dabei ergibt sich oft die Schwierigkeit,
dass die in einem Reaktor laufende Reaktion bereits die Zudosierung einer Substanz erfordert, wahrend die dafiir vorge-
sehene Apparatur noch durch einen anderen Reaktor blockiert ist. Dies ist z.B. flr einen Pipettierroboter ohne enormen
technischen Aufwand praktisch unméglich zu I6sen. Dieses Problem kann zum Teil durch sogenanntes «Scheduling» mit
Hilfe von hochkomplexen Software-Algorithmen zwar entscharft, aber praktisch nicht zufrieden stellend geldst werden.

[0006] Es wéare demnach wiinschenswert, eine einfache Lésung zu haben, mit welcher mit einfachster Software und
einfachster Hardware alle Reaktionen gleichzeitig bedient werden kdnnten, vor allem z.B. jeder Reaktion eine gewlinschte
Substanz zu jedem beliebigen Zeitpunkt, z.B. auch zum gleichen Zeitpunkt in allen Reaktionen, zugeben zu kénnen.
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Dies wirde nicht nur der parallelen Synthese, sondern auch klassisch durchgeflihrten Experimenten einen technischen
Durchbruch verschaffen.

[0007] Die einleitend genannte WO 02/13 969 A1 beschéftigt sich, wie schon erwéhnt, vorwiegend mit der Bereitstellung
von Substanzbehéltnissen, die jeweils molaquivalent abgestufte Substanzmengen enthalten. Die vorstehend erlauterte
Problematik bei der Zudosierung besonders heikler Substanzen ist in diesem Dokument in keiner Weise angesprochen.
Ferner findet sich in diesem Dokument auch weder explizit noch implizit irgendein Lésungsansatz flir diese Problematik.
Im Weiteren ist in diesem Dokument keine Loésung fir das Problem «Scheduling» offenbart. Zudem ist darin auch nicht
beschrieben, dass eine Reaktion komplett so vorbereitet werden kénnte, dass diese (oder ev. auch nur Teile davon) sozu-
sagen «ferngesteuert» geflihrt werden kdnnte.

[0008] Vor dem Hintergrund der vorstehend erlauterten Problematik liegt eine erste Aufgabe der Erfindung darin, die Zu-
dosierung von fiir die Reaktion erforderlichen Substanzen zu vereinfachen bzw. in Extremfallen Uberhaupt erst zu ermdg-
lichen. Eine weitere Aufgabe der Erfindung besteht darin, ein Verfahren der gattungsgemassen Art dahingehend zu ver-
bessern, dass es fiir die Durchfiihrung von echten Parallel-Reaktionen geeignet ist. Schliesslich soll durch die Erfindung
ein Verfahren der gattungsgemassen Art dahingehend verbessert werden, dass die Zugabe auch von hochempfindlichen
Substanzen und insbesondere kleinsten Mengen davon zu jedem gewiinschten Zeitpunkt des Reaktionsablaufs mit ein-
fachen Mitteln veranlasst werden kann, ohne dass dazu der Reaktor gedffnet werden muss.

[0009] Diese der Erfindung zugrunde liegenden Aufgaben werden durch das erfindungsgemésse, im unabhangigen An-
spruch 1 definierte Verfahren, durch das erfindungsgemasse, im unabhéngigen Anspruch 20 definierte Behaltnis und
durch das erfindungsgemasse, im unabhéngigen Anspruch 26 definierte Set von Behéltnissen geldst. Besonders vorteil-
hafte Weiterbildungen und Ausgestaltungen des erfindungsgemassen Verfahrens, des erfindungsgemassen Behaltnisses
und des erfindungsgemassen Sets von Behaltnissen ergeben sich aus den jeweils abhangigen Anspriichen 2-19, 21-25
und 27-38. Die erfindungsgemasse Verwendung eines Behaltnisses ist Gegenstand des Anspruchs 39, die erfindungsge-
masse Verwendung eines Sets ist Gegenstand des Anspruchs 40.

[0010] Hinsichtlich des erfindungsgemassen Verfahrens besteht das Wesen der Erfindung in Folgendem: Bei einem Ver-
fahren zur Durchflihrung einer chemischen Reaktion durch Umsetzung zweier oder mehrerer Substanzen in einem Re-
aktor liegt mindestens eine Substanz in einem gasdicht verschlossenen, im Wesentlichen reaktionsinerten Behaltnis vor,
wird in diesem Behaltnis in den Reaktor eingebracht und dann erst durch gezieltes Aufbrechen des Behaltnisses vor oder
im Laufe der Reaktion aus dem Behaltnis freigesetzt. Es wird ein Behaltnis eingesetzt, das so ausgebildet ist, dass es bei
Uberschreiten einer spezifizierten Berst-Druckdifferenz zwischen dem Druck in seinem Inneren und dem Druck ausserhalb
des Behaltnisses aufbricht. Das Aufbrechen des Behaltnisses und damit die Freisetzung der im Behaltnis befindlichen
Substanz erfolgt durch gezielte Anwendung einer die spezifizierte Berst-Druckdifferenz liberschreitenden Druckdifferenz
im Reaktor.

[0011] Hinsichtlich des erfindungsgeméssen Behaltnisses besteht das Wesen der Erfindung in Folgendem: Ein gasdicht
verschlossenes und eine abgemessene Menge einer chemischen Substanz enthaltendes Behaltnis ist flir eine spezifizierte
Berst-Druckdifferenz zwischen dem Druck in seinem Inneren und dem Druck ausserhalb des Behéltnisses ausgebildet,
so dass es unter Druckverhaltnissen, die die spezifizierte Berst-Druckdifferenz (iberschreiten, aufbricht und die in ihm
enthaltene Substanz freisetzt.

[0012] Hinsichtlich des erfindungsgeméssen Sets von Behéltnissen besteht das Wesen der Erfindung in Folgendem: Bei
einem Set von mindestens zwei gasdicht verschlossenen und je eine abgemessene Menge einer chemischen Substanz
enthaltenden Behaltnissen ist jedes Behaltnis fUr eine spezifizierte Berst-Druckdifferenz zwischen dem Druck in seinem
Inneren und dem Druck ausserhalb des Behaltnisses ausgebildet, so dass es unter Druckverhaltnissen, die die spezifizierte
Berst-Druckdifferenz Uiberschreiten, aufbricht und die in ihm enthaltene Substanz freisetzt.

[0013] Unter «Substanz» bzw. «Substanzen» werden im vorliegenden Zusammenhang nicht nur die an der Reaktion be-
teiligten Ausgangsmaterialien, sondern auch solche Materialien verstanden, welche auf die Stéchiometrie des zu bilden-
den Reaktionsprodukts nur indirekt oder gar nicht oder nur potentiell Einfluss nehmen oder aus irgendeinem anderen
Grund zugefuhrt werden, wie z.B. Lésungsmittel, Katalysatoren, Co-Katalysatoren, Aktivatoren, Inhibitoren, Acceleratoren
etc.. Die Substanzen kdnnen fest, flissig oder gasférmig sein, auch Lésungen und Suspensionen sind méglich. Die phy-
sikalischen und chemischen Bedingungen, unter welchen die Substanzen im Reaktor zusammengefiihrt werden, bis das
angestrebte Reaktionsprodukt entsteht, sind als Reaktionsbedingungen bezeichnet.

[0014] Unter «<im Wesentlichen reaktionsinert» wird im vorliegenden Zusammenhang verstanden, dass das Material oder
die Materialien, aus dem das Behaltnis besteht, keinen oder zumindest keinen nennenswerten Einfluss auf die chemische
Reaktion hat bzw. haben. Materialien wie Glas oder auch Polyethylen sind bekanntermassen fir die meisten Reaktionen
geeignet.

[0015] Unter «spezifizierter Berst-Druckdifferenz» ist im vorliegenden Zusammenhang ein Druckdifferenzwert zwischen
dem Innendruck des Behaltnisses und dem ausserhalb des Behéltnisses herrschenden Aussendruck zu verstehen, bei
Vorliegen bzw. Uberschreiten welchen Druckdifferenzwerts das Behaltnis birst bzw. aufbricht, so dass sein Inhalt freige-
setzt oder zuganglich wird. Jedes Behaltnis ist fir eine spezifizierte, d.h. herstellungsseitig vorgewéahlte Berst-Druckdif-
ferenz ausgelegt, die fertigungstechnisch durch Materialwahl, Wandstarken, Formgebung und/oder Anbringung von Soll-
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bruchstellen erreicht werden kann. Mit «spezifiziert» ist ferner auch gemeint, dass die Berst-Druckdifferenz eines jeden
Behaltnisses in irgendeiner Form bekannt sein muss, so dass die Behaltnisse ihrer Berst-Druckdifferenz entsprechend
korrekt eingesetzt bzw. die Reaktionsflhrung entsprechend abgestimmt werden kdnnen.

[0016] Unter «gezielter Anwendung einer Druckdifferenz» im Reaktor wird im vorliegenden Zusammenhang die geziel-
te Erzeugung eines gegenliber dem Innendruck eines im Reaktor befindlichen Behaltnisses héheren oder niedrigeren
Drucks im Reaktor verstanden. Typischerweise handelt es sich dabei um einen héheren Druck (Uberdruck), jedoch ist
grundsatzlich auch das Anlegen von Unterdruck (Vakuum) mdglich. Es ist z.B. auch mdglich, dass die Behéltnisse unter
Druck verschlossen werden. So verschlossene (und daher unter Druck stehende) Behéltnisse bersten unter sonst glei-
chen Bedingungen bei einem hdheren Aussendruck bzw. bersten z.B. (eher) bei einem ausseren Unterdruck. Die in den
nachfolgenden Ausflihrungen beispielhaft erwéahnten Druckwerte sind absolute Druckwerte, die entsprechenden Druck-
differenzwerte zu den Innendrlicken der Behéltnisse ergeben sich durch Abzug der Innendrlicke. Letztere entsprechen in
den meisten Féllen dem normalen Luftdruck.

[0017] Die gezielte Erzeugung eines bestimmten Drucks im Reaktor erfolgt typischerweise durch Beaufschlagung des
Reaktors mit einem unter entsprechendem Druck stehenden Gas oder Gasgemisch unter Einsatz entsprechender, an sich
bekannter Apparaturen, wobei das Gas oder Gasgemisch inert ist oder ggf. auch an der Reaktion beteiligt sein kann. So-
fern der applizierte Druck in dieser Reaktionsphase nicht ohnehin fur die Reaktion notwendig ist, genlgt eine relativ kurz-
zeitige Beaufschlagung, welche ausreicht, das gewlinschte Behaltnis (bzw. alle fur dieselbe Berst-Druckdifferenz ausge-
legten Behaltnisse) selektiv aufzubrechen. Die gezielte Druckerzeugung kann aber auch einen durch die Reaktion selbst
im Reaktor entstandenen (autogenen) Druck ausnutzen bzw. einschliessen, wobei natirlich die Reaktionskinetik bekannt
sein und die Berst-Druckdifferenz des Behéltnisses entsprechend darauf abgestimmt sein muss. Der fir die Erreichung
der spezifizierten Berst-Druckdifferenz des Behaltnisses erforderliche (Uber-)Druck kann z.B. auch durch ggf. voriiberge-
hendes gezieltes Erwarmen der Reaktionsmasse erzeugt werden, z.B. wenn keine aussere Druckbeaufschlagung durch
ein Gas vorhanden bzw. méglich ist.

[0018] Nach dem Hauptgedanken des erfindungsgemassen Verfahrens erfolgt die Zudosierung bzw. Freisetzung der Sub-
stanz bzw. Substanzen druckinduziert, also durch gezielte Anwendung einer auf die spezifizierten Berst-Druckdifferenz
des bzw. der die Substanz bzw. Substanzen enthaltenden Behéltnisse abgestimmten Druckdifferenz bzw. Uber- oder ggf.
auch Unterdrucks im Reaktor. Dieses Verfahren hat den Vorteil, dass die zuzudosierenden Substanzen bereits vor Reak-
tionsbeginn (innerhalb der noch verschlossenen Behéltnisse) in den Reaktor eingebracht werden kénnen und dort dann
bereitgehalten werden, bis sie im Zuge des Reaktionsablaufs benétigt werden. Durch die Verwendung von Substanzbe-
haltnissen, in die die Substanzen gasdicht eingeschlossen sind, ist auch die Zudosierung kleinster Substanzmengen sowie
die Zudosierung hochsensitiver Substanzen véllig problemlos mdglich. Durch die druckinduzierte Freisetzung der Sub-
stanzen kann der Reaktionsablauf lediglich durch Herstellung der erforderlichen Druckverhaltnisse, aber ohne sonstige
Eingriffe in den Reaktor auf einfachste Weise von aussen gewissermassen «ferngesteuert» werden.

[0019] Das erfindungsgemasse Verfahren hat insofern noch einen weiteren wichtigen Vorteil, als es ohne grossen appa-
rativen Aufwand die Durchfihrung von echten Parallel-Reaktionen in einer praktisch uniimitierten Anzahl von Reaktoren
ermoglicht. Alle fir die Reaktionen erforderlichen Substanzen kénnen bereits von Anfang an in die Reaktoren eingebracht
werden, und die Zudosierung einzelner Substanzen zu Beginn der Reaktionen oder zu einem spéateren Zeitpunkt des
Reaktionsablaufs lasst sich sehr einfach durch Erzeugung entsprechend abgestimmter Druckverhaltnisse bzw. -verlaufe
in den einzelnen Reaktoren steuern.

[0020] Weiters kann z.B. die «Qualitatskontrolle» bezlglich Quantitét (der zuzudosierenden Menge Reagenz) und Qualitat
komplett von der Reaktion entkoppelt und vorgéngig gemacht werden.

[0021] Ferner kénnen sogenannte «Libraries» von Reagenzien und Bausteinen derart angelegt werden, dass erstmals in
spezifischen Gebieten praktisch «ferngesteuerte» Reaktionen von der Planung bis zur Durchfiihrung automatisch durch-
gefuhrt werden kénnen und dies mit einem geringeren apparativen Aufwand als dies heutige Apparaturen zur Verfigung
stellen («Desktop Chemistry»).

[0022] In einer allgemeinen, z.B. parallelen Synthese wird der erhdhte dussere Druck z.B. mit einem Inertgas, z.B. Argon,
in einer ersten Phase zunachst einmal nur zu dem Zweck erzeugt, dass alle Reagenzien in z.B. zehn Reaktoren gleichzeitig
freigesetzt werden, damit die Reaktionen alle zum gleichen Zeitpunkt starten. Zu einem spéteren Zeitpunkt wird dann der
Druck auf eine héhere Stufe gebracht, auf welcher dann in jedem Reaktor ein Behalinis aufbricht, welches eine Substanz
enthalt, das die jeweilige Reaktion stoppt, wobei dann alle Reaktionen gleichzeitig gestoppt werden. In diesem einfachen
Beispiel ist das Problem «Scheduling» nicht nur geldst, sondern ganz eliminiert.

[0023] In einer spezifischen Reaktion, wie z.B. der Polyolefin-Synthese, werden alle Reagenzien so in inerten erfindungs-
gemassen Behéltnissen zugegeben, dass z.B. das Behaltnis, welches einen Co-Katalysator (z.B. MAO) enthélt, z.B. bei
einem Ethylengasdruck (Reaktivgasdruck) von 10 bar die Substanz bzw. den Co-Katalysator freigibt. Der Katalysator wird
dem Reaktor vor dem Start der Synthese in einem Behéltnis zugegeben, welches z.B. bei 30 bar Ethylengasdruck birst
und den Katalysator freigibt. Damit ist der Katalysator zwar von Anfang an technisch einfach ldsbar im Substanzgemisch
vorhanden, wird aber weder am Anfang der Reaktion noch bei 10 bar Ethylengasdruck, wo der Co-Katalysator freigege-
ben wird, freigesetzt, sondern ist bis zum Zeitpunkt der Druckerhéhung auf 30 bar mittels des Behaltnisses, also gewis-
sermassen einer inerten «Verpackung», von den anderen Reaktionspartnern sicher getrennt. In einem weiteren Reakti-
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onsschritt soll z.B. zu einem bestimmten Zeitpunkt ein anderes Monomer in die Polymerkette eingebaut werden als das
Reaktionsgasmolekil Ethylen. Dazu wird auch zu bzw. vor Beginn der Reaktion eine genau definierte Menge von z.B.
Butadien in einem erfindungsgeméssen Behéltnis zugegeben, welches z.B. bei 40 bar Ethylengasdruck birst und dadurch
die in ihm enthaltene Substanz freigibt. So kann irgendein Reagenz zu praktisch irgendeinem Zeitpunkt aber gezielt in die
Reaktion eingeflihrt werden, ohne dass z.B. der Reaktor gedffnet werden misste oder ohne sonstige grosse technische
Vorkehrungen. Im Weiteren kann die Qualitatskontrolle (z.B. beziglich Dosierungsmengen) von der Reaktion entkoppelt
werden, was weitere Vorteile bringt. Es kann auch ein Behaltnis mit Gas, z.B. Propylen zugegeben werden. Die Reaktion
kann bekanntermassen z.B. mit Ethanol (EtOH) gestoppt werden. Auch dies kann Uber ein erfindungsgemasses Behalt-
nis mit einer Berst-Druckdifferenz von z.B. 60 bar gelést werden. Damit kdnnen in parallelen Verfahren alle Reaktionen
gleichzeitig gestoppt werden, ohne dass alle Reaktoren gedffnet werden missen.

[0024] Schon aus diesen kurzen beispielsweisen Erlauterungen geht hervor, dass es durch die Erfindung (erstmals) még-
lich ist, sogar komplexe Reaktionen derart ablaufen zu lassen, dass alle Reagenzien vor Beginn der Reaktionen in eige-
nen Behéltnissen derart in die Reaktoren zugegeben werden kénnen, dass die Reaktionen anschliessend praktisch ohne
Manipulation am Reaktor selbst programmgesteuert und in der parallelen Synthese ohne die geringsten Scheduling-Pro-
bleme durchgeflihrt werden kénnen.

[0025] Vorzugsweise werden beim erfindungsgeméassen Verfahren Behéltnisse eingesetzt, die so ausgebildet sind, dass
sie bei einem mindestens um die spezifizierte Berst-Druckdifferenz gegenliber ihrem jeweiligen Innendruck héheren Aus-
sendruck aufbrechen, wobei das Aufbrechen der Behaltnisse und damit die Freisetzung der in den Behaltnissen befindli-
chen Substanzen druckinduziert durch gezielte Anwendung von auf die spezifizierten Berst-Druckdifferenzen der Behalt-
nisse abgestimmten Uberdriicken im Reaktor erfolgt. Das Aufbrechen der Behaltnisse mit Uberdriicken erlaubt weitere
Druck-Bereiche und gréssere Druckabsténde als das Aufbrechen mit Unterdrlcken.

[0026] Fir gewisse Anwendungsfalle kann es aber durchaus vorteilhaft sein, dass ein» Behaltnis eine Substanz bei einem
bestimmten (dusseren) Unterdruck freigibt Ein Beispiel dafiir ist die Qualitatskontrolle nach der Synthese eines Katalysa-
tors, der dazu bezlglich seiner Porositat (wichtige Grésse der aktiven Oberflache) gemessen werden soll. Sobald der
Katalysator mit Restluft oder Restfeuchtigkeit in Kontakt kommt, ist er in der Regel sofort zerstért und weist eine anders
beschaffene Oberflache auf. Daher ist es vorteilhaft, den Katalysator in einem erfindungsgemassen Behéltnis (in genau
definierter Menge) bereitzuhalten, wo er vorzugsweise unter einer Schutzgasatmosphére sicher vor Luft und Feuchtigkeit
bis zum Qualitatstest verbleiben kann. Die Messung der Porositét beruht vielfach auf einer zyklischen Anwendung von
Vakuum und Stickstoff, wobei gemessen wird, wie viel Stickstoffmoleklile vom Katalysator absorbiert werden kénnen. Fir
diesen Anwendungsfall ist es ideal, wenn das Auforechen des Behaltnisses nicht durch dusseren Uberdruck erfolgt, son-
dern das Behaltnis genau beim ersten Anlegen eines Vakuum-Stosses birst und dadurch den Katalysator freigibt.

[0027] Gemass einer vorteilhaften Ausflihrungsform liegen zwei oder mehrere gleiche oder unterschiedliche Substanzen
in separaten Behéltnissen mit unterschiedlichen Berst-Druckdifferenzen vor und werden durch gezielte Anwendung von
auf die unterschiedlichen Berst-Druckdifferenzen angepassten Druckdifferenzen im Reaktor selektiv aus den jeweiligen
Behaltnissen freigesetzt. Selbstverstandlich ist auch die gleichzeitige Zudosierung verschiedener Substanzen moglich, die
aus welchen Grinden auch immer in separaten Behaltnissen vorliegen bzw. vorliegen missen. In diesem Fall missen die
betreffenden Behaltnisse natirlich flr dieselbe Berst-Druckdifferenz ausgelegt sein.

[0028] Es kénnen auch genau definierte Substanzgemische in den Behéltnissen vorliegen, wie z.B. Lésungen oder ein-
fache Suspensionen.

[0029] Jede der zuzudosierenden Substanzen kann vorteilhafterweise auch je in zwei oder mehreren Behaltnissen mit je
vordefiniert, vorzugsweise molaquivalent abgemessenen, ggf. unterschiedlichen Substanzmengen vorliegen, wobei die die
gleiche Substanz enthaltenden Behéltnisse dann alle dieselbe Berst-Druckdifferenz aufweisen. Dies hat den Vorteil, dass
die Dosiermenge dieser Substanzen sehr einfach durch Kombination passender Substanzbehéltnisse eingestellt werden
kann, so wie dies grundséatzlich in der eingangs genannten WO 02/13 969 A1 im Detail beschrieben ist. Die vorliegende
Erfindung schafft also gewissermassen eine Erweiterung um «dritte Dimension» zusatzlich zu den beiden «Dimensionen»
Substanzart und Substanzmenge.

[0030] Vorteilhafterweise wird der Reaktionsablauf durch druckinduziertes selektives Aufbrechen des Behaltnisses bzw.
der Behaltnisse und dadurch bewirktes selektives Freisetzen derim Behaltnis bzw. den Behéltnissen befindlichen Substanz
bzw. Substanzen gesteuert. Dies hat den Vorteil eines geringen apparativen Aufwands und schafft die Méglichkeit, z.B.
in der parallelen Synthese in allen Reaktoren eine oder sogar mehrere Substanzen gleichzeitig freizusetzen, ohne dass
jeder Reaktor z.B. eine Substanzpumpe mit den erwahnten grossen Einschrénkungen aufweisen muss.

[0031] Bevorzugt werden dabei allenfalls mit Ausnahme von Reaktivgas oder Reaktividsungsmittel sémtliche fur die Re-
aktion erforderlichen Substanzen vor dem Start der Reaktion in den Reaktor eingebracht und die in einem Behaltnis bzw.
in Behaltnissen vorliegende Substanz bzw. Substanzen entsprechend einem Reaktionsplan durch gezieltes druckindu-
ziertes Aufbrechen des Behéltnisses bzw. der Behéltnisse freigesetzt. Auf diese Weise braucht der Reaktor nicht mehr
gedffnet zu werden bzw. kénnen aufwéndige Massnahmen und Apparaturen zur Einbringung der Substanzen wahrend
des Reaktionsablaufs entfallen.
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[0032] Bevorzugt werden Behaltnisse mit abgestuften Berst-Druckdifferenzen im Bereich von einigen bar bis maximal
einige Hundert bar eingesetzt werden. Besonders bevorzugte Berst-Druckdifferenzen liegen in den Bereichen von 1-10
bar, 10-30 bar, 30-70 bar und 70-100 oder 70-200 bar. Die Genauigkeit der Berst-Druckdifferenzen liegt bevorzugt im
Bereich von 0.2-5 bar. Durch ausreichend weit auseinander liegende Berst-Druckdifferenzen der Behéltnisse kann ein
gezieltes und selektives Aufbrechen der jeweiligen Behaltnisse sichergestellt werden.

[0033] Das erfindungsgemasse Verfahren ist besonders gut geeignet fiir solche Reaktionen, wo besonders hochsensitive
Substanzen, insbesondere Katalysatoren, speziell homogene oder heterogene Katalysatoren zudosiert werden missen.
Bevorzugt wird das erfindungsgemasse Verfahren zur Durchflihrung von Polyolefin-Synthese-Reaktionen oder &hnliche
Reaktionstechniken einsetzende Synthese-Verfahren eingesetzt. Auch fir Hydrierungen ist das Verfahren vorteilhaft. Die
mittels der Behaltnisse zudosierten Substanzen kdénnen jedoch z.B. auch Ausgangsmaterialien, Starter, Acceleratoren,
Co-Katalysatoren, Inhibitoren etc. sein.

[0034] Weitere bevorzugte Reaktionen im Rahmen des erfindungsgemassen Verfahrens sind Peptid-Synthesen, Festpha-
sen-Reaktionen, insbesondere Festphasen-Synthesen oder Reaktionen mit Festbett-Reaktoren, Festphasen/Gasphasen-
Reaktionen und auch Analyse-Reaktionen, insbesondere in der hochreinen Analytik.

[0035] Gemass einer vorteilhaften Ausgestaltung des erfindungsgemassen Verfahrens wird die chemische Reaktion in
einem Durchfluss-Reaktor mit gasférmigem oder flissigem Reaktionsmedium durchgefiihrt.

[0036] Eine weitere vorteilhafte Ausgestaltung des erfindungsgemassen Verfahrens besteht darin, dass die chemische
Reaktion als eine Mehrzahl von Parallel-Reaktionen, insbesondere Parallel-Synthesen, und/oder im Split & Pool Verfahren
durchgefiihrt wird.

[0037] Das erfindungsgemasse Verfahren ist besonders gut flir die parallele Synthese geeignet. Nicht nur, dass die par-
allelen Reaktionen dabei «ferngesteuert» werden kdnnen oder nicht nur, weil dies bei entsprechenden vorhandenen Sub-
stanz-Libraries bequemer ist, auch nicht nur, weil die Automation damit einfacher ist, sondern vor allem st das erfin-
dungsgemasse Verfahren fir die parallele Synthese und allgemein flir parallele Experimente, wo das erfindungsgemasse
Verfahren angewandt werden kann, das Problem des Scheduling komplett, indem es dieses Uberhaupt eliminiert. Damit
kann das erfindungsgemasse Verfahren dem parallelen Experimentieren zum Durchbruch verhelfen, indem es eines der
wichtigsten und schwierigsten Probleme praktisch komplett eliminiert. Dies ist ein besonders wichtiger Vorteil des erfin-
dungsgemassen Verfahrens.

[0038] Nach einer bevorzugten Variante des erfindungsgemassen Verfahrens wird mindestens ein innerhalb eines Man-
telbehélters angeordnetes Behaltnis eingesetzt, wobei der Mantelbehélter zumindest teilweise gas- und/oder flissigkeits-
durchlassig ausgebildet und relativ zum Behéltnis stabiler ist, so dass er beim druckinduzierten Aufbrechen des in ihm
befindlichen Behéltnisses selbst nicht zerstdrt wird. Eventuell kann der Aussenbehélter sogar in einem weiteren Aussen-
behélter «eingepackt» sein. Unter «stabiler» ist dabei gemeint, dass der Mantelbehalter hheren Driicken bzw. Druckdif-
ferenzen standhalten kann als das in ihm befindliche Behéltnis. Normalerweise ist der Aussenbehalter dazu dickwandiger.
Da er nicht vollstandig geschlossen ist und daher ein Druckausgleich stattfinden kann, reicht fir die erhdhte Stabilitat aber
durchaus auch eine an sich «schwéchere» bzw. dinnwandigere Ausbildung. Bei dieser Verfahrensvariante werden die
beim Aufbrechen des Behaltnisses entstandenen Bruchstiicke im Mantelbehalter zuriickgehalten. Die Substanz wird in
z.B. geléster Form in die Reaktionsmasse transferiert. Falls die im Behaltnis befindliche Substanz ein fester Reaktionstra-
ger ist, hat diese Variante den weiteren Vorteil, dass der Reaktionstrdger im Mantelbehélter verbleibt und die Reaktion
innerhalb des Mantelbehélters stattfindet.

[0039] Gemass einer besonders vorteilhaften Ausgestaltung des erfindungsgemassen Verfahrens werden zwei oder meh-
rere je innerhalb eines Mantelbehalters angeordnete Behaltnisse mit unterschiedlichen festen Substanzen eingesetzt,
wobei je nach Substanz gleiche oder unterschiedliche Reaktionen bzw. Teilreaktionen innerhalb der einzelnen Mantelbe-
hélter stattfinden.

[0040] Bei einer Polyolefin-Synthese ist es die Aufgabe des Katalysators, geléste Ethylen-Molekile in das zu bildende
Polymer einzubauen. Da der Katalysator die Glasfritte (oder dgl.) des Mantelbehélters nicht passieren kann, bleibt das
wachsende Polymer im Mantelbehalter «gefangen». Damit kénnen z.B. auch mehrere solche Mantelbehaltnisse in einem
Reaktionsgefédss gleichzeitig eingesetzt werden unter den exakt gleichen Bedingungen. Dies erlaubt nicht nur eine prak-
tisch absolute Vergleichbarkeit als Vorteil, sondern ermdglicht den Einsatz solcher erfindungsgemasser Behéltnisse im
sogenannten «Split & Pool Verfahren» z.B. in der Festphasen-Synthese oder (beim Einsatz von mittleren Peptiden als
Startmaterial) auch Flissigphasen-Synthese von Peptiden oder in der Festphasen Synthese allgemein. Auch sogenannte
Scavenger-Reagenzien kénnen auf dhnliche Weise eingesetzt werden. Ein erfindungsgemasses Behéltnis mit Mantelbe-
halter erdffnet ganz neue Mdglichkeiten beziglich Durchsatz und Vergleichsqualitat in der Forschung und Entwicklung
neuartiger Katalysatoren, Substanzen oder Wirkstoffe.

[0041] Falls im inneren Behéltnis eine im Reaktionsmedium Iésbare Substanz vorhanden ist, kann die Durchlassigkeit
der Fritte bzw. allgemeiner einer Membran auch derart gestaltet bzw. ausgelegt sein, dass die Substanz nicht auf einen
Schlag, sondern Uber einen bestimmten Zeitraum dem Reaktionsgemisch zugegeben werden kann.

[0042] Ferner kénnen derartig ummantelte Behaltnisse direkt in sogenannten, entsprechend mit einer Zugabekammer
ausgerUsteten Durchflussreaktoren («Flow Reactors») derart eingesetzt werden, dass z.B. ein bestimmtes Katalysator-
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Setup im Behalinis ist, welches bei z.B. 10 bar aufbricht. Dieses mit einem Mantelbehélter versehene Behaltnis wird nun
in die Zugabekammer des Durchflussreaktors eingebracht (z.B. durch eine Tire desselben), wobei der Reaktionsfluss mit
z.B. dem zu verandernden Molekul in der Phase, welche durch den Mantelbehalter fliesst, das (innere) Behaltnis ab einem
Druck von 10 bar zerspringen lasst, der Katalysator-Setup dadurch freigesetzt wird und der Reaktion zur Verfligung steht,
ohne dass der Katalysator ausserhalb der Reaktionskammer je mit irgendeiner anderen Atmosphére in Kontakt kommt.

[0043] Das erfindungsgemésse Konzept des Einsatzes von Substanzbehélinissen mit spezifizierten Berstdruckdifferen-
zen erlaubt eine weitere vorteilhafte Weiterbildung, bei welcher zusétzlich mindestens ein Behéltnis eingesetzt wird, das
eine Substanz enthalt, welche die chemische Reaktion stoppt, wobei die spezifizierte Berst-Druckdifferenz dieses Be-
haltnisses hoher ist als die spezifizierte Berst-Druckdifferenz aller anderen eingesetzten Behéltnisse, aber kleiner oder
zumindest nicht grésser ist als ein flir die jeweiligen Reaktionsbedingungen zulassiger Maximaldruck. Der zulassige Ma-
ximaldruck ist dabei in der Regel durch die Beschaffenheit bzw. Konstruktion des Reaktors gegeben. Wenn der Druck
im Reaktor z.B. im Falle von unerwartet exothermen «Run-away» Reaktionen in der Forschung nahe an den zulédssigen
Maximaldruck kommt, bricht das Behéltnis auf und die dadurch freigesetzte Substanz stoppt die chemische Reaktion
vollsténdig. Dieses eine reaktionsstoppende Substanz enthaltende Behaltnis bildet ein einfaches, aber hochwirksames
Sicherheitsdispositiv, das sich natlrlich auch im Zusammenhang mit anderen Reaktionsverfahren einsetzen lasst. Das
die betreffenden Substanz beinhaltende Behaltnis bildet also gewissermassen eine reaktor-interne «Berstscheibe» und
ist vorzugsweise auch mit einem gasabsorbierenden Effekt ausgestattet. Die interne «Berstscheibe» hat gegenlber den
Ublichen externen Berstscheiben, welche den Druck schnell nach aussen abgeben und als zusatzliche Sicherheit parallel
eingesetzt werden kénnen, den weiteren Vorteil, dass nicht z.B. geféhrliche Reagenzien in die Umgebung, auch nicht
in den Kamin, abgegeben werden respektive eine zusatzliche Sicherheit vorgelagert ist. Im Weiteren muss nach einem
Akutfall keine Berstscheibe ersetzt werden.

[0044] Weitere vorteilhafte Verwendungen des Behaltnisses sind im Bereich Porositéts- und Oberflachenmessung, ober-
flachenanalytische Untersuchungen, Partikelgréssenverteilungsmessungen, mikroskopische Untersuchungen und auch
Lagerung.

[0045] Vorzugsweise sind die erfindungsgemassen Behaltnisse so ausgebildet, dass ihre spezifizierten Berst-Druckdif-
ferenzen in einem der flir die Praxis relevanten Bereiche 1-10 bar, 10-30 bar, 30-70 bar, 70-100 bar oder 100-200 bar
bei einer Genauigkeit (Toleranz) von vorzugsweise 0.2-5 bar liegen. Die spezifizierte Berst-Druckdifferenz wird dabei, wie
schon erwahnt, vorzugsweise durch Materialwahl, Wandstérke, Formgebung und/oder durch Ausbildung und Anordnung
von Sollbruchstellen festgelegt.

[0046] Gemass einer vorteilhaften Weiterbildung ist das Behaltnis innerhalb eines Mantelbehalters angeordnet, wobei
der Mantelbehélter zumindest teilweise gas-und/oder fllissigkeitsdurchlassig und ferner so ausgebildet ist, dass er beim
druckinduzierten Aufbrechen des in ihm befindlichen Behéltnisses selbst nicht zerstért wird. Besonders bevorzugt ist der
Mantelbehalter dabei mit mindestens einer Fritte oder einem funktionsaquivalenten Element ausgestattet.

[0047] Besonders bevorzugt ist der Mantelbehalter mit mindestens einer zusétzlichen, eine weitere chemische Substanz
enthaltenden Kammer ausgestattet, welche Uber eine Fritte oder ein funktionsaquivalentes Element in gas- und/oder flls-
sigkeitskommunizierender Verbindung mit einer das Behéltnis enthaltenden Kammer steht und flir eine spezifizierte Berst-
Druckdifferenz zwischen dem Druck in ihrem Inneren und dem Druck ausserhalb des Mantelbehéltnisses ausgebildet ist,
so dass sie unter Druckverhaltnissen, die die spezifizierte Berst-Druckdifferenz lberschreiten, aufbricht und die in ihr ent-
haltene Substanz freisetzt.

[0048] Ein Vorteil eines mit Fritten oder dgl. ausgerlsteten Behéltnisses liegt darin, dass der Raum zwischen den Fritten
ebenfalls luftdicht verschlossen ist und/oder eine weitere Substanz enthalten kann, welche sich zwischen den Fritten und
dem inneren Behaltnis befindet. Z.B. kann diese Substanz ein Co-Katalysator sein.

[0049] Vorzugsweise umfasst das erfindungsgemésse Set Behdaltnisse mit unterschiedlichen Substanzen, wobei diese
Behaltnisse fir gleiche und/oder unterschiedliche Berst-Druckdifferenzen ausgebildet sind.

[0050] Das Set kann vorteilhafterweise auch Behaltnisse mit gleichen Substanzen umfassen, wobei diese Behéltnisse flr
unterschiedliche und/oder gleiche Berst-Druckdifferenzen ausgebildet sind.

[0051] Ganz besonders bevorzugt umfasst das Set Behélinisse mit mengenmaéssig, vorzugsweise molaquivalent abge-
stuften Mengen gleicher Substanzen.

[0052] Besonders vorteilhaft ist es, wenn das Set eine Mehrzahl von Behéltnissen umfasst, die sich durch ihre spezifizierte
Berst-Druckdifferenz und/oder durch die in ihnen enthaltenen Substanzen und/oder die Mengen der in ihnen enthaltenen
Substanzen unterscheiden. Dabei kénnen vorteilhafterweise auch zwei oder mehrere Behéltnisse gleichen Inhalts, gleicher
Substanzmenge und gleicher Berst-Druckdifferenz vorhanden sein.

[0053] Bevorzugt weisen die Behéltnisse abgestufte Berst-Druckdifferenzen im Bereich von einigen bar bis maximal einige
Hundert bar auf. Vorzugsweise ist mindestens eines der Behéltnisse fur eine Berst-Druckdifferenz im Bereich von 1-10 bar
ausgebildet. Alternativ oder zusatzlich ist mindestens ein Behaltnis flir eine Berst-Druckdifferenz im Bereich von 10-30 bar
ausgebildet. Weiter alternativ oder zusatzlich ist mindestens ein Behéltnis fir eine Berst-Druckdifferenz im Bereich von
30-70 bar ausgebildet. Weiter alternativ oder zusatzlich ist mindestens ein Behaltnis flir eine Berst-Druckdifferenz grésser
70 bar ausgebildet. Die Toleranzen fiur die Berst-Druckdifferenzen liegen dabei vorzugsweise im Bereich von 0.2-5 bar.
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[0054] Gemass einer zweckmassigen Ausflihrungsform sind zwei oder mehrere Behaltnisse mit unterschiedlichen spezi-
fizierten Berst-Druckdifferenzen in einander verschachtelt angeordnet. Dadurch kann in manchen Situationen, insbeson-
dere im Zusammenhang mit verhéltnismassig kleinen Reaktoren, Platz gespart werden. Ein inneres Behéltnis kann auch
s0 ausgebildet sein, dass dieses vor dem ausseren Behaltnis birst und die Substanz innerhalb des noch verschlossenen
ausseren Behaltnisses freigibt und die Substanz mit der Substanz im ausseren Behaltnis reagiert, bevor das Produkt durch
gezieltes Aufbrechen des ausseren Behéltnisses in das Reaktionsgemisch im Reaktor freigesetzt wird (z.B. isolierte in-situ
Bildung von Katalysatoren oder Zwischenstufen, ohne dass die Reaktion im Reaktionsmedium stattfinden muss und ohne
dass der Reaktor diesbezliglich gedffnet werden muss).

[0055] Gemass einer bevorzugten Weiterbildung sind die oder einige der Substanz enthaltenden Behaltnisse des erfin-
dungsgemassen Sets je innerhalb eines Mantelbehélters angeordnet, wobei die Mantelbehélter relativ zu den Behéltnis-
sen stabiler und zumindest teilweise gas- und flussigkeitsdurchléssig ausgebildet sind. Vorteilhafterweise sind die Man-
telbehalter dabei mit einer Fritte oder einem funktionsaquivalenten Element ausgestattet. Die Vorteile solcher Behéltnisse
mit Mantelbehalter sind schon im Zusammenhang mit diesen selbst erldutert worden.

[0056] Ein Behaltnis der vorstehend beschriebenen erfindungsgemassen Art lasst sich nach einem weiteren Aspekt der
Erfindung auch zum Unterbrechen einer in einem Reaktor ablaufenden chemischen Reaktion verwenden, wobei das wah-
rend der Reaktion im Reaktor befindliche Behaltnis eine die Reaktion stoppende Substanz enthalt und das Behaltnis flr
einen spezifizierten Berst-Druck ausgebildet ist, der nicht grésser ist als ein flir die jeweiligen Reaktionsbedingungen zu-
lassiger Maximaldruck.

[0057] Im Folgenden wird die Erfindung unter Bezugnahme auf die beigefligten Zeichnungen anhand von verschiedenen
Ausflihrungsbeispielen detaillierter beschrieben. Es zeigen:

Fig. 1 - eine schematische Darstellung eines beispielsweisen gedffneten Reaktors mit vier darin befindlichen, je
eine Substanz enthaltenden Behaltnissen im noch gasdicht verschlossenen Zustand,

Fig. 2 - eine schematische Darstellung des Reaktors im geschlossenen. Zustand mit darin befindlichen Behalt-
nissen, von denen eines durch Druckbeaufschlagung bereits geborsten ist und die in ihm befindliche Sub-
stanz freigesetzt hat,

Fig. 3 - eine schematische Darstellung des geschlossenen Reaktors mit darin befindlichen Behaltnissen, die be-
reits alle bei einem im Vergleich zu Fig. 2 héheren Druck geborsten sind und die in ihnen befindlichen Sub-
stanzen freigesetzt haben,

Fig. 4a-g - vereinfacht dargestellte Ansichten von sieben verschiedenen Ausfliihrungsformen von Substanz enthal-
tenden erfindungsgeméssen Behéltnissen,

Fig. 5a-c - Ansichten von drei weiteren Ausfihrungsformen von erfindungsgeméssen Behéltnissen,

Fig. 6a-c - Schnittdarstellungen von drei weiter abgewandelten Ausfiihrungsformen von erfindungsgemassen Behalt-

nissen,
Fig. 7 - ein vereinfachtes Schema zur Verdeutlichung einer Parallel-Reaktion,
Fig. 8 - eine prinzipielle Schnittdarstellung eines Durchflussreaktors,
Fig. 9 - ein vereinfachtes Schema zur Erlauterung eines Split & Pool Verfahrens und
Fig. 10 - eine Skizze zur Erlduterung eines erfindungsgemassen Sets von Behéltnissen.

[0058] Fur die nachstehende Beschreibung gilt die folgende Festlegung: Sind in einer Figur zum Zweck zeichnerischer
Eindeutigkeit Bezugszeichen angegeben, aber im unmittelbar zugehérigen Beschreibungsteil nicht erwéhnt, so wird auf
deren Erlauterung in vorangehenden oder nachfolgenden Beschreibungsteilen verwiesen. Umgekehrt sind zur Vermei-
dung zeichnerischer Uberladung fiir das unmittelbare Verstandnis weniger relevante Bezugszeichen nicht in allen Figuren
eingetragen. Hierzu wird auf die jeweils Gbrigen Figuren verwiesen.

[0059] In einem in Fig. 1 in offenem Zustand dargestellten beispielsweisen Reaktor R befinden sich eine konventionell
eingebrachte fllissige Substanz SO und vier vorerst noch gasdicht verschlossene Behéltnisse 1-4, wobei das Behéltnis 1
beispielsweise eine flissige Substanz S1, das Behéltnis 2 eine gasférmige Substanz 82 und die Behaltnisse 3 und 4 je eine
feste Substanz S3 enthélt. Die Substanz in den Behéltnissen 3 und 4 ist dieselbe, jedoch in unterschiedlichen (oder auch
gleichen) Mengen. Die nicht von der jeweiligen Substanz S2 bzw. S3 eingenommenen Volumensteile der Behéltnisse 2-4
sind mit einem Inertgas oder einem sonst mit der durchzufiihrenden Reaktion vertraglichen Gas oder Gasgemisch geflillt.
Anstelle nur jeweils eines Behaltnisses kdnnen fir jede der drei Substanzen S1-S3 auch jeweils mehrere Behaltnisse
1-4 eingesetzt werden, die jeweils zusammen die fir die durchzufihrende Reaktion benétigte Substanzmenge enthalten.
Die festen, fllissigen und/oder gasférmigen Substanzen sind die Ausgangsmaterialien fur die durchzufihrende Reaktion
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sowie ggf. Katalysatoren, Starter, Beschleuniger und/oder Inhibitoren. Die Substanz S0 kann auch in einem oder mehreren
eigenen Behéltnis(sen) eingebracht worden sein, das bzw. die direkt beim Einbringen in den Reaktor R oder unmittelbar
danach auf irgendeine Weise (z.B. ebenfalls unter einem bestimmten Druck) aufgebrochen wurde(n). Darauf wird hier nicht
naher eingegangen. Die Substanz SO kann je nach durchzufiihrender Reaktion auch ganzlich fehlen, d.h., dass anfanglich
alle fur die Reaktion erforderlichen Substanzen in zunachst noch geschlossenen Behéltnissen im Reaktor vorliegen. Ferner
kann auch ein Gas beaufschlagt werden und die Reaktion darin durchgeflihrt werden, und das Gas kann z.B. sogar selbst
ein weiterer fir die Reaktion benétigter Baustein sein (z.B. Propylengas in Polyolefin Synthesen).

[0060] Die Behaltnisse 1-4 bestehen aus einem reaktionsinerten Material, typischerweise Glas. Die Herstellung der Be-
haltnisse, ihre Beflillung mit Substanz und ihre gasdichte Verschliessung erfolgen auf an sich bekannte Weise, beispiels-
weise etwa so, wie es in der eingangs genannten WO 02/13 969 A1 in aller Ausfuhrlichkeit beschrieben ist. Vorzugsweise
wird zum Zuschmelzen sehr diinnwandiger Behaltnisse eine Laser-Einrichtung eingesetzt.

[0061] Die Behéltnisse 1-4 sind durch geeignete Materialwahl, Bemessung der Wandstérken, Formgebung und ggf. auch
durch Sollbruchstellen herstellungsseitig auf unterschiedliche spezifizierte Berst-Druckdifferenzen ausgelegt. Was darun-
ter zu verstehen ist, wurde bereits weiter oben ausfihrlich dargelegt.

[0062] Nachdem der Reaktor wie in Fig. 2 dargestellt geschlossen ist, wird er mit einem flir die durchzuflihrende Reaktion
geeigneten bzw. bendtigten Gas bzw. Gasgemisch beaufschlagt. Das Gas bzw. Gasgemisch wird in an sich bekannter
Weise mittels eines vorzugsweise rechnergesteuerten Druckreglers P aus einem Gasvorratsbehalter G zugefihrt.

[0063] Alternativ, falls die Reaktion dies zulasst oder gar erfordert, kann auch die Temperatur erhéht werden. Z.B. durch
verdampfendes Lésungsmittel wird der Druck ebenfalls kontinuierlich erhéht und Gber die Temperatur-Druckkurve relativ
genau gesteuert.

[0064] Nun wird im Reaktor entweder gleich zu Beginn oder zu einem anderen gewlinschten, z.B. durch einen Reakti-
onsplan vorgegebenen Zeitpunkt mittels des Druckreglers P gezielt ein Druckzustand (Uberdruck) erzeugt, der ausreicht,
selektiv das Behaltnis (bzw. die Behéltnisse) mit der niedrigsten spezifizierten Berst-Druckdifferenz zum Bersten zu brin-
gen, die anderen Behaltnisse mit héheren Berst-Druckdifferenzen dabei jedoch nicht beschédigt werden. In Fig. 2 wurde
das Behaltnis 1 auf diese Weise aufgebrochen und die in ihm enthaltene Substanz S1 freigesetzt. Die beim Aufbrechen
(Bersten) des Behaltnisses 1 entstandenen Bruchstlicke des Behaltnisses sind in Fig. 2 mit 1b bezeichnet.

[0065] Mit fortschreitendem Reaktionsverlauf werden auf dieselbe Weise durch gezielte Applikation von Druck ausrei-
chender Hohe schrittweise und selektiv auch die noch verbliebenen Behaltnisse aufgebrochen und die darin befindlichen
Substanzen freigesetzt, so dass sie an der Reaktion teilnehmen oder diese beeinflussen kénnen. In Fig. 3 ist der Endzu-
stand dargestellt, bei dem alle Behéltnisse aufgebrochen sind. Die Bruchstlicke der Behéltnisse 1-4 sind dabei mit 1b,
2b, 3b und 4b bezeichnet.

[0066] Ein reprasentatives Beispiel einer nach dem erfindungsgemassen Verfahren durchgeflihrten Reaktion ist eine Po-
lyolefin-Synthese mit folgender Reaktionsfiihrung, wobei der Reaktor wéhrend der Reaktion nicht mehr gedffnet werden
muss und kein weiteres Reagenz oder sonstige Substanz ausser der ohnehin erforderlichen Druckbeaufschlagung z.B.
mit Ethylen-Gas (erstes Monomer) zugegeben werden muss:

[0067] Schritt 1: Beschickung des Reaktors mit 6 Behaltnissen, von denen die ersten zwei mit gleicher erster Berst-Bruch-
differenz einen Co-Katalysator (z.B. x mg bzw. x*0.6 mg MAQ), ein drittes und ein viertes mit ebenfalls gleicher zweiter
(héherer) Berst-Bruchdifferenz einen (Haupt-)Katalysator (z.B. x mg bzw. x*0.2 mg), ein flinftes mit einer noch héheren
dritten Berst-Bruchdifferenz ein (zum ersten Monomer Ethylen-Gas zusétzliches) zweites Monomer (z.B. Butadien) und
ein sechstes mit wiederum noch héherer vierter Berst-Druckdifferenz eine Quench-Substanz (z.B x*10 mg EtOH) enthalt.
(Der Faktor x ist hier eine beliebige Zahl.)

[0068] Schritt 2: Beaufschlagung des Reaktors mit dem ersten Monomer Ethylen-Gas und Einstellung des Drucks auf
z.B. 10 bar.

[0069] Schritt 3: Unter dem Druck von 10 bar brechen die beiden ersten Behéltnisse auf und setzen den Co-Katalysator
MAOQO in den Reaktor frei.

[0070] Schritt 4: 2 Minuten warten.
[0071] Schritt 5: Erhdhung des Drucks auf ca. 30 bar.

[0072] Schritt 6: Unter dem Druck von 30 bar brechen das dritte und das vierte Behéltnis auf und setzen den (Haupt-)Ka-
talysator frei.

[0073] Schritt 7: 5 Minuten warten, bis sich der aktive Katalysator (Katalysator + Co-Katalysator) gebildet hat.
[0074] Schritt 8: Vorlibergehende Erh6hung des Drucks fir 1 Minute auf ca. 45 bar.

[0075] Schritt 9: Unter dem kurzzeitig erhéhten Druck von 45 bar bricht das flinfte Behaltnis mit dem zweiten Monomer
in einer genau bestimmten, diskreten Menge auf und setzt dieses in den Reaktor frei.

[0076] Schritt 10: Reduzierung des Drucks auf 30 bar.
[0077] Schritt 11: 60 Minuten warten.
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[0078] Schritt 12: Vorlibergehende Erhéhung des Drucks auf ca. 60 bar fiir ca. 1 Minute.

[0079] Schritt 13. Das sechste Behaltnis bricht durch den auf 60 bar erhéhten Druck auf und setzt die in ihm enthaltene
Quench-Substanz frei. Dadurch wird die laufende Reaktion praktisch augenblicklich abgebrochen («gequencht»).

[0080] Schritt 14: Reduzierung des Drucks auf Umgebungsdruck und Fortsetzung des Verfahrens nach an sich bekanntem
Standard-Vorgehen.

[0081] Die Fig. 7 illustriert schematisch eine beispielsweise Parallel-Reaktion unter Einsatz von drei Reaktoren, die mit
R+, Rz und R; bezeichnet sind. Die drei Reaktoren werden analog dem Beispiel der Fig. 1-3 mit Reaktionsgas aus einer
gemeinsamen Gasquelle G beaufschlagt, wobei der Druck des Reaktionsgases von einer Drucksteuerung P fir alle drei
Reaktoren gemeinsam geregelt wird. In den drei Reaktoren herrschen also jeweils die gleichen Druckverhéltnisse.

[0082] Analog zum Beispiel der Fig. 1-3 werden die Reaktoren zunachst mit (hier z.B.) drei jeweils Substanz enthaltenden
Behéltnissen 414, 424, 434 bzw. 424, 42,, 43, bzw. 43,4, 43,, 43; beschickt (zu oberst dargestellte Reaktorreihe). Dann
wird zu einem bestimmten Zeitpunkt in allen drei Reaktoren der Druck so weit erhdht, bis je eines der je drei Behaltnisse
aufbricht und die in ihm enthaltene Substanz in den Reaktor freisetzt (in der Mitte dargestellte Reaktorreihe). In einem
spateren Schritt wird der Druck in allen drei Reaktoren nochmals erhdht, bis je ein zweites der drei Behéltnisse aufbricht
(zu unterst dargestellte Reaktorreihe). Diese Vorgehensweise wird so lange fortgesetzt, bis alle Behéltnisse aufgebrochen
sind und die in ihnen enthaltenen Substanzen freigesetzt haben.

[0083] Die schon weiter vorne beschriebenen Vorteile bei einer parallelen Durchflihrung von Reaktionen werden sofort
evident. Das Scheduling-Problem entfallt, da alle Reaktoren schon vor den Reaktionen mit Substanzbehaltnissen beschickt
werden kdénnen und die Reaktionen dann in allen Reaktoren gleichzeitig oder individuell gleichermassen einfach (durch
zentrale Drucksteuerung) gefuhrt werden kénnen.

[0084] Die Fig. 4a-4g zeigen verschiedene mogliche Ausflihrungsformen von Substanzen enthaltenden Behéaltnissen 11-
17. Aus praktischen Griinden sind die Behaltnisse in der Regel langlich ausgebildet (Fig. 4a-4d und 4f-4g), kénnen aber
auch kugelférmig sein (Fig. 4e). Das Behaltnis 11 der Fig. 4a ist zylindrisch mit zwei abgerundeten Enden. Das Behaltnis
12 der Fig. 4b ist ebenfalls zylindrisch, hat aber ein abgerundetes und ein flaches Ende. Das Behaltnis 13 der Fig. 4c ist
zylindrisch mit zwei flachen Enden oder quadrisch mit sechs ebenen Wanden. Das Behéltnis 14 der Fig. 4d ist kegel- oder
pyramidenférmig ausgebildet. Das Behéltnis 15 der Fig. 4e ist kugelférmig. Allen Behéltnissen 11-15 der Fig. 4a-4e ist
gemeinsam, dass sie eine im wesentlichen konstante bzw. homogene Wandstérke aufweisen, die auch ihre Berst-Druck-
differenz mit bestimmt, wobei Formen mit flachen Wandteilen bzw. scharfen Kanten bei sonst gleicher Beschaffenheit der
Waénde im allgemeinen eine niedrigere Berst-Druckdifferenz aufweisen als Formen mit runden Flachen und abgerundeten
Enden. Dies ermdglicht auf einfache Weise die Realisierung unterschiedlicher Berst-Druckdifferenzen. Typische Wand-
starken bewegen sich je nach gewlinschter spezifizierten Berst-Druckdifferenz im Bereich von 0.03 mm bis etwa 2 mm,
wobei (mit dem Konstruktionsmaterial Glas) ein Berst-Druckdifferenz-Bereich von einigen wenigen bar bis hinauf zu Gber
100-150 bar und ggf. noch héher abgedeckt werden kann. Dabei spielt auch die Grésse der Behalinisse im Vergleich zur
Wandstarke eine Rolle. Bei grésseren Behaltnissen kann die Wandstarke fir héhere Berst-Druckdifferenzen mehrere mm
betragen. Ein typisches Behéltnis mit einer Berst-Druckdifferenz von rund 6 bar besitzt die Gestalt gem. Fig. 4a, ist dabei
ca. 50 mm lang, ca. 10 mm dick und hat eine Wandstérke von etwa 0.05 mm.

[0085] Die Fig. 4f und 4g zeigen zwei alternative Behaltnisse 16 und 17 mit grésseren Wandstéarken (etwa 0.2 mm), die
mit einer (Fig. 4f) bzw. mehreren (Fig. 4g) Sollbruchstellen 16s bzw. 17s versehen sind. Ohne Sollbruchstellen wirden
diese Behaltnisse bei Differenzdrlicken im Bereich von > 100 bar platzen. Die Sollbrachstellen sind jedoch so ausgebildet,
dass die Behalinis bereits bei wesentlich niedrigeren Uberdriicken von z.B. etwa 10 bar bersten. Selbstverstandlich kann
durch geeignete Ausbildung der Sollbruchstellen auch jede andere, héhere oder niedrigere Berst-Druckdifferenz eingestellt
werden. Das mit nur einer mittig angeordneten Sollbruchstelle 16s versehene Behéltnis 16 zerbricht normalerweise in zwei
Halften. Bei mehreren Sollbrachstellen wie beim Behéltnis 17 der Fig. 4g entstehen kleinere Bruchstiicke mit keinen oder
keinen nennenswerten Kavitéten, damit eine Substanz schnell oder sehr schnell beim Bersten dem Reaktionsmedium
zugefihrt wird. Oder damit mehr oder weniger temporare Konzentrationen auftreten.

[0086] Die Fig. 5a zeigt ein speziell ausgebildetes Behaltnis 18. Ausserlich hat das Behaltnis 18 eine &hnliche Gestalt wie
die Behaltnisse 16 und 17 der Fig. 4f und 4g und weist auch Sollbruchlinien 18s auf. In die etwas dickere Behéltniswand
sind jedoch glasumhiilite Stahlperlen 18p eingeschmolzen, die so verteilt sind, dass nach dem Bersten des Behaltnisses
in jedem Bruchstlck mindestens eine (glasumhlillite) Stahlperle vorhanden ist. Dadurch kénnen die Bruchstlicke einfach
mittels eines Magneten aus der Reaktionsmasse entfernt werden, die sonst ubliche Filterung entféllt.

[0087] Bei den in den Fig. 5b und 5c dargestellten Behaltnissen 19 und 20 sind jeweils zwei bzw. drei Behéltnisse 19a
und 19b bzw. 20a, 20b und 20c in einander geschachtelt angeordnet, wobei die einzelnen Behéltnisse einerseits jeweils
unterschiedliche Substanzen enthalten und anderseits fiir jeweils unterschiedliche Berst-Druckdifferenzen ausgelegt sind,
so dass die einzelnen Behéltnisse auch bei diesen Varianten selektiv aufgebrochen werden kénnen. In Fig. 5¢ hat bei-
spielsweise das innerste Behéltnis 20c die grosste Wandstérke und das &usserste Behaltnis 20a die geringste Wandstar-
ke. Selbstverstandlich kénnen auch diese Behéltnisse mit Sollbruchstellen ausgebildet sein.

[0088] Die Fig. 6a und 6b zeigen eine weitere wichtige Abwandlung eines erfindungsgemassen Substanzbehalters. Hier-
bei ist das eigentliche, die Substanz enthaltende Behéltnis 21 bzw. 22 innerhalb eines Mantelbehalters 31 bzw. 32 ange-
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ordnet. Der Mantelbehalter 31 bzw. 32 ist bez. seiner Stabilitat so ausgebildet, dass er beim druckinduzierten Aufbrechen
des in ihm befindlichen Behaltnisses 21 selbst nicht zerstért wird. Der Mantelbehélter 31 bzw. 32 ist also gegeniiber dem in
ihm befindlichen Behaltnis 21 bzw. 22 stabiler ausgebildet, d.h. er kann héheren Drlicken standhalten als das betreffende
Behaltnis 21 bzw. 22, respektive halt praktisch jedem Druck stand, weil er offen ist und somit ein Druckausgleich stattfin-
den kann. Demzufolge bleibt der Mantelbehalter (bei genligender Stabilitat) intakt, wenn das in ihm befindliche Behéltnis
druckinduziert aufgebrochen wird. Der Mantelbehélter 31 bzw. 32 ist in Teilbereichen gas- und/oder flissigkeitsdurchlas-
sig ausgebildet. Dies kann z.B. durch eine Fritte 31f bzw. zwei integrierte Fritten 32f implementiert sein. Anstelle von Frit-
ten kénnen auch funktionsaquivalente Elemente wie z.B. eine Membrane vorgesehen sein, welche einen Gas- und/oder
Flussigkeitsaustausch zulassen, (eine bestimmte Grosse Ubersteigende) Feststoffpartikel jedoch zurlickhalten, aber auch
suspendierte Feststoffe unterhalb einer bestimmten Grésse (z.B. Nanopartikel) durchlassen.

[0089] Der Einsatz solcher Substanzbehélter hat den Vorteil, dass die nach der druckinduzierten Zerstérung der inneren,
die Substanzen enthaltenden Behélinisse deren Bruchstiicke im Mantelbehélter zuriickgehalten und so einfach aus der
Reaktionsmasse entfernt werden kénnen, so dass eine sonst erforderliche Filterung oder sonstige Abtrennung der Bruch-
stlicke entfallt. Dabei wird die |6sliche oder in feinen Partikeln suspendierte Substanz durch die Fritten dem Reaktionsme-
dium zugeflhrt (und allenfalls umgekehrt).

[0090] Mit Membranen ausgestattete Substanzbehalter kénnen Edelmetall-Katalysen durchgefihrt werden, wobei das
Produkt nicht mit dem Edelmetall verunreinigt wird und das Edelmetall einfach zurlickgewonnen werden kann.

[0091] Falls die inneren Behéltnisse als Substanz einen festen Reaktionstrager enthalten, ergibt sich noch ein weiterer
Vorteil insofern, als dann die Reaktion innerhalb der Mantelbehélter ablauft, also quasi in einer chemischen Zelle. Im schon
weiter vorne angesprochenen Split & Pool Verfahren kénnen so Dutzende oder Hunderte von z.B. Katalysatoren getestet
oder Peptide synthetisiert werden. Der Mantelbehalter ist dabei vorzugsweise mit einem eingravierten Bar Code versehen,
der Aufschluss Uber die enthaltenen Substanzen gibt.

[0092] In Fig. 6c ist eine Abwandlung eines Substanzbehalters analog Fig. 6a und 6b dargestellt, bei dem der Mantelbe-
halter 33 allseitig geschlossen ist. Der Mantelbehélter 33 umfasst einen mittleren zylindrischen Abschnitt 33¢ und zwei
domférmige Endabschnitte 33a und 33b. An den beiden Enden des mittleren Abschnitts befinden sich zwei Fritten (oder
funktionsaquivalente Elemente) 33f die den Innenraum des Mantelbehélters in drei Kammern unterteilen, welche Gber die
Fritten in gas- und/oder flissigkeitskommunizierender Verbindung stehen. Die durch den mittleren Abschnitt 33c gebildete
Kammer nimmt ein durch gezielte Druckanwendung aufbrechbares Behéltnis 23 auf. In den beiden durch die domférmigen
Abschnitte 33a und 33b gebildeten Kammern befindet sich je eine weitere Substanz S5 bzw. S6, die mit der im inneren
Behaltnis 23 befindlichen Substanz S7 reagiert, wenn diese durch druckinduziertes Aufbrechen des inneren Behéltnisses
freigesetzt wird, und zwar ohne Kontakt mit dem Reaktionsmedium im Reaktor. Dieser Substanzbehalter bildet also de
facto einen eigenstandigen (Sub)-Reaktor. Durch Einsatz mehrerer solcher Sub-Reaktoren mit verschiedenem Inhalt kdn-
nen verschiedene Reaktionen parallel durchgefiihrt werden, und zwar z.B. alle zusammen in einem entsprechend grossen
Reaktor. Damit kénnen Split & Pool Reaktionen auf eine ganz neue Art und flir ganz neue Reaktionen durchgeflhrt wer-
den. Der Mantelbehélter 33 ist ferner so ausgebildet, dass die beiden domférmigen Endabschnitte 33a und 33b analog
zum inneren Behéltnis 23 durch Druckanwendung aufgebrochen werden kdnnen, wobei der mittlere Abschnitt 33¢ des
Mantelbehalters (zusammen mit den Fritten 33f) aber intakt bleibt. Dann kann ein Austausch zwischen dem im Mantelbe-
halter erzeugten Reaktionsgemisch und dem Reaktionsgemisch im Reaktor stattfinden, so wie dies z.B. beim Behaltnis
der Fig. 6b der Fall ist.

[0093] In einer weiteren Abwandlung kénnen innerhalb gemeinsamen Mantelbehélters auch zwei oder mehrere Substanz-
Behéltnisse angeordnet sein.

[0094] Ein mit einem Mantelbehélter ausgestattetes Behéltnis analog dem in Fig. 6b l&sst sich besonders vorteilhaft flr
die Durchflihrung von Reaktionen in einem Durchfluss-Reaktor einsetzen, so wie dies anhand der Fig. 8 beispielsweise
schematisch’ dargestellt ist.

[0095] Ein als Ganzes mit 60 bezeichneter Durchfluss-Reaktor umfasst eine im Wesentlichen rohrférmige Reaktionskam-
mer 60a, die Uber zwei Leitungsanschlisse 60b in einen durch Pfeile 60s symbolisierten Reaktionsgasstrom eingeschleift
ist. In der Reaktionskammer 60a befindet sich ein z.B. zylindrischer Mantelbehalter 50, der an seinen beiden Enden z.B.
durch Fritten 50f verschlossen ist, so dass er vom Reaktionsgas durchstrédmt werden kann. Der Mantelbehélter 50 wurde
durch eine hier nicht dargestellte Zugangséffnung in der Reaktionskammer 60a in diese eingebracht.

[0096] Im Inneren des Mantelbehélters 50 befinden sich hier z.B. vier Behaltnisse 51-54 mit je einer chemischen Sub-
stanz, z.B. einem Reaktionstrager oder Katalysator oder Co-Katalysator. Die Behaltnisse 51-54 werden durch einen oder
mehrere Druckstdsse oder generell durch Druckerhdéhung des Reaktionsgases je nach durchzuflihrender Reaktion gleich-
zeitig oder zu verschiedenen Zeitpunkten aufgebrochen und dadurch die Reaktion in Gang gesetzt oder beeinflusst. Das
Reaktionsprodukt verbleibt im Mantelbehalter 50, der dann zu gegebener Zeit wieder aus der Reaktionskammer 60a ent-
nommen wird.

[0097] Die Fig. 9 illustriert schematisch ein einfaches Beispiel eines sogenannten Split & Pool Verfahrens, in welchem
Mantelbehalter der vorstehend beschriebenen Art als chemische Zellen eingesetzt sind.
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[0098] Es kommen hier (in diesem Beispiel) vier Reaktoren Ry, Ry, Rz und Ry4 zum Einsatz. Im ersten Reaktor Rn
befinden sich z.B. vier Mantelbehélter 71-74 analog dem in Fig. 8 gezeigten Mantelbehalter 50 mit einem oder mehreren
Substanzbehaltnissen, die hier im bereits aufgebrochenen Zustand dargestellt sind.

[0099] Dem Reaktor wird eine Substanz W zugefihrt. Vor der Umsetzung mit der Substanz W befindet sich in den Man-
telbehaltern 71-74 z.B. ein in Bildung begriffenes Polymer, das. (u.a.) Molekile V enthélt. Ein einzelnes solches Mantel-
behéltnis ist in Fig. 9 separat dargestellt und mit 70 bezeichnet. Durch die Reaktion im Reaktor Rh wird in das Polymer ein
Molekil W eingebaut, so dass die Polymere in den Mantelbehéltern 71-74 schliesslich alle Molekille V und W enthalten.

[0100] Im n&achsten Schritt werden die vier Mantelbehalter 71-74 auf die beiden Reaktoren Ry, und Ry; aufgeteilt, wobei
die Mantelbehalter 71 und 72 in den Reaktor Ry, und die Mantelbehélter 73 und 74 in den Reaktor R43 eingebracht
werden. Den beiden Reaktoren werden unterschiedliche Substanzen X und Y zugefiihrt und diese in die Polymere in den
jeweiligen Mantelbehaltern 71-72 bzw. 73-74 eingebaut, so dass die Mantelbehalter 71-72 schliesslich Polymere mit den
Molekilen V, W und X und die Mantelbehélter 73-74 Polymere mit den Molekllen V, W und Y enthalten. Die Aufteilung
der Mantelbehélter auf die beiden Reaktoren R+, und R+3 (bzw. allgemein mehrere Reaktoren) wird allgemein als Splitting
bezeichnet.

[0101] Im n&chsten Schritt werden die Mantelbehélter 71-74 wieder in einen einzigen Reaktor R]4 zusammengeflihrt
(«Pooling»), der kdrperlich natlirlich mit einem der anderen Reaktoren, z.B. dem Reaktor Rn identisch sein kann. Dieser
Reaktor wird mit einer weiteren Substanz Z beaufschlagt, wobei schliesslich in den Mantelbehaltern 71-72 Polymere mit
den Molekilen V, W, X und Z und in den Mantelbehaltern 73-74 Polymere mit den Molekilen V, W, Y und Z gebildet werden.

[0102] Die Aufteilung und Zusammenfiihrung der Mantelbehalter kann natirlich (wie bei Split & Pool Verfahren an sich
bekannt) beliebig variiert werden, wobei auch praktisch beliebig viele Mantelbehdlter und beliebig viele Reaktoren zum
Einsatz kommen kénnen.

[0103] Eine besonders wichtiger Aspekt der Erfindung besteht, wie schon erwahnt, in der Bereitstellung von Sets von
Substanzen enthaltenden Behaltnissen. Solche Sets kdnnen auch als «Substanz-Library» bezeichnet werden. Diese Sets
kdnnen je nach Anwendungsziel (durchzufiihrende Reaktionen) unterschiedliche Behaltnisse umfassen. Mit unterschied-
lich ist dabei gemeint, dass die Behaltnisse nach Art der in ihnen enthaltenen Substanzen, nach den Substanzmengen
und den Berst-Druckdifferenten, flir welche sie ausgelegt sind, variieren kénnen, so wie dies in der Fig. 10 in Form eines
Diagramms veranschaulicht ist. Gewissermassen als vierte Dimension bzw. vierter Freiheitsgrad ist dabei auch noch die
Anzahl von jeweils identischen Behaltnissen anzusehen.

[0104] Die Fig. 10 symbolisiert ein Set, dessen Behéltnisse mit n verschiedenen Substanzen c;...c, beflllt sind, wobei
die jeweiligen Fillmengen molaquivalent von 0.1 mmol.... 5.0 mmol abgestuft sind und die Berst-Druckdifferenzen von
6.5 bar.... 60 bar gehen. Die dargestellten Mengen- und Druckwerte sind natirlich rein beispielsweise zu verstehen. Als
konkretes Beispiel ist ein Behaltnis 80 eingezeichnet, das eine abgemessene Menge von 2.0 mmol der Substanz c; enthélt
und fur eine Berst-Druckdifferenz von 45 bar ausgelegt ist. Nicht zeichnerisch dargestellt ist die Mdglichkeit, dass einzelne,
mehrere oder alle Behaltnisse im Set zwei oder mehrfach vorhanden sein kénnen.

[0105] In dem in Fig. 10 symbolisierten Set missen in der Praxis selbstverstandlich nicht alle méglichen «Koordinaten-
punkte» (Kombinationen je einer spezifischen Substanzen, einer spezifischen Substanzmenge und einer spezifischen
Berst-Druckdifferenz) «besetzt» sein. Eine bestimmte Substanz kann z.B. in verschiedenen Behaltnissen mit unterschied-
lichen Fullmengen, aber nur einem einzigen Berst-Druckdifferenzwert vorliegen. Fir eine andere Substanz kénnen Be-
héltnisse mit gleichen Substanzmengen, aber unterschiedlichen Berst-Druckdifferenzwerten im Set enthalten sein. Flr
noch eine andere Substanz kénnen Behaltnisse mit z.B. nur zwei unterschiedlichen Berst-Druckdifferenzen und zusétzlich
noch mit z.B. drei unterschiedlichen Fillmengen im Set enthalten sein. Im Extremfall kann eine Substanz auch nur in
einem einzigen Behaltnis in einer einzigen abgemessenen Menge und mit einem einzigen spezifizierten Berst-Druckdif-
ferenzwert des Behaltnisses im Set vertreten sein.

[0106] Fur die praktische Anwendung ist es vorteilhaft, wenn ein Set Behéltnisse mit mindestens 2, noch besser mindes-
tens 3 verschiedenen Berst-Druckdifferenzwerten umfasst. Ferner ist es flr die Praxis vorteilhaft, wenn ein Set Behaltnis-
se mit jeweils mindestens 3, vorzugsweise 4 und mehr Flllimengenabstufungen enthalt, wobei die Flllmengen sowohl
gravimetrisch als auch molaquivalent abgestuft sein kdnnen. Die Anzahl der vertretenen verschiedenen Substanzen hangt
natirlich von den Reaktionen ab, fir welche das Set verwendet werden soll. Ferner ist es fir die Praxis vorteilhaft, wenn
zumindest fir die am haufigsten verwendeten Substanzen und Flllmengen jeweils mindestens 2-3, vorzugsweise aber
eine wesentlich gréssere Anzahl von Behéltnissen im Set vertreten sind.

Patentanspriiche

1. Verfahren zur Durchflihrung einer chemischen Reaktion durch Umsetzung zweier oder mehrerer Substanzen in einem
Reaktor (R), bei welchem mindestens eine Substanz in einem gasdicht verschlossenen, im Wesentlichen reaktions-
inerten Behaltnis (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17; 18; 19; 20; 21; 22; 23) vorliegt, in diesem Behaltnis in den
Reaktor eingebracht und durch Aufbrechen des Behéltnisses vor oder im Laufe der Reaktion aus dem Behaltnis frei-
gesetzt wird, dadurch gekennzeichnet, dass ein Behaltnis (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17; 18; 19; 20; 21; 22; 23)
eingesetzt wird, das so ausgebildet ist, dass es bei Uberschreiten einer spezifizierten Berst-Druckdifferenz zwischen
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dem Druck in seinem Inneren und dem Druck ausserhalb des Behéltnisses aufbricht, und dass das Aufbrechen des
Behaltnisses und damit die Freisetzung der im Behaltnis befindlichen Substanz durch gezielte Anwendung einer die
Berst-Druckdifferenz Uberschreitenden Druckdifferenz im Reaktor erfolgt.

Verfahren nach Anspruch 1, dadurch gekennzeichnet, dass ein Behaltnis (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17;
18; 19; 20; 21; 22; 23) eingesetzt wird, das so ausgebildet ist, dass es bei einem mindestens um die spezifizierte
Berst-Druckdifferenz gegenlber seinem Innendruck héheren Aussendruck aufbricht, und dass das Aufbrechen des
Behaltnisses und damit die Freisetzung der im Behaltnis befindlichen Substanz durch gezielte Anwendung eines
entsprechenden Uberdrucks im Reaktor (R) erfolgt.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriiche, dadurch gekennzeichnet, dass zwei oder mehrere gleiche oder
unterschiedliche Substanzen in separaten Behaltnissen (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17; 18; 19; 20; 21; 22; 23)
mit unterschiedlichen Berst-Druckdifferenzen vorliegen und durch gezielte Anwendung von auf die unterschiedlichen
Berst-Druckdifferenzen angepassten Druckdifferenzen im Reaktor selektiv aus den jeweiligen Behéltnissen freigesetzt
werden.

Verfahren nach einem der Anspriiche 1-3, dadurch gekennzeichnet, dass zwei oder mehrere unterschiedliche Sub-
stanzen in separaten Behaltnissen (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17; 18; 19; 20; 21; 22; 23) mit unterschiedlichen
Berst-Druckdifferenzen vorliegen und durch gezielte Anwendung von auf die unterschiedlichen Berst-Druckdifferen-
zen angepassten Druckdifferenzen im Reaktor selektiv aus den jeweiligen Behéltnissen freigesetzt werden.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriiche, dadurch gekennzeichnet, dass der Reaktionsablauf durch
druckinduziertes selektives Aufbrechen des Behaltnisses bzw. der Behaltnisse und dadurch bewirktes selektives Frei-
setzen der im Behaltnis bzw. den Behaltnissen befindlichen Substanz bzw. Substanzen gesteuert wird.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspruche, dadurch gekennzeichnet, dass vorzugsweise mit Ausnahme
von Reaktivgas oder Reaktividsungsmittel samtliche fir die Reaktion bendtigten Substanzen vor dem Start der Re-
aktion in den Reaktor eingebracht werden und dass die in einem Behaltnis bzw. in Behaltnissen vorliegende Substanz
bzw. Substanzen entsprechend einem Reaktionsplan durch gezieltes druckinduziertes Aufbrechen des Behéltnisses
bzw. der Behaltnisse freigesetzt wird bzw. werden.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriiche, dadurch gekennzeichnet, dass Behéltnisse (1; 2; 3; 4; 11; 12;
13; 14; 15; 16; 17; 18; 19; 20; 21; 22; 23) mit abgestuften Berst-Druckdifferenzen im Bereich von einigen bar bis
maximal einige Hundert bar eingesetzt werden.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriiche, dadurch gekennzeichnet, dass die Substanz in mindestens
einem Behaltnis (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17; 18; 19; 20; 21; 22; 23) ein Katalysator, Co-Katalysator, Inhibitor,
Starter oder Accelerator ist.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriche, dadurch gekennzeichnet, dass mindestens ein innerhalb eines
Mantelbehalters (31; 32; 33) angeordnetes Behéltnis (21; 22; 23) eingesetzt wird, wobei der Mantelbehalter (31; 32;
33) zumindest teilweise gas- und/oder fllissigkeitsdurchldssig und ferner so ausgebildet ist, dass er beim druckindu-
zierten Aufbrechen des in ihm befindlichen Behéltnisses selbst nicht zerstort wird.

Verfahren nach Anspruch 9, dadurch gekennzeichnet, dass zwei oder mehrere je innerhalb eines Mantelbehalters
(31; 32; 33) angeordnete Behaltnisse (21; 22; 23) mit gleichen oder unterschiedlichen festen Substanzen eingesetzt
werden, wobei je nach Substanz gleiche oder unterschiedliche Reaktionen bzw. Teilreaktionen innerhalb der einzelnen
Mantelbehélter (31; 32; 33) stattfinden.

Verfahren nach einem der vorangehenden Ansprliche, dadurch gekennzeichnet, dass zusatzlich mindestens ein Be-
héltnis eingesetzt wird, das eine Substanz enthalt, welche die chemische Reaktion stoppt, wobei die spezifizierte
Berst-Druckdifferenz dieses Behaltnisses hdher ist als die spezifizierte Berst-Druckdifferenz aller anderen eingesetz-
ten Behaltnisse, aber kleiner oder zumindest nicht grésser ist als ein flir die jeweiligen Reaktionsbedingungen zulés-
siger Maximaldruck.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriiche, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion eine
heterogen oder homogen katalysierte Reaktion, insbesondere eine Polyolefinsynthese oder eine Hydrierung, oder
eine ahnliche Reaktionstechniken verwendende Synthese ist.

Verfahren nach einem der Anspriiche 1-12, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion eine Peptid-Syn-
these ist.

Verfahren nach einem der Ansprliche 1-12, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion eine Festphasen-
Reaktion, insbesondere eine Festphasen-Synthese oder eine Reaktion mit Festbett-Reaktoren ist.

Verfahren nach einem der Ansprliche 1-12, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion eine Festphasen/
Gasphasen-Reaktion ist.

Verfahren nach einem der Anspriiche 1-12, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion eine Analyse-Re-
aktion ist.
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Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriiche, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion in
einem Durchfluss-Reaktor mit gasférmigem oder fllissigem Reaktionsmedium durchgefihrt wird.

Verfahren nach einem der vorangehenden Anspriiche, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion als
eine Mehrzahl von Parallel-Reaktionen, insbesondere Parallel-Synthesen durchgefihrt wird.

Verfahren nach einem der vorangehenden Ansprliche, dadurch gekennzeichnet, dass die chemische Reaktion im
Split & Pool - Verfahren durchgefihrt wird.

Gasdicht verschlossenes und eine abgemessene Menge einer chemischen Substanz enthaltendes Behaltnis, da-
durch gekennzeichnet, dass das Behaltnis (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17; 18; 19; 20; 21; 22; 23) fir eine
spezifizierte Berst-Druckdifferenz zwischen dem Druck in seinem Inneren und dem Druck ausserhalb des Behaltnis-
ses ausgebildet ist, so dass es unter Druckverhdltnissen, die die spezifizierte Berst-Druckdifferenz tiberschreiten,
aufbricht und die in ihm enthaltene Substanz freisetzt.

Behaltnis nach Anspruch 20, dadurch gekennzeichnet, dass die spezifizierte Berst-Druckdifferenz durch Materialwahl,
Wandstarke, Formgebung und/oder durch Sollbruchstellen festgelegt ist.

Behéltnis nach einem der Anspriiche 20-21, dadurch gekennzeichnet, dass das Behéltnis (21; 22; 23) innerhalb ei-
nes Mantelbehélters (31; 32; 33) angeordnet ist, wobei der Mantelbehélter zumindest teilweise gas- und/oder flis-
sigkeitsdurchlassig und ferner so ausgebildet ist, dass er beim druckinduzierten Auforechen des in ihm befindlichen
Behaltnisses selbst nicht zerstért wird.

Behéltnis nach Anspruch 22, dadurch gekennzeichnet, dass der Mantelbehéalter (31; 32; 33) mit mindestens einer
Fritte (31f; 32f; 33f) oder einem funktionséquivalenten Element, vorzugsweise einer insbesondere semipermeablen
Membran ausgestattet ist.

Behaltnis nach einem der Anspriiche 20-23, dadurch gekennzeichnet, dass der Mantelbehélter (33) mit mindestens
einer zusatzlichen, eine weitere chemische Substanz enthaltenden Kammer (33 a; 33b) ausgestattet ist, welche Uber
eine Fritte (33f) oder ein funktionséquivalentes Element in gas- und/oder fllissigkeitskommunizierender Verbindung
mit einer das Behaltnis (23) enthaltenden Kammer (33c) steht und fur eine spezifizierte Berst-Druckdifferenz zwischen
dem Druck in ihrem Inneren und dem Druck ausserhalb des Mantelbehéaltnisses ausgebildet ist, so dass sie unter
Druckverhéltnissen, die die spezifizierte Berst-Druckdifferenz Uberschreiten, aufbricht und die in ihr enthaltene Sub-
stanz freisetzt.

Behaltnis nach einem der Anspriiche 20-24, dadurch gekennzeichnet, dass es als chemische Reaktionszelle ausge-
bildet ist.

Set von mindestens zwei gasdicht verschlossenen und je eine abgemessene Menge einer chemischen Substanz
enthaltenden Behéltnissen, dadurch gekennzeichnet, dass jedes Behéltnis (1; 2; 3; 4; 11; 12; 13; 14; 15; 16; 17; 18;
19; 20; 21; 22; 23) fir eine spezifizierte Berst-Druckdifferenz zwischen dem Druck in seinem Inneren und dem Druck
ausserhalb des Behaltnisses ausgebildet ist, so dass es unter Druckverhéltnissen, die die spezifizierte Berst-Druck-
differenz Uberschreiten, aufbricht und die in ihm enthaltene Substanz freisetzt.

Set nach Anspruch 26, dadurch gekennzeichnet, dass es Behaltnisse mit unterschiedlichen Substanzen umfasst,
wobei diese Behaltnisse fir gleiche und/oder unterschiedliche Berst-Druckdifferenzen ausgebildet sind.

Set nach Anspruch 26, dadurch gekennzeichnet, dass es Behaltnisse mit unterschiedlichen Substanzen umfasst,
wobei diese Behaltnisse fur unterschiedliche Berst-Druckdifferenzen ausgebildet sind.

Set nach einem der Ansprliche 26-28, dadurch gekennzeichnet, dass es Behaltnisse mit gleichen Substanzen um-
fasst, wobei diese Behéltnisse flir gleiche und/oder unterschiedliche Berst-Druckdifferenzen ausgebildet sind.

Set nach einem der Anspriiche 26-28, dadurch gekennzeichnet, dass es Behéltnisse mit gleichen Substanzen um-
fasst, wobei diese Behdltnisse flir gleiche Berst-Druckdifferenzen ausgebildet sind.

Set nach einem der Anspriiche 26-30, dadurch gekennzeichnet, dass es Behélinisse mit mengenmassig, vorzugs-
weise molaquivalent abgestuften Mengen gleicher Substanzen umfasst.

Set nach einem der Anspriiche 26-31, dadurch gekennzeichnet, dass es eine Mehrzahl von Behaltnissen umfasst,
die sich durch ihre spezifizierte Berst-Druckdifferenz und/oder durch die in ihnen enthaltenen Substanzen und/oder
die Mengen der in ihnen enthaltenen Substanzen unterscheiden.

Set nach einem der Anspriiche 26-32, dadurch gekennzeichnet, dass es zwei oder mehrere Behéltnisse gleichen
Inhalts, gleicher Substanzmenge und gleicher Berst-Druckdifferenz umfasst.

Set nach einem der Anspriiche 26-33, dadurch gekennzeichnet, dass mindestens eines der Behaltnisse flr eine
Berst-Druckdifferenz im Bereich von 1-10 bar ausgebildet ist.

Set nach einem der Anspriiche 26-34, dadurch gekennzeichnet, dass mindestens eines der Behéltnisse flr eine
Berst-Druckdifferenz im Bereich von 10-30 bar ausgebildet ist.

Set nach einem der Anspriiche 26-35, dadurch gekennzeichnet, dass mindestens eines der Behéltnisse flr eine
Berst-Druckdifferenz im Bereich von 30-70 bar ausgebildet ist.
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Set nach einem der Anspriiche 26-36, dadurch gekennzeichnet, dass mindestens eines der Behaltnisse flr eine
Berst-Druckdifferenz grésser 70 bar ausgebildet ist.

Set nach einem der Anspriiche 26-37, dadurch gekennzeichnet, dass zwei oder mehrere, unterschiedliche Substan-
zen enthaltende Behéltnisse (19a, 19b; 20a, 20b, 20c¢) mit unterschiedlichen spezifizierten Berst-Druckdifferenzen
ineinander verschachtelt angeordnet sind.

Verwendung eines Behaltnisses nach Anspruch 20 zum Unterbrechen einer in einem Reaktor ablaufenden chemi-
schen Reaktion, wobei das wahrend der Reaktion im Reaktor befindliche Behéltnis eine die Reaktion stoppende Sub-
stanz enthalt und das Behaltnis flir einen spezifizierten Berst-Druck ausgebildet ist, der kleiner oder zumindest nicht
grosser ist als ein flr die jeweiligen Reaktionsbedingungen zulassiger Maximaldruck.

Verwendung eines Sets nach einem der Anspriiche 26-38 in einem Verfahren nach einem der Anspriiche 1-19.
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