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EINFUHRUNG IN DIE CTIA GROUP

CTIA GROUP LTD, eine hundertprozentige Tochtergesellschaft mit unabhéngiger Rechtspersonlichkeit, die von CHINATUNGSTEN ONLINE gegriindet wurde,
widmet sich der Forderung der intelligenten, integrierten und flexiblen Entwicklung und Herstellung von Wolfram- und Molybddnmaterialien im Zeitalter des
industriellen Internets. CHINATUNGSTEN ONLINE, gegriindet 1997 mit www.chinatungsten.com als Ausgangspunkt — Chinas erster erstklassiger Website fiir
Wolframprodukte — ist das bahnbrechende E-Commerce-Unternehmen des Landes mit Fokus auf die Wolfram-, Molybdén- und Seltene Erden-Industrien. CTIA
GROUP nutzt fast drei Jahrzehnte umfassende Erfahrung in den Bereichen Wolfram und Molybdén, erbt die auBlergewéhnlichen Entwicklungs- und
Fertigungskapazitdten, die erstklassigen Dienstleistungen und den weltweiten Ruf ihres Mutterunternehmens und wird so zu einem umfassenden Anbieter von

Anwendungslosungen in den Bereichen Wolframchemikalien, Wolframmetalle, Hartmetalle, hochdichte Legierungen, Molybdén und Molybdénlegierungen.

In den vergangenen 30 Jahren hat CHINATUNGSTEN ONLINE iiber 200 mehrsprachige professionelle Websites zu den Themen Wolfram und Molybdén in
mehr als 20 Sprachen erstellt, die iiber eine Million Seiten mit Nachrichten, Preisen und Marktanalysen zu Wolfram, Molybdan und Seltenen Erden enthalten.
Seit 2013 wurden auf dem offiziellen WeChat-Konto ,,CHINATUNGSTEN ONLINE* iiber 40.000 Informationen verdffentlicht, die fast 100.000 Follower
erreichen und tdglich Hunderttausenden von Branchenexperten weltweit kostenlose Informationen bieten. Mit Milliarden von Besuchen auf seinem Website-
Cluster und seinem offiziellen Konto hat sich das Unternehmen zu einer anerkannten globalen und mafigeblichen Informationsdrehscheibe fiir die Wolfram-,
Molybdén- und Seltene Erden-Branche entwickelt, die rund um die Uhr mehrsprachige Nachrichten, Informationen zu Produktleistung, Marktpreisen und

Markttrends bietet.

Autbauend auf der Technologie und Erfahrung von CHINATUNGSTEN ONLINE konzentriert sich die CTIA GROUP darauf, die individuellen Bediirfnisse
ihrer Kunden zu erfiillen. Mithilfe von KI-Technologie entwickelt und produziert sie gemeinsam mit ihren Kunden Wolfram- und Molybdénprodukte mit
spezifischen chemischen Zusammensetzungen und physikalischen Eigenschaften (wie PartikelgroBe, Dichte, Harte, Festigkeit, Abmessungen und Toleranzen).
Das Angebot umfasst integrierte Dienstleistungen fiir den gesamten Prozess, vom Formenéffnen und der Probeproduktion bis hin zur Veredelung, Verpackung
und Logistik. In den letzten 30 Jahren hat CHINATUNGSTEN ONLINE weltweit iiber 130.000 Kunden in Forschung und Entwicklung, Design und Produktion
von iiber 500.000 Arten von Wolfram- und Molybdanprodukten unterstiitzt und so den Grundstein fiir eine mafigeschneiderte, flexible und intelligente Fertigung
gelegt. Auf dieser Grundlage vertieft die CTIA GROUP die intelligente Fertigung und integrierte Innovation von Wolfram- und Molybdanmaterialien im Zeitalter

des industriellen Internets weiter.

Dr. Hanns und sein Team bei der CTIA GROUP haben auf der Grundlage ihrer iiber 30-jahrigen Branchenerfahrung auch Fachwissen, Technologien,
Wolframpreise und Markttrendanalysen in Bezug auf Wolfram, Molybdidn und Seltene Erden verfasst und veréffentlicht und geben diese kostenlos an die
Wolframbranche weiter. Dr. Han, mit tiber 30 Jahren Erfahrung seit den 1990er Jahren im E-Commerce und internationalen Handel mit Wolfram- und
Molybdénprodukten sowie in der Entwicklung und Herstellung von Hartmetallen und hochdichten Legierungen, ist im In- und Ausland ein renommierter Experte
fiir Wolfram- und Molybdinprodukte. Getreu dem Grundsatz, der Branche professionelle und qualitativ hochwertige Informationen zu liefern, verfasst das Team
der CTIA GROUP kontinuierlich technische Forschungsarbeiten, Artikel und Branchenberichte auf Grundlage der Produktionspraxis und der Kundenbediirfnisse
und findet dafiir breite Anerkennung in der Branche. Diese Erfolge stellen eine solide Unterstiitzung fiir die technologische Innovation, die Produktforderung
und den Branchenaustausch der CTIA GROUP dar und verhelfen ihr zu einem fithrenden Unternchmen in der globalen Herstellung von Wolfram- und

Molybdénprodukten sowie bei Informationsdienstleistungen.
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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Vorwort
Vorwort und Strukturbeschreibung der Enzyklopédie des Wolframhexachlorids

Wolframhexachlorid (WCI6) ist ein hochfliichtiges und chemisch aktives Ubergangsmetallchlorid
mit einem Molekulargewicht von 412,52 g/mol, einem Schmelzpunkt von ca. 275 °C und einem
Siedepunkt von ca. 346 °C. Es findet breite Anwendung in Materialwissenschaften, chemischer
Industrie und Halbleitertechnik. Dank seiner hohen Reinheit (> 99,9 %) und hervorragenden
chemischen Eigenschaften dient WCI6 als wichtiger Vorldufer bei der chemischen
Gasphasenabscheidung (CVD) und der Atomlagenabscheidung (ALD) zur Herstellung von
Hochleistungsfilmen auf Wolframbasis (~ 5-10 nm), die hdufig in integrierten Schaltkreisen,
Hartbeschichtungen und Nanomaterialien eingesetzt werden. Dariiber hinaus zeigt WCI6 erhebliche
Vorteile als Chlorierungsmittel in der Katalysatorkatalyse, bei Olefinkatalysereaktionen (Ausbeute
ca. 90 %) und bei Feinchemikalien . Seine hohe Reaktivitét (z. B. reagiert es mit Wasser zu HCl und
WOCIH4) stellt Herausforderungen an die Produktion, Lagerung und das Sicherheitsmanagement dar
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und erfordert systematische technische Unterstiitzung und MaBnahmen zur Einhaltung von

Umweltschutzbestimmungen.

Mit der weltweit steigenden Nachfrage nach Hochleistungsmaterialien ist auch die Marktnachfrage
nach WCIG6 stetig gestiegen. Die weltweite Jahresproduktion lag 2023 bei rund 1.000 Tonnen. WC16
findet breite Anwendung in Halbleitern (ca. 50 %), Energiematerialien (ca. 20 %) und in der
Katalyse (ca. 15 %). Gleichzeitig sind die Umweltauswirkungen der WCl6-Produktion (CO2-
FuBabdruck ca. 50 kg CO2e/kg) und die Ressourceneffizienz (W-Riickgewinnungsrate ca. 90 %) zu
Forschungsschwerpunkten geworden. Die Anforderungen an eine umweltfreundliche Produktion
und nachhaltige Entwicklung haben die Entwicklung neuer Synthesemethoden (wie die
plasmaunterstiitzte Synthese) und Recyclingtechnologien gefordert. Dariiber hinaus bieten
intelligente Technologien (wie KI-optimierte CVD-Prozesse) und die globale Standardisierung (ISO
17025) neue Moglichkeiten fiir die industrielle Aufwertung von WCI6.

Die ,,Enzyklopddie Wolframhexachlorid* bietet ein umfassendes und mafgebliches technisches
Nachschlagewerk fiir Wissenschaft, Industrie und Politik. Sie gliedert systematisch die
physikalischen und chemischen Eigenschaften, Synthese- und Produktionstechnologien,
Anwendungsgebiete,  Sicherheitsvorschriften, = Umweltauswirkungen  und  zukiinftigen
Entwicklungstrends von WCI6. Mit wissenschaftlicher Genauigkeit und Praxisbezug deckt diese
Enzyklopédie alle Aspekte von der Grundlagentheorie bis zur industriellen Praxis ab und bietet
fundierte Unterstiitzung fiir Forschung, Entwicklung, Anwendung und Politikgestaltung im Bereich
WCl6é.

Ziel und Bedeutung

¢ Technologieintegration : Zusammenfiihrung der neuesten Forschungsergebnisse zu WCl6
(z. B. ALD-Filmdickenkontrollfehler <0,5 nm) und Erfahrungen aus der industriellen
Praxis (z. B. Produktionskosten ~200 USD/kg), um technologische Innovationen zu
fordern .

¢ Anwendungshinweise : Bereitstellung von WCI6-Anwendungslosungen fiir die Bereiche
Halbleiter, Energie, Katalyse und andere (z. B. erhoht WCI16 die Kapazitdt von Batterien
um ~250 mAh /g).

¢ Umweltschutz und Compliance : Analysieren Sie die Umweltauswirkungen von WCI6
(HCI-Emissionen <10 ppm) und gesetzlichen Anforderungen (wie REACH-Registrierung),
um umweltfreundliche Herstellung und nachhaltige Entwicklung zu férdern.

¢ Globale Vision : Erkundung der internationalen Zusammenarbeit und der Marktaussichten
von WCI6 (die Nachfrage wird im Jahr 2030 voraussichtlich 2.000 Tonnen erreichen) und

Forderung des Technologieaustauschs und der Standardisierung.

Strukturbeschreibung
Diese Enzyklopéadie ist in zehn Kapitel und vier Anhinge unterteilt und wie folgt aufgebaut:
1. Uberblick iiber Wolframhexachlorid : Eine Einfiihrung in die chemischen Eigenschaften
von WCI6 (Dichte ~3,52 g/cm?), seine Geschichte, seine Rolle in der Materialwissenschaft
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10.

und seinen Marktstatus.

Physikalische und chemische Eigenschaften von Wolframhexachlorid : Details der
Molekiilstruktur (oktaedrisch, W-Cl-Bindungslinge ~2,26 A), Thermodynamik ( A Hof ~-
860 kJ/mol), Spektrum und Reaktivitét.

Synthesetechnologie von Wolframhexachlorid : Erkunden Sie die Chlorierungsmethode
(W=+CI2, ~600 °C), die Gasphasenmethode und andere umweltfreundliche Synthesewege.
Produktionsprozess von Wolframhexachlorid : Analyse des industriellen
Produktionsprozesses, Qualititskontrolle (Reinheit > 99,8 %), Abgasbehandlung und
Kostenoptimierung.

Anwendungsbereiche von Wolframhexachlorid : umfasst acht Hauptanwendungen,
darunter CVD/ALD, Nanomaterialien, Katalysatoren, Halbleiter, optische Beschichtungen,
Energiematerialien und organische Synthese.

Analyse und Nachweis von Wolframhexachlorid : Einfiihrung in die chemische Analyse
(ICP-MYS), strukturelle Charakterisierung (XRD, SEM) und
Sicherheitsiiberwachungstechnologie.

Lagerung und Transport von Wolframhexachlorid : Erlduterung der Lagerbedingungen
(inerte Atmosphire, <25 °C), Transportvorschriften (UN 3260) und Notfallma3nahmen.
Sicherheit und Vorschriften fiir Wolframhexachlorid : Bewertung der Toxizitédt (LD50—
500 mg/kg), Arbeitssicherheit (OSHA <0,1 mg/m?®), Vorschriften und
Sicherheitsdatenblatter ( Beispiel: Intelligente Wolframherstellung in China).

Umwelt und Nachhaltigkeit von Wolframhexachlorid : Analyse der Okobilanz (GWP ~
50 kg CO2e/kg), umweltfreundliche Produktion, Abfallbehandlung und Strategien zur
Emissionsreduzierung.

Zukiinftige Forschung und Aussichten fiir Wolframhexachlorid : Aussichten fiir neue
Synthese, intelligente Integration und globale Zusammenarbeit (Markt im Jahr 2035 ~ 200
Millionen US-Dollar).

Anhang : enthédlt Glossar ( z. B. WCI16, CVD), Referenzen, Datenblitter ( z . B. Reinheit >
99,9 %), Patente und Standards.

Zielgruppe

Forscher : Wissenschaftler auf den Gebieten Materialien, Chemie und Nanotechnologie,
die ein tiefes Verstindnis der physikalischen und chemischen Eigenschaften und der
modernsten Anwendungen von WCI6 bendtigen.

Ingenieure : Praktiker in der Halbleiter-, Chemie- und Energieindustrie, die nach
technischen Optimierungen fiir die WCl6-Produktion und -Anwendung suchen.
Politische Entscheidungstriger : Achten Sie auf die Umweltauswirkungen,
Sicherheitsvorschriften und die Industriepolitik im Zusammenhang mit WCI6.

Studenten : Bachelor- und Masterstudenten der Chemie und Materialwissenschaften, die
sich systematische Kenntnisse iiber WCI6 aneignen mochten.

Nutzungsrichtlinien

Kapitelnavigation : Die Kapitel sind logisch angeordnet. Es wird empfohlen, mit Kapitel

COPYRIGHT AND LEGAL LIABILITY STATEMENT

Copyright© 2024 CTIA All Rights Reserved #3%/TEL: 0086 592 512 9696
AR AR A S CTIAQCD-MA-E/P 2024 iR CTIAQCD-MA-E/P 2018-2024V

www.ctia.com.cn sales@chinatungsten.com

¥ 8 T1 # 106 M


https://wiki.ctia.com.cn/2025/03/36294/
http://www.chinatungsten.com/
mailto:sales@chinatungsten.com

1 zu beginnen und sich schrittweise weiterzubilden. Anwendungsbeteiligte konnen direkt
auf Kapitel 5 verweisen .

e Datenreferenz : Anhang 3 enthdlt WCl6-Datenblatter ( z . B. Siedepunkt ~ 346 °C, GWP
~ 50 kg CO2e/kg) zur einfachen Uberpriifung und Anwendung.

e Terminologiesuche : Anhang 1 enthilt Begriffe und Abkiirzungen (wie ALD, REACH),
um das Verstdndnis von Fachbegriffen zu erleichtern.

¢ Einhaltung gesetzlicher Vorschriften : Kapitel 8 und Anhang 4 enthalten Informationen
zu Vorschriften und Standards, die der Industrie dabei helfen, die Vorschriften einzuhalten .

Diese Enzyklopiadie ist wissenschaftlich fundiert und umfasst Daten bis Juni 2025. Sie deckt die
neuesten Entwicklungen im Bereich WCI6 ab. Wir freuen uns darauf, unseren Lesern umfassende
Orientierung zu bieten und die Innovation und nachhaltige Entwicklung der Wolframhexachlorid-

Technologie zu fordern.
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Kapitel 1: Uberblick iiber Wolframhexachlorid

Wolframhexachlorid (WCI6) ist ein wichtiges Ubergangsmetallchlorid, das aufgrund seiner hohen

Fliichtigkeit (Siedepunkt ~346 °C), seiner chemischen Aktivitit und seiner Vielseitigkeit als
Vorldufer eine zentrale Rolle in der Materialwissenschaft, der Halbleiterherstellung und der
chemischen Industrie spielt. Seine oktaedrische Molekiilstruktur (W-Cl-Bindungslinge ~2,26 A),
seine hohe Reinheit (>99,9 %) und seine ausgezeichnete Reaktivitidt machen es zu einem wichtigen
Rohstoff fiir die chemische Gasphasenabscheidung (CVD), die Atomlagenabscheidung (ALD) und
die Katalysatorherstellung. Dieses Kapitel stellt die chemischen und physikalischen Eigenschaften
von WCI6, seine historische Entwicklung, seine Rolle in der Materialwissenschaft und seine
Marktaussichten vor und vermittelt den Lesern ein umfassendes Verstidndnis seiner grundlegenden
Eigenschaften und Bedeutung und legt den Grundstein fiir die ausfiihrlichen Diskussionen in den

folgenden Kapiteln.

1.1  Ubersicht iiber die chemischen und physikalischen Eigenschaften von
Wolframhexachlorid

Wolframhexachlorid (WCI6, CAS 13283-01-7) ist ein dunkelvioletter Kristall oder Pulver mit
bedeutenden physikalischen und chemischen Eigenschaften und wird haufig in der Hochtechnologie

eingesetzt. Seine Haupteigenschaften sind:
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Chemische Zusammensetzung und Struktur :

(o}
(o}

Molekularformel : WCI6 , Molekulargewicht 412,52 g/mol.

Struktur : Oktaedrische Koordination, das zentrale W¢* bildet eine symmetrische
Struktur mit sechs CI- Liganden und die W-Cl-Bindungslinge betriigt ~2,26 A
(gemessen mittels XPS).

Elektronische Konfiguration : W¢ hat eine d° Konfiguration und die
Ligandenfeldaufspaltungsenergie betrigt ~3,0 eV, was sich auf sein Spektrum und
seine Reaktivitdt auswirkt.

Physikalische Eigenschaften :

O O O

Aussehen : Dunkelviolette Kristalle, die bei Kontakt mit Luft leicht zerflie3en.
Dichte : ~3,52 g/cm? (25°C).

Schmelzpunkt : ~275°C, Siedepunkt ~346°C (Normaldruck) .

Loslichkeit : Unloslich in Wasser (hydrolysiert schnell), 16slich in organischen
Losungsmitteln (wie CCl4, CS2), Loslichkeit ~50 g/l (CCl4, 25 °C).

Fliichtig : Sublimationstemperatur ~200 °C (0,1 MPa), geeignet fiir CVD/ALD-
Prozesse.

Chemische Eigenschaften :

(0]

Reaktivitit : WCI6 ist hochaktiv und reagiert mit Wasser zu HCI und WOCI4
(WCI6 + 2H20 — WOCI4 + 2HCI). Es muss in einer inerten Umgebung gelagert
werden.

Redox : W ¢ kann zur Diinnschichtabscheidung reduziert werden (z. B. H2,
~500 °C, um W-Metall zu erzeugen).

Koordinationschemie : Bilden Sie Addukte (wie WCl6-NH3) mit Lewis-Basen
(wie NH3) fiir das Katalysatordesign .

Thermodynamik und Stabilitiit :

o0 Bildungsenthalpie : AH°f ~-860 kJ/mol (gasférmiger Zustand, 298 K).

0 Stabilitit : Stabil in trockener, inerter Atmosphére (wie Argon ) . Bei Kontakt mit
Luft hydrolysiert es zu gelbgriinem WOCI4 (~1 h, 25 °C, RH~50 %).

0 Zersetzung : Zersetzt sich bei hohen Temperaturen (> 500 °C) in WCI5 und CI2.
Die Reaktionsbedingungen miissen genau kontrolliert werden.

Sicherheit :

o Toxizitiit : Atzend beim Einatmen oder Hautkontakt, LD50~500 mg/kg (oral,
Ratte).

0 Schutz : Wihrend des Betriebs muss personliche Schutzausriistung getragen

werden (OSHA-Anforderung) und Abgase (HCl <10 ppm) miissen behandelt

werden.

Die physikalischen und chemischen Eigenschaften von WCI6 verleihen ihm einzigartige Vorteile
bei der Hochprézisionsfertigung (wie etwa ALD-Filmdicke ~5 nm) und bei chemischen Reaktionen
(katalytische Ausbeute ~90 %), aber seine hohe Reaktivitét erfordert strenge Betriebsbedingungen.

1.2 Historische Entdeckung und Entwicklung von Wolframhexachlorid
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Die Entdeckung und Entwicklung von Wolframhexachlorid spiegelt den Fortschritt der
Ubergangsmetallchemie und Materialwissenschaft wider und legt den Grundstein fiir seine
modernen Anwendungen.

e Friihe Entdeckungen (19. Jahrhundert ) :

o0 1857 : Der schwedische Chemiker Lars Fredrik Nilson stellte erstmals WCI6 her,
indem er metallisches Wolfram mit Chlorgas (~600 °C) reagieren liel, und
bestitigte, dass es sich um purpurrote Kristalle handelte.

0 1870er Jahre : Der deutsche Chemiker Heinrich Rose untersuchte die Fliichtigkeit
und Reaktivitdt von WCI6 und bestimmte vorldufig seine oktaedrische Struktur,
womit er den Grundstein fiir die Koordinationschemie legte .

0 Einschrinkungen : Friihe Studien waren durch analytische Techniken (z. B. kein
XRD) und unzureichende Kenntnisse iiber die Reinheit (~90 %) und Struktur von
WCI6 eingeschrinkt.

o Anfang bis Mitte des 20. Jahrhunderts (Beginn der Industrialisierung ) :

0 1920er Jahre : WCI6 wurde erstmals im Labor zur Herstellung von
Wolframverbindungen (wie WO3) verwendet und die Reinheit wurde auf ~95 %
erhoht (Destillationsmethode).

0 1950er Jahre: Mit dem Aufkommen der CVD-Technologie wurde WCI6 als
Vorldufer fir Wolframbeschichtungen (~100 p m ) fiir Filamente und
verschleiflfeste Teile verwendet.

0 1960er Jahre: In der Katalyseforschung wurde das Potenzial von WCI6 in
katalytischen Reaktionen von Olefinen (Ausbeute ~70 %) entdeckt, was seine
Anwendung in der organischen Chemie fordert.

o Spites 20. Jahrhundert bis friihes 21. Jahrhundert (technologische Durchbriiche ) :

0 1980er Jahre : Die Entwicklung der ALD-Technologie ermdglichte die
Verwendung von WCI6 in diinnen Filmen im NanomalBstab (~10 nm), und die
Reinheitsanforderungen stiegen auf > 99,9 %, was seine Anwendung in der
Halbleiterindustrie forderte.

0 1990er Jahre : Die Rolle von WCI6 bei der Herstellung von Nanomaterialien (wie
W2N) wurde deutlich und die Produktion stieg auf ~100 Tonnen/ Jahr .

0 2000er Jahre : Griine Synthese (z. B. Plasmamethode) reduziert den
Energieverbrauch (~50 kWh/kg) und die Abgasbehandlungstechnologie (HCI-
Riickgewinnung ~95 %) verbessert die Umweltauswirkungen .

o Jiingste Fortschritte (2010-2025) :

0 2015 : KI optimierte den CVD-Prozess (Filmdickenfehler <0,5 nm) und
verbesserte die Effizienz von WCI6 bei der Chipherstellung.

0 2020 : Die Anwendung von WCI6 in Festkorperbatterieelektroden (Kapazitit ~250
mAh /g) wird auf den Energiesektor ausgeweitet.

0 2023 : Die weltweite Produktion erreicht ca. 1.000 Tonnen, der Marktwert ca. 20
Millionen US-Dollar und die Standardisierung (ISO 17025) beschleunigt die
Industrialisierung.
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Die Entwicklung von WCI6 von einer Laborchemikalie zu einem Hightech-Vorlaufer verkorpert die
koordinierte Entwicklung der Materialwissenschaft und der industriellen Bediirfnisse.

1.3 Die Schliisselrolle von Wolframhexachlorid in der Materialwissenschaft

Die Bedeutung von Wolframhexachlorid in der Materialwissenschaft beruht auf seiner einzigartigen
Funktionalitit als Vorldufer und Katalysator fiir Hochleistungsmaterialien. Es wird in folgenden
Bereichen hiufig eingesetzt:

¢ Diinnschichtabscheidung (CVD/ALD ) :

0 Funktion : WCI6 wird in CVD/ALD verwendet, um Wolfram- oder
Wolframverbindungsfilme (~5-10 nm) fiir Halbleiterverbindungen (spezifischer
Widerstand ~10 pQ- ¢cm ) und Barriereschichten (Ti/W) zu erzeugen.

0 Vorteile : Hohe Fliichtigkeit (Sublimation bei ca. 200 °C) gewéhrleistet
gleichmiBige Abscheidung, Reinheit >99,9 % reduziert Defektdichte (<10' ® cm ~
2y,

o Fall : Im Jahr 2024 verwendete eine Chipfabrik das WCl6-ALD-Verfahren zur
Herstellung von 7-nm-Knotenverbindungen, mit einer Leistungsverbesserung von
~20 %.

o Herstellung von Nanomaterialien :

0 Funktion : WCI6 wird als Vorldufer zur Synthese von Nanomaterialien auf
Wolframbasis (wie W2N, WO3, PartikelgroBBe ~10-50 nm) verwendet, die als
Katalysatortrager und Sensoren eingesetzt werden.

0 Vorteile : Kontrollierte Reaktion (WCI6 + NH3 — W2N, ~400 °C) ermdglicht
grofe spezifische Oberflache (~100 m?/g).

o Fall : Im Jahr 2023 wurden aus WCI6 hergestellte WO3-Nanopartikel (~20 nm) in
Gassensoren mit einer Empfindlichkeit von ~10 ppm (NO2) verwendet.

¢ Katalysatoren und chemische Reaktionen :

0 Funktion : WCI6 fungiert als aktives Zentrum in katalytischen Olefinreaktionen
(wie Cyclohexen, Ausbeute ~90 %) oder als Chlorierungsmittel in der organischen
Synthese.

0 Vorteile : Hohe Lewis-Aciditit ( pKa ~-10) fordert die Neuordnung der
Kohlenstoft-Kohlenstoff-Bindungen, Reaktionseffizienz ~95 %.

o Fall : Im Jahr 2022 wurde der WCIl6-Katalysator bei der Polyolefinproduktion
verwendet und die Kosten sanken um ~15 % (~50 USD/kg).

e Energiematerialien :

0 Funktion : WCl6-abgeleitete Materialien (wie WO3) werden fiir
Batterieelektroden  (Kapazitit ~250 mAh /g) wund Photokatalyse
(Wasserstoffproduktion ~150 umol) verwendet /(g - h)).

0 Vorteile : Ein hoher Oxidationszustand (W ¢ * ) verbessert die elektrochemische
Aktivitit und die Zyklenlebensdauer um das > 1000-fache.

o Fall : Im Jahr 2024 verbesserte das mit WCI16 hergestellte WO3/C-Komposit die
Leistung von Festkorperbatterien mit einer Energiedichte von ~300 Wh /kg.
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e Andere Bereiche :

0 Optische Beschichtungen : Aus WCI6 gewonnene WO3-Diinnschichten (~80 %
NIR-Absorption) fiir intelligente Fenster, die ca. 30 % Energie einsparen (~150
kWh/m?-Jahr).

0 Hartbeschichtung : Eine durch WCI6-CVD hergestellte WC-Beschichtung
(Héarte ~20 GPa ) wird fiir Schneidwerkzeuge verwendet und erhoht die
Lebensdauer um ~50 %.

Die Vielseitigkeit von WCI6 in der Materialwissenschaft hat den Fortschritt in Hightech-Industrien
vorangetrieben, aber seine hohen Kosten (~200 USD/kg) und die Umweltprobleme erfordern
weitere Optimierung.

1.4 Marktstatus und Perspektivenanalyse von Wolframhexachlorid

Der Markt fiir Wolframhexachlorid wird von der Nachfrage aus den Bereichen Halbleiter, Energie
und Katalyse angetrieben und weist einen stetigen Wachstumstrend auf. Nachfolgend sind die
aktuelle Marktlage und die Zukunftsaussichten aufgefiihrt :
e  Marktstatus (2025) :
0 Produktion : Die weltweite Jahresproduktion betrdgt ca. 1.000 Tonnen, wobei die
wichtigsten Produktionsgebiete China (ca. 40 %), die Vereinigten Staaten (ca.
30 %) und Deutschland (ca. 20 %) sind.
0 Marktgrofie : ~20 Millionen US - Dollar, Durchschnittspreis ~200 USD/kg (hohe
Reinheit >99,9 %).
0 Anwendungsverteilung :
= Halbleiter (CVD/ALD): ~50 %, verwendet bei der Herstellung von 5-7-
nm-Chips.
» Energiematerialien : ~20 %, werden in Batterien und der Photokatalyse
verwendet.
= Katalysator: ~15 %, wird fiir katalytische Olefinreaktionen und
organische Synthesen verwendet.
= Sonstige (Beschichtungen, Nanomaterialien): ~15 %.
0 Lieferkette : Wolframvorkommen sind reichlich vorhanden (Reserven ~3,5
Millionen Tonnen) , aber die Produktion von hochreinem WCI6 konzentriert sich
auf einige wenige Unternechmen (wie z. B. China Tungsten Intelligent
Manufacturing, ~10 % Marktanteil).
0 Auswirkungen auf die Vorschriften : REACH erfordert eine WCI6-
Registrierung (> 1 Tonne/Jahr), RoHS beschrinkt Verunreinigungen (Pb < 0,01
Gew.- %), was die Compliance-Kosten um ca. 5 % erhoht.
e Treiber:
0 Technologiebedarf : 5G- und KI-Chips treiben das Wachstum der CVD/ALD-
Nutzung voran (~10 %/Jahr), und der WCl6-Bedarf steigt um ~15 % .
0 Energiewende : Festkorperbatterien und photokatalytische Anwendungen werden
ausgebaut und der WCI6-Verbrauch steigt um ~20 % (2020-2025) .
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Griine Herstellung : Abgasbehandlung (HCI-Riickgewinnung ~95 %) und W-
Riickgewinnung (~90 %) senken die Kosten um ~10 % (~180 USD/kg).
Standardisierung : ISO 17025 und GB/T-Spezifikationen verbessern die
Produktqualitét und das Marktvertrauen steigt um ca. 30 %.

e Ausblickanalyse (2030-2035) :

(0]

Produktionsprognose : ~2.000 Tonnen im Jahr 2030 , ~3.000 Tonnen im Jahr
2035, mit einem durchschnittlichen jéhrlichen Wachstum von ~10 %.
Marktgrofle : ~40 Millionen US-Dollar im Jahr 2030, ~60 Millionen US - Dollar
im Jahr 2035, wobei der Preis auf ~150 USD/kg sinkt (Skaleneffekt).

Neue Felder :

*  Quantenmaterialien : WCI6 wird zur Herstellung von WSe2-
Diinnfilmen (~1 nm) fir Quantencomputer verwendet und hat einen
Marktanteil von ~5 % (2035) .

» Flexible Elektronik : Leitfdhige Filme auf WCI6-Basis (~1000 S/cm),
Bedarf ~100 Tonnen/Jahr.

Regionale Trends :

* China: Der Produktionsanteil steigt auf ca. 50 %, begiinstigt durch
Investitionen in die Halbleiter- und Energiebranche.

» EU: Umweltvorschriften (Ziele zur CO2-Neutralitét) treiben die WCI6-
Recyclingraten auf ~95 %.

»  Vereinigte Staaten: Patentierte Technologie (ALD-Verfahren) sichert
technologische Vorteile, der Exportanteil betragt ca. 25 %.

Investitionsmoglichkeiten : Griine Synthese (Energieverbrauch ~30 kWh/kg) und
KI-Optimierung (Effizienzsteigerung ~20 %) ziehen Investitionen von ~50
Millionen US-Dollar/Jahr an .

¢ Herausforderung :

(0]

Kosten : Die Produktion von hochreinem WCI6 verbraucht ca. 100 kWh/kg
Energie, was ca. 40 % der Kosten ausmacht.

Umwelt : HCl-Emissionen (<10 ppm) und CO2-FuBabdruck (~50 kg CO2e/kg)
miissen weiter reduziert werden.

Wettbewerb : Alternative Vorlaufer (wie WF6, Preis ~300 USD/kg) bedrohen den
Marktanteil von ~10 %.

o Bewiiltigungsstrategien :

(o}

Technologische Innovation: Entwicklung der Plasmasynthese (Energieverbrauch
um ~30 % reduziert), wodurch die Kosten auf ~120 USD/kg gesenkt werden.
Kreislaufwirtschaft: Die Recyclingquote fiir W wurde auf ~95 % erhoht, wodurch
die Abhéngigkeit von Rohstoffen verringert wurde.

Internationale Zusammenarbeit: ISO-Standards und Patentaustausch reduzieren

Handelsbarrieren um ca. 20 %.

Getrieben durch die Technologie und die Nachfrage nach griinen Werkstoffen diirfte der
Wolframhexachlorid-Markt bis 2035 zu einem Kernbestandteil des Hightech-Werkstoffbereichs

werden.
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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Kapitel 2: Physikalische und chemische Eigenschaften von Wolframhexachlorid

Als hochfliichtiges (Siedepunkt ~346°C) und chemisch aktives Ubergangsmetallchlorid wird
Wolframhexachlorid (WCI6) aufgrund seiner physikalischen und chemischen Eigenschaften haufig
in der chemischen Gasphasenabscheidung (CVD), der Katalysatorherstellung und der
Nanomaterialsynthese verwendet. Die oktaedrische Molekularstruktur, der hohe Oxidationsgrad (W
¢ * ) und die einzigartigen spektralen Eigenschaften von WCl6 machen es zu einem wichtigen
Rohstoff in der Materialwissenschaft und der chemischen Industrie. Seine hohe Reaktivitit (z. B.
schnelle Hydrolyse mit Wasser) stellt jedoch strenge Anforderungen an die Prozessgestaltung und
das Sicherheitsmanagement. In diesem Kapitel werden die Molekularstruktur und die
elektronischen Eigenschaften, die thermodynamischen und kinetischen Eigenschaften, die
spektralen Eigenschaften, die chemische Reaktivitidt und die Stabilitdt von WCI6 systematisch
analysiert, um den Lesern ein fundiertes Verstindnis seines Verhaltens und seiner Anwendung zu
vermitteln und einen theoretischen Grundstein fiir die Produktion, Anwendung und
Sicherheitsanalyse in den folgenden Kapiteln zu legen.

2.1 Molekularstruktur und elektronische Eigenschaften von Wolframhexachlorid

Die Molekiilstruktur und die elektronischen Eigenschaften von Wolframhexachlorid (WCI6,
Molekulargewicht 412,52 g/mol) bilden den Kern seines chemischen und physikalischen Verhaltens
und beeinflussen seine Leistung bei CVD-, ALD- und katalytischen Reaktionen.

e Molekularstruktur :

0 Geometrische Konfiguration : WCI6 nimmt eine oktaedrische (Oh)
symmetrische Struktur an, wobei das zentrale W¢"-Ion von sechs CI - Liganden
koordiniert wird und die W-CIl-Bindungslinge ~2,26 A betriigt (XPS- und DFT-
Berechnungen, Fehler <0,02 A).
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0 Kiristallstruktur : Festes WCIG6 ist ein orthorhombisches Kristallsystem mit der
Raumgruppe Pnma und den Elementarzellenparametern a~9,67 A, b~11,24 A,
c~6,53 A (XRD, 25 °C).

0 Bindungseigenschaften : Die W-CI-Bindung ist eine kovalent-ionische
Mischbindung mit einer Bindungsenergie von ca. 300 kJ/mol. Der Cl-Ligand
stellt o- und n-Elektronen zur Verfiigung , um die Molekiilstabilitidt zu erhdhen.

0 Schwingungszustand : Die oktaedrische Struktur fiihrt zu 6 Streckschwingungen
und 6 Biegeschwingungen, und die IR-aktiven Moden (wie Alg, Eg ) liegen bei
~400 cm™ .

¢ Elektronische Eigenschaften :

0 Oxidationszustand : W liegt in d°-Konfiguration ohne dd-Ubergang vor, und
das elektronische Spektrum wird hauptséchlich durch Ladungstransfer dominiert
(LMCT, CI' -» W) .

o Ligandenfeld : Die Cl-Ligandenfeldaufspaltungsenergie ( Ao ) betrdgt ~3,0 eV
(UV -Vis- Schitzung) und ist damit niedriger als die von Liganden mit starkem
Feld (wie etwa CN™ ) , was zu einem High-Spin-Zustand fiihrt.

o0 Ionisierungsenergie : Dic erste Ionisierungsenergie betriagt ~8,5 eV (Gasphase,
PES-Messung), was die hohe Oxidationszustandsstabilitit von W¢* widerspiegelt .

0 Lewis Séure : Das leere d-Orbital von W¢ nimmt Elektronenpaare auf, die Lewis-
Aciditét ist stark ( pKa ~-10) und es bilden sich leicht Addukte mit NH3, PPh3
usw. (wie WCI16-NH3).

e Analytische Techniken :

o XPS : W 4f7/2-Peak ~35,8 eV, CI 2p3/2 ~198,5 eV, bestitigt die chemischen
Zustinde W ¢ und CI .

0 DFT -Berechnung : Der B3LYP/LANL2DZ-Basissatz sagt eine W-Cl-
Bindungslinge von ~2,25 A und eine Schwingungsfrequenz von ~395 cm ™ voraus ,
was mit dem Experiment iibereinstimmt (Fehler <2%).

0 EXAFS : Die W-Cl-Koordinationszahl betridgt 6, die Bindungslénge betriagt ~2,27
A, was die oktaedrische Struktur bestitigt.

e Anwendungszuordnung :

0 Die oktaedrische Struktur und die hohe Lewis -Aciditit machen WCI6 in der
Katalyse hochaktiv (Olefinkatalyse, Ausbeute ~90 %).

0 d °Konfiguration und ~3,0 eV Ligandenfeld unterstiitzen sein Wachstum in
gleichmiBigen diinnen Filmen (~5 nm, Defekte <10' ® cm ~ 2 ) durch CVD/ALD.

Die Molekiilstruktur und die elektronischen Eigenschaften von WCI6 bilden eine theoretische
Grundlage fiir seine Vielseitigkeit, seine hohe Lewis-Aciditit muss jedoch sorgfaltig kontrolliert

werden, um Nebenreaktionen zu vermeiden.
2.2 Thermodynamische und kinetische Eigenschaften von Wolframhexachlorid

Die thermodynamischen und kinetischen Eigenschaften von Wolframhexachlorid bestimmen sein
Verhalten bei Hochtemperaturreaktionen (wie CVD ~ 500 °C) und Lagerbedingungen (< 25 °C) und
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sind die wichtigste Grundlage fiir die Prozessgestaltung.
¢ Thermodynamische Eigenschaften :

0 Bildungsenthalpie : AH°f ~-860 kJ/mol (gasformiger Zustand, 298 K), AH°f ~-
900 kJ/mol (fester Zustand), was die thermodynamische Stabilitit von WCI6
widerspiegelt.

o Entropie: S°~350J/( mol - K ) (gasformiger Zustand, 298 K), hoher Entropiewert
kommt durch Fliichtigkeit zustande (Sublimation ~200°C, 0,1 MPa).

0 Gibbs-Freie -Energie : AG°f ~-800 kJ/mol (gasférmiger Zustand, 298 K), der
negative Wert zeigt an, dass WCI6 unter Standardbedingungen spontan gebildet
wird.

0 Phaseniibergang :

»  Schmelzpunkt: ~275°C, AH_Schmelze ~25 kJ/mol.

»  Siedepunkt: ~346°C, AH_vap ~60 kJ/mol.

»  Sublimation: ~200°C (0,1 MPa), AH sub ~85 klJ/mol, geeignet fiir
CVD/ALD.

0 Zersetzung : >500 °C, WCI6 — WCIS5 + 1/2CI12, AH~+120 kJ/mol, erfordert
Kontrolle durch Inertatmosphére ( Ar ).

¢ Thermische Stabilitit :

0 Zersetzungstemperatur : Stabil bis ~500°C in Argon , sinkt aufgrund der
Hydrolyse (WCI16 + 2H20 — WOCI4 + 2HCI) auf ~100°C in Luft (RH~50%) .

0 Wirmeleitfiahigkeit : ~ 0,5 W /( m - K ) (Festkorper, 25 °C), beeinflusst das
Design des CVD-Reaktors.

0 Wirmeausdehnungskoeffizient : ~10 > K = ! (25-200 °C), geringe Auswirkung
auf die Kristallintegritat.

¢ Dynamische Leistung :

0 Verdampfungsrate : ~0,1 g/(cm*h) (200 °C, 0,1 MPa), unterstiitzt eine
gleichmiBige Abgabe von CVD-Vorlaufern.

0 Reaktionsgeschwindigkeit :

» Hydrolyse: k~10° s = ' (25 °C, RH~50 %), erzeugt schnell WOCI4,
erfordert eine trockene Umgebung.

»  Reduktion: WCI6 + 3H2 — W + 6HCI, k~10 ~ 2 s ~ 1 (500 °C), Ea~150
kJ/mol, Kontrolle der CVD-Filmdicke.

o Diffusionskoeffizient : Gasphase D~10 > m?/s (300°C, 0,1 MPa), beeinflusst die
GleichmiBigkeit der ALD-Abscheidung (Fehler <0,5 nm) .

e Analytische Techniken :

o0 TGA/ DSC : bestitigter Schmelzpunkt ~275°C, Zersetzung ~500°C,

Massenverlust <1% (<200°C, Ar ) .
Knudsen -Dampfdruck : ~10 2 Pa (200 °C), bestitigt die Fliichtigkeit.
Arrhenius -Analyse : Hydrolyse Ea ~ 50 kJ/mol, Reduktion Ea ~ 150 kJ/mol,
Anleitung zur Optimierung der Reaktionsbedingungen.
e Anwendungszuordnung :
0 Hohe Fliichtigkeit (~346 °C) und niedrige Zersetzungstemperatur (~500 °C)
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unterstiitzen die CVD/ALD-Diinnschichtabscheidung (~10 nm).
0 Eine schnelle Hydrolyse (k~10° s = ') erfordert eine inerte Prozessumgebung und
erhoht die Produktionskosten um ~10 % (~20 USD/kg).
Die thermodynamischen und kinetischen Eigenschaften von WCI6 unterstiitzen seine Anwendung
bei hohen Temperaturen, erfordern jedoch eine prizise Kontrolle, um Zersetzung und
Nebenreaktionen zu vermeiden.

2.3 Analyse der spektralen Eigenschaften von Wolframhexachlorid

Die spektralen Eigenschaften von Wolframhexachlorid liefern wichtige Informationen fiir die
Strukturanalyse , Reaktionsiiberwachung und Anwendungsentwicklung und umfassen Infrarot- (IR),
Raman- und ultraviolett-sichtbare (UV-Vis) Spektroskopie.
o Infrarotspektroskopie (IR ) :
0 Charakteristische Peaks : W-Cl-Streckschwingungen (Alg, Eg ) ~395-410 cm™
(Festkorper, FTIR, 25°C), Intensitit ~100% (normalisiert).
0 Symmetrie : Oktaedrische Oh-Symmetrie, IR-aktive Modi umfassen T1u (~400
cm ~ '), inaktive Modi (wie Alg) erfordern Raman-Erkennung.
0 Umweltauswirkungen : Das Hydrolyseprodukt WOCI4 fiihrt zu W=O-
Schwingungen von ~950 cm™ und die Reinheitsnachweisempfindlichkeit betragt
~0,1 Gew.- % .
¢ Raman -Spektroskopie :
0 Charakteristische Peaks : Alg (symmetrische Streckung) ~408 cm ~ !, Z. B.
~380 cm ~ ! (532 nm Laser, 25°C).
o Anwendung : In-situ-Uberwachung von CVD-Reaktionen, Zersetzung von WCI16
zu WCI5 (~350 cm ~ ' ) mit einer Peakverschiebung von ~50 cm ~ ! .
0 Empfindlichkeit : Nachweisgrenze ~0,01 Gew.- %, geeignet fiir die
Qualititskontrolle von hochreinem WCIL6 (>99,9 %).
o Ultraviolett-sichtbare Spektroskopie (UV-Vis ) :
0 Absorptionspeak : ~300 nm (e~10 * L / ( mol - cm), CCIl4-Losung),
zurlickzufiihren auf Cl - — W ¢*-Ladungstransfer (LMCT).
o0 Bandliicke : Indirekte Bandliicke ~3,5 eV (Festkorper, Tauc- Diagramm), keine
dd-Ubergiinge (d° -Konfiguration) .
o Farbe : Ein tiefes Purpurrot entsteht durch die Absorption im ca. 500 nm langen
Schwanz, die sich auf das Design der optischen Beschichtung auswirkt.
o Anwendung : Uberwachung der WCI16-Losungskonzentration (linearer Bereich
0,1-10 mM, R>>0,99).
e Andere Spektren :
o XPS : W 4f72 ~ 358 eV, Cl 2p3/2 ~ 1985 eV, Uberpriifung des
Oxidationszustands und der Reinheit (Verunreinigungen < 0,01 Gew.- %).
0 NMR : CI-35 NMR ~100 ppm (CS2-Losung), analytische Ligandenumgebung,
Empfindlichkeit ~0,1 mM.
o EPR : Kein Signal (d °) , W 5*-Verunreinigung (g ~ 2,0, <0,001 Gew. %)
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ausgeschlossen.
¢ Analytische Techniken :
o FTIR/ Raman : Bruker IFS 66v/s, Wellenzahlgenauigkeit £1 cm™ , Erkennung
von W-CI-Schwingungen.
0 UV-Vis : PerkinElmer Lambda 950, Wellenlingengenauigkeit £0,1 nm, Analyse
von LMCT.
0 XPS : Thermo K-Alpha, Energicauflosung ~0,5 eV, chemische Zustinde
bestétigen.
¢ Anwendungszuordnung :
0 IR/Raman wird zur CVD-Qualitdtskontrolle (Reinheit > 99,9 %) verwendet und
UV-Vis unterstiitzt die Uberwachung der Lsungsreaktion.
0 Die spektralen Eigenschaften (~300 nm Absorption) bilden die Grundlage fiir das
Design optischer Beschichtungen (~80 % NIR-Absorption).
Die spektralen Eigenschaften von WCI6 stellen ein effizientes Werkzeug zur Bestitigung seiner
Struktur und zur Prozessoptimierung dar. Um die analytische Genauigkeit sicherzustellen, miissen
verschiedene Techniken kombiniert werden.

2.4 Chemische Reaktivitidt und Stabilitat von Wolframhexachlorid

Die hohe chemische Reaktivitdt und begrenzte Stabilitdt von Wolframhexachlorid sind wichtige
Uberlegungen bei seiner Anwendung und Lagerung, bei der Hydrolyse-, Reduktions-, Additions-
und Zersetzungsreaktionen auftreten.
¢ Chemische Reaktivitiit :
0 Hydrolysereaktion :
= Reaktion : WCI6 + 2H20 — WOCI4 + 2HCI, AH ~ -100 kJ/mol, k ~ 10°
s~ 1 (25 °C, relative Luftfeuchtigkeit ~ 50 %).
= Eigenschaften : Schnell, exotherm, erzeugt gelbgriines WOCI4 und
atzendes HCI, erfordert eine trockene Umgebung (RH <5 %)).
» Kontrolle : Inerte Atmosphédre ( Ar /N2) oder versiegelter Behdlter
(Edelstahl, <0,1 ppm H20).
0 Reduktionsreaktion :
=  Reaktion : WCI16 + 3H2 — W + 6HCI, Ea ~150 kJ/mol, ~500 °C.
» Anwendung : CVD erzeugt W-Dinnfilme (~10 nm, spezifischer
Widerstand ~10 pQ- cm ) mit einer Ausbeute von ~95 %.
» Bedingungen : H2/ Ar -Mischgas (1:10), Druck ~0,1 MPa.
0 Additionsreaktion :
» Reaktion : WCI6 + L — WCI6-L (L=NH3, PPh3), AH~-50 kJ/mol.
= Eigenschaften : Das leere d-Orbital von W¢ nimmt ein Elektronenpaar
auf, um ein stabiles Addukt zu bilden, und die katalytische Aktivitit
erhdht sich um ~20 %.
= Beispiel : WCI6-PPh3 wird fiir die Olefinkatalyse mit einer Ausbeute von
~90 % (25 °C, 1 h) verwendet.
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0 Oxidationsreaktion :
» Reaktion : WCI6 + O2 — WOCI4 + CI2 (langsam, >300 °C),
Nebenreaktionen miissen unterdriickt werden.
» Kontrolle : Sauerstoffgehalt <10 ppm, wodurch die Lebensdauer von
WCI6 auf ~1000 Stunden verldngert wird.
e  Stabilitit :
0 Thermische Stabilitit : Stabil bis ~500 °C in Argon , zersetzt sich zu WCIS und
CI2 (>500 °C, AH ~120 kJ/mol).
0 Chemische Stabilitit : Hydrolysiert in der Luft (~1 h, relative Luftfeuchtigkeit
~50 %) und erzeugt WOCI4 mit einer Reinheitsreduzierung von ~5 %.
0 Photostabilitit : UV-Bestrahlung (<300 nm) 16st eine Cl - Dissoziation mit einer
Zersetzungsrate von ~0,1 %/h aus. Es muss lichtgeschiitzt gelagert werden.
o0 Lagerbedingungen :
»  Temperatur: <25 °C, relative Luftfeuchtigkeit <5 %, inerte Atmosphére
(Ar).
» Behilter: Hermetisch verschlossener Edelstahl oder Glas (PTFE-
ausgekleidet), Leckrate <10 = Pa-m?%/ s.
» Lebensdauer: ~1 Jahr (Reinheit >99,9 %, 25 °C).
e Analytische Techniken :
0 TGA : Uberwachung des Massenverlusts durch Hydrolyse (~10 % WOCI4, 100 °C,
RH ~50 %).
GC- MS : Nachweis der HCI-Freisetzung (m/z 36, Empfindlichkeit ~1 ppm).
ICP- MS : Analyse des W/CI-Verhéltnisses (6:1, Fehler <0,1 %) bestitigte das
Reaktionsprodukt.
e Anwendungszuordnung :
0 Hohe Reaktivitit unterstiitzt CVD/ALD (Filmdicke ~5 nm) und Katalyse
(Ausbeute ~90 %), erfordert jedoch eine strenge Kontrolle von Wasser/Sauerstoff.
0 Die Hydrolysecharakterisierung erfordert dichte CVD-Reaktoren (<0,1 ppm H20),
was die Kosten um ca. 5 % (ca. 10 USD/kg) erhoht.
Aufgrund der hohen Reaktivitit und begrenzten Stabilitit von WCI6 besteht ein
Anwendungspotenzial, der Prozess muss jedoch optimiert werden, um Sicherheit und Effizienz zu

gewdhrleisten.
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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Kapitel 3: Synthesetechnologie von Wolframhexachlorid

Wolframhexachlorid (WCI6) ist ein wichtiger Vorlaufer in der Materialwissenschaft und der
chemischen Industrie. Die Effizienz, Reinheit (> 99,9 %) und Umweltvertraglichkeit (~ 50 kg
CO2e/kg) seiner Synthesetechnologie bestimmen direkt sein Anwendungspotenzial in der
chemischen Gasphasenabscheidung (CVD), der Atomlagenabscheidung (ALD) und der
Katalysatorherstellung. Die Synthese von WCl6 umfasst hauptsédchlich Chlorierung (W + CI2, ~
600 °C), Gasphasensynthese und -reinigung, elektrochemische und Plasmamethoden sowie griine
Optimierungstechnologie zur Verbesserung der Nachhaltigkeit und Senkung der Kosten (~ 200
USD/kg). Dieses Kapitel bietet ein umfassendes technisches Nachschlagewerk fiir die akademische
Forschung und die industrielle Produktion, indem es den Chlorierungsprozess, die
Gasphasentechnologie, nicht-traditionelle Synthesewege und griine Optimierungsstrategien im
Detail analysiert, was dazu beitragt, die Herstellung von WCI6 effizient und umweltfreundlich zu

gestalten.

3.1 Chlorierungssyntheseprozess von Wolframhexachlorid

Die Chlorierung ist die gingige Methode zur industriellen Herstellung von Wolframhexachlorid
(WCI6). WCI6 entsteht durch die Reaktion von metallischem Wolfram mit Chlor bei hohen
Temperaturen. Es bietet die Vorteile einer hohen Ausbeute (~90 %) und eines ausgereiften Prozesses
und wird haufig in der Halbleiter- und Katalysatorenindustrie eingesetzt.
e Reaktionsprinzip :
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Chemische Gleichung : W + 3C12 — WCI6, AH ~ -860 kJ/mol (298 K).
Kinetik : Erste Ordnung, k~10 = 2 s = ! (600 °C), Aktivierungsenergie Ea~120
kJ/mol (Arrhenius-Schétzung).

0 Mechanismus : Cl2 adsorbiert auf der W-Oberfliche und bildet WClx-
Zwischenprodukte (x=2-5), die schlieflich zu W¢" oxidiert werden, wobei
fliichtiges WCI6 (Siedepunkt ~346 °C) entsteht.

e Prozessablauf :
0 Robhstoff :
=  Wolframpulver: Reinheit >99,95 %, PartikelgroBe ~5-50 p m ,
spezifische Oberfliche ~0,5 m?/g.
= Chlor: >99,99 %, H20 <5 ppm, O2 < 10 ppm.

o0 Reaktor :

» Material: Quarz oder Inconel 625 (CI2 Kkorrosionsbestindig),
Innendurchmesser ~0,1-0,5 m.

» Heizung: Widerstandsofen, Leistung ~60 kW/Tonne,
Temperaturregelgenauigkeit £5°C.

0 Reaktion : W-Pulver wird in ein pordses Keramikschiffchen gegeben, CI2-
Flussrate ~0,15 1 /( min - kg ), Uberschuss ~1,3-fach, Reaktionstemperatur ~580—
620 °C, Druck ~0,2 MPa.

0 Sammlung : WCI6-Dampfkondensation (~180-200 °C), Erfassungseffizienz
~95 %.

0 Abgasbehandlung : Nicht umgesetztes CI12 (~0,02 kg/kg) und HCl (<8 ppm)
werden durch einen NaOH - Sprithturm (pH>12) neutralisiert und die Emissionen
entsprechen GB 31570.

e Prozessparameter :

0 Ausbeute : ~88-92 %, beeinflusst durch W-PartikelgroBe (<20 pm ~3 %) und CI12-
Reinheit.

0 Reinheit : Ausgangsprodukt ~97,5-98,5 %, Verunreinigungen WCI5~1 %,
WOCI4~0,3 %.

0 Energieverbrauch : ~95-110 kWh/kg, ~ 40 % der Kosten (~80 USD/kg).

0 Abfall : W-Riickstand ~ 0,03 kg/kg, Abgas CI2 ~ 0,01 kg/kg.

e Optimierungstechniken :

0 Temperaturregelung : SPS -System (Fehler <£3 °C), Ausbeute um ~4 % (~94 %)
erhoht.

o0 CI2- Zyklus : Kondensation (~0 °C) + Aktivkohleadsorption,
Riickgewinnungsrate ~85 %, Kostensenkung ~12 % (~24 USD/kg).

0 KI -Optimierung : Im Jahr 2025 prognostiziert maschinelles Lernen das W/CI2-
Verhéltnis (Fehler <1 %) und reduziert so den Energieverbrauch um ~15 % (~80
kWh/kg).

e Analytische Techniken :
o ICP- MS : W/CI-Verhiltnis 6:1+0,05, Fe/Cu<5 ppm.
0 XRD : WCI6 ( Pnma, a ~9,67 A), WCI5-Verunreinigungspeak ~24,5° (20).
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o FTIR : W-Cl ~400 cm™ , WOCI4 ~950 cm™ , Nachweisgrenze ~0,05 Gew.- %.

¢ Vorteile und Herausforderungen :

0 Vorteile : Hohe Ausbeute (~90 %), geringe Ausriistungsinvestition (~5.000 US-
Dollar/ Tonne/Jahr ), geeignet fiir die Produktion im groBen MafBstab (~1.000
Tonnen/Jahr, 2025).

0 Herausforderungen : Hoher Energieverbrauch (~100 kWh/kg), Cl2-Korrosion
(Reaktorlebensdauer ~4—6 Jahre), WCIS5-Verunreinigungen miissen gereinigt
werden.

0 Verbesserungen : Mikrowellenunterstiitzte =~ Erwdrmung  (~580°C),
Energieverbrauch um ~25 % reduziert (~75 kWh/kg); Nano-W-Pulver (~5 pum ) ,
Ausbeute um ~5 % erhoht.

e Anwendungszuordnung :

0 Chloriertes WCL6 (~98 %) muss fiir CVD/ALD auf >99,9 % gereinigt werden
(Filmdicke ~5 nm).

0 Hohe Ertrége stiitzen die Nachfrage nach Halbleitern (~500 t/Jahr im Jahr 2025).

Das Chlorierungsverfahren ist die Kerntechnologie der WCIl6-Synthese. Seine hohe Effizienz und
Optimierbarkeit haben den Grundstein fiir die Industrie gelegt, der Energieverbrauch muss jedoch
noch weiter gesenkt werden.

Verbrauch und Verunreinigungen.

3.2 Gasphasensynthese und Reinigungsverfahren von Wolframhexachlorid

Die Technologie zur Gasphasensynthese und -reinigung nutzt die hohe Fliichtigkeit (Sublimation
bei ca. 200 °C) und chemische Reaktivitit von WCI6, um hochreines WCI6 (> 99,9 %) zu erzeugen
und zu reinigen und so den Anforderungen von Halbleiter- und Nanomaterialanwendungen gerecht
zu werden.
¢ Gasphasensynthese :
0 Prinzip : WCI6 wird durch eine Gasphasenreaktion erzeugt, normalerweise
reagiert WO3 mit CCl4 oder CI2.
0 Reaktion :
= WO3+3CCH4 — WCI6 + 3COCI2, ~450-500°C, AH~+50 kJ/mol, k~10
“3st.
= W+ 3CI2 — WCI6 (gasformig), ~550-600 °C, CI12/ Ar (1:4).
0 Prozessablauf :
= Rohstoffe : WO3 (>99,9 %, Partikelgrofle ~1-10 p m ) oder W-Pulver
(>99,95 %), CCl4 (>99,8 %, H20 <20 ppm) .
= Reaktor : Quarzrohr (Temperaturbestindigkeit ~700°C), Luftstrom ~0,2
L /( min - kg ), Druck ~0,05-0,2 MPa.
= Reaktion : WO3 reagiert mit CCl4-Dampf (Molverhéltnis 1:3,5) und
WCIl6-Dampf kondensiert (~150—-180 °C).
= Abgas : COCI2 (~0,1 kg /kg) und HCI (<5 ppm) werden durch
Ca( OH)2-Losung (pH>12) neutralisiert und die Emission betragt <3 ppm.
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o Parameter :
= Ausbeute: ~75-82 %, abhdngig von der CCl4-Reinheit und der
GleichmiBigkeit des Gasflusses (Fehler <5 %).
= Reinheit: ~98,5-99 %, WCIS5 ~0,4 %, C-Rest ~0,08 %.
= Energieverbrauch: ~70-85 kWh/kg, ~20 % niedriger als bei Chlorierung.
¢ Reinigungsmethode :

0 Sublimationsreinigung :

*  Prinzip : Der Sublimationspunkt von WCI6 liegt bei ca. 200 °C (0,01
MPa), von WCIS5 bei ca. 220 °C und von WOCI4 bei > 300 °C. Der
Unterschied in der Fliichtigkeit wird zur Trennung genutzt.

= Prozess : Rohes WCI6 (~98 %) auf ~190 °C (0,005 MPa) erhitzt, bei
~100-120 °C kondensiert, Erfassungseffizienz ~98 %.

= Ergebnisse : Reinheit > 99,9 %, WCI5 < 50 ppm, WOCI4 < 20 ppm.

* Energieverbrauch : ~15-20 kWh/kg, Kosten ~40 USD/kg .

0 Vakuumdestillation :

*  Prinzip : WCI6-Siedepunkt ~346 °C, WCI5 ~350 °C, Trennung unter
reduziertem Druck (~0,1 kPa).

» Prozess : Destillationskolonne (12 Stufen, SS316L), ~280-300 °C,
Kondensation ~180 °C.

= Ergebnis : Reinheit ~99,97 %, C <30 ppm, geeignet fiir ALD (Defekte
<10'°cm~2).

= Energieverbrauch : ~25 kWh/kg, Kosten ~60 USD/kg .

0 Chemische Reinigung :

*  Prinzip : WCI6 wird in CS2 (~50 g/1) gelost und PPh3 scheidet WCIS aus
(WCI5-PPh3).

*  Verfahren : CS2-Losung (25 °C), PPh3 (Molverhéltnis 1:0,1), Filtration
und Verdampfung.

= Ergebnis : Reinheit ~99,99 %, WCIS5 <5 ppm, Kosten ~120 USD/kg.

e Optimierungstechniken :

0 CCl4-freier Prozess : C12/ Ar (1:5) ersetzt CCl4 und reduziert die Toxizitdt um
~95 % (LC50 > 10 ° ppm).

0 Wirmeriickgewinnung : Kondensationswirme (~150 °C) wird
wiederverwendet, wodurch der Energieverbrauch um ~15 % (~60 kWh/kg)
reduziert wird.

0 Automatisierung : Bis 2025 wird die Produktivitit durch die Luftstromregelung
(PID, Fehler <0,5 %) um ~3 % (~85 %) gesteigert.

e Analytische Techniken :

0 GC-MS: COCI2 (m/z 98, <0,5 ppm), C<20 ppm.

0 ICP- OES : W/Cl-Verhiltnis 6:1+0,03, Fe<3 ppm.

o Raman : WCI16~408 cm™ , WCI5~350 cm™! , Nachweisgrenze~0,008 Gew.- %.

e Vorteile und Herausforderungen :
0 Vorteile : Hohe Reinheit (>99,9 %), geeignet fiir 7-nm-Chip-CVD; geringer
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Energieverbrauch (~70 kWh/kg).
0 Herausforderungen : CCl4-Toxizitdt und Kosten fiir die Abgasbehandlung (~25
USD/kg), Geritekorrosion (Quarz ~2—4 Jahre).
0 Verbesserung : CI2/ Ar -Prozess, Kostensenkung ~20 %; korrosionsbestindige
Beschichtung ( SiC ), Lebensdauererhdhung ~50 %.
¢ Anwendungszuordnung :
0 Fiir 5-nm-Knoten-ALD (Filmdickenfehler <0,5 nm) wird dampfgereinigtes WCI16
(~99,97 %) verwendet.
0 Niedriger Energieverbrauch unterstiitzt die Produktion von Nanomaterialien (~50
Tonnen/Jahr, 2025).
Mithilfe der Gasphasensynthese und -reinigungstechnologie lésst sich hochreines WCI6 effizient
herstellen, allerdings miissen dabei die Probleme der Toxizitit und der Kosten angegangen werden.

3.3 Elektrochemische und Plasmasynthese von Wolframhexachlorid

Elektrochemische und Plasmasynthese als innovative Methoden fiir WCI6 zeichnen sich durch
einen geringen Energieverbrauch (~50 kWh/kg) und griines Potenzial aus und eignen sich fiir
Anwendungen mit hoher Wertschopfung und Laboranwendungen.
o Elektrochemische Synthese :
0 Prinzip : Elektrolysieren Sie W oder WO3 in CI"-Lésung, um WCI6 zu erzeugen,
und steuern Sie den Oxidationszustand von W .
0 Reaktion :
=  Anode: W — W ¢ + 6¢ ~, Kathode: 3CI2 + 6e - — 6Cl ~, Gesamtreaktion:
W+ 3CI12 — WCIleé.
= Elektrolyt: HCI (0,5-1 M) oder KCl (0,3 M), Losungsmittel CH2CI2
(H20 <50 ppm).
0 Prozessablauf :
» Ausstattung : Pt-Anode (~1 cm?), C-Kathode, Potential ~2,3-2,7 V,
Stromdichte ~0,08-0,12 A/cm?.
= Bedingungen : 30-50 °C, Riithren ~250 U/min, WCI6 geldst in CH2CI2
(~40 g/1), Extraktionstrennung.
= Restfliissigkeit : mit HCI ( KOH, pH > 12) neutralisiert und das restliche
W durch Elektrolyse zuriickgewonnen (~ 92 %).
o0 Parameter :
= Ausbeute: ~65-72 %, beeinflusst durch Elektrolyt H20 (<20 ppm) und
Potenzial (+0,1 V).
=  Reinheit: ~96,5-97,5 %, WOCI4~0,8 %, WC15~0,4 %.
»  Energieverbrauch: ~55-65 kWh/kg, ~40 % niedriger als bei Chlorierung.
0 Optimierung :
» Jonische Fliissigkeiten (wiec [BMIM]CI) erhohten den Ertrag um ~5 %
(~77 %) und reduzierten den Energieverbrauch um ~10 % (~50 kWh/kg).
» Bis 2025 wird sich die Lebensdauer der Elektrodenbeschichtung (IrO2)
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um ~100 % (~2000 h) erhéhen.
0 Vorteile : niedrige Temperatur (<50 °C), kein Cl2-Gas, hohe Sicherheit; W-
Riickgewinnungsrate ~92 %.
0 Herausforderungen : Geringe Ausbeute (~70 %), Elektrodenkosten (Pt~500
USD/kg), Reinigung erforderlich.
e Plasmasynthese :
0 Prinzip : Niedertemperaturplasma ( Ar /CI2) aktiviert W, sodass es mit CI2 reagiert
und WCI6 erzeugt.
Reaktion : W + 3CI12 — WCI6, ~300—400 °C, Leistung ~0,8-1,2 kW/kg.
Prozessablauf :
»  Ausriistung : HF-Plasma (13,56 MHz, ~10 kW), W-Pulver (~5-10 pm)
in das Plasma gegeben.
* Bedingungen : Ar /CI2 (8:1), Druck ~0,005-0,02 MPa, WCI6-
Kondensation ~120-150 °C.
= Abgas : Cl2-Kondensation (~0 °C) + Molekularsieb - Adsorption,
Riickgewinnungsrate ~90 %, HCl <3 ppm.
0 Parameter :
= Ausbeute: ~70-78 %, beeinflusst durch Plasmadichte (~10" ¢m ~* ) und
W-Partikelgrofie.
» Reinheit: ~98-99 %, WCIS5 <0,3 Gew.- %, C <80 ppm.
= Energieverbrauch: ~45-55 kWh/kg, hohes Okopotenzial.
0 Optimierung :
*  Gepulstes Plasma (40 % Einschaltdauer), Energieverbrauch um ~20 %
reduziert (~40 kWh/kg).
»  Im Jahr 2025 wird KI die Plasmaparameter optimieren (Fehler <1 %) und
die Produktivitit um ~5 % (~83 %) steigern.
0 Vorteile : Niedrige Temperatur (~400 °C), CI2-Nutzung ~95 %, CO2-Fuflabdruck
~30 kg CO2e/kg.
0 Herausforderungen : Hohe Investitionen in die Ausriistung (ca. 15.000 USD/
Tonne und Jahr ), Produktionsvolumen < 10 Tonnen/Jahr.
e Analytische Techniken :
o XPS: W 4£7/2~35,8 eV, WOCI4<0,05 Gew.- %.
0 GC:Cl2<5ppm,CH2CI2 < 30 ppm.
o SEM/ EDX : Die Porositit des W-Pulvers nach der Reaktion betragt ~25 % und
das Cl/W-Verhéltnis betragt ~6:1.
e Vorteile und Herausforderungen :
0 Vorteile : Niedriger Energieverbrauch (~50 kWh/kg), geeignet fiir die
Laborherstellung von hochreinem WCI6 (~99 %).
0 Herausforderungen : Geringe Ausbeute (~70-80 %) und Skalierung erfordert
eine Reduzierung der Gerétekosten um ~50 %.
0 Verbesserungen : Verwenden Sie billige Elektroden fiir die Elektrochemie (Ni,
~50 USD/kg) und Gleichstromentladung fiir Plasma (Kostensenkung ~30 %).
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¢ Anwendungszuordnung :
0 Elektrochemisch wurde WCI6 (~97 %) gereinigt und als Katalysator verwendet
(Ausbeute ~90 %).
0 Plasma-WCI6 (~99 %) eignet sich fiir CVD im kleinen Maf3stab (Filmdicke ~10
nm).
Elektrochemische und Plasmasynthese bieten umweltfreundliche Alternativen, ihre Ausbeute und
Wirtschaftlichkeit miissen jedoch verbessert werden.

3.4 Griine Optimierung des Wolframhexachlorid-Syntheseprozesses

Durch die griine Optimierung werden die Umweltbelastung (~50 kg CO2e/kg) und die Kosten (~200
USD/kg) der WCI6-Synthese durch Energieeinsparung, Ressourcenrecycling und saubere
Technologien reduziert und so die REACH- und CO2-Neutralitétsziele erreicht.
¢ Energiesparoptimierung :
0 Chlorierungsmethode :
* Durch Erhitzen in der Mikrowelle (~580 °C, 2,45 GHz) wird der
Energieverbrauch um ~35 % (~65 kWh/kg) gesenkt.
= Heatpipe-Recycling (~200 °C), Wirkungsgrad ~60 %, Kostensenkung
~10 % (~20 USD/kg).
0 Gasphasenmethode :
» Kondensationswirme wird zuriickgewonnen (~150 °C), wodurch der
Energieverbrauch um ~25 % (~55 kWh/kg) gesenkt wird.
*  Pumpe mit variabler Frequenz (Effizienz ~90 %), Stromverbrauch um
~15 % reduziert (~10 kWh/kg).
o Plasma:
»  Gepulstes Plasma (30 % Einschaltdauer), Energieverbrauch um ~30 %
reduziert (~35 kWh/kg).
» Im Jahr 2025 wird KI die Leistung optimieren (Fehler <0,5 %) und den
Energieverbrauch um ~10 % (~32 kWh/kg) senken.
0 Ergebnisse : Gesamtenergieverbrauch ~40-50 kWh/kg, Kosten ~160-170
USD/kg.
e Ressourcenkreislauf :
o CI2 -Riickgewinnung :
=  Verfahren: Kondensation (~0 °C) + Molekularsieb (5 A),
Riickgewinnungsrate ~90-95 %.
»  Kosten: ~8 USD/kg, C12-Verbrauch um ~60 % reduziert (~0,08 kg/kg).
0 W Recycling :
= Verfahren: W-Riickstand (~0,03 kg/kg) HCI-Laugung (1 M) + Elektrolyse,
Riickgewinnungsrate ~92-95 %.
»  Kosten: ~5 USD/kg, W-Verbrauch um ~12 % reduziert (~0,008 kg/kg).
0 HCI-Behandlung :
»  Verfahren: NaOH/KOH-Neutralisation (pH > 12), Erzeugung von NaCl/
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KClI, Riickgewinnungsrate ~ 98 %.
*  Emissionen: HCI <2 ppm, geméll GB 31570, Kosten ~3 USD/kg.
e Saubere Technologie :
0 CCl4-freie Gasphasenmethode : CI2 / Ar (1:6), Toxizititsreduzierung ~98 %
(LC50 > 10 ¢ ppm), CO2-FuBBabdruck ~25 kg CO2e/kg.
0 Elektrochemische Methode : ionische Fliissigkeit ((EMIM]CI), H20 <10 ppm,
Energieverbrauch ~45 kWh/kg.
0 Katalysatorunterstiitzt : CuCl katalysiert W + CI2 (~500°C), die Ausbeute steigt
um ~5 % (~95 %), der Energieverbrauch sinkt um ~20 %.
0 KI und Digitalisierung :
»  Im Jahr 2025 optimierte das neuronale Netzwerk die Reaktionsparameter
(T, P, Durchflussrate) und die Ausbeute stieg um ~6 % (~96 %).
= Digitale Zwillingsiiberwachung (Fehler < 0,1 %), Abfallreduzierung ~15 %
(~0,02 kg/kg).
¢ Umweltauswirkungen :
0 CO2- FuBlabdruck : ~25-35 kg CO2e/kg nach Optimierung, ~30-50 %
Reduzierung (herkémmlich ~50 kg CO2e/kg).
Abwasser : W * <0,005 mg/l, C1 ~ <5 mg/l, geméll GB 8978.
Fester Abfall : W-Riickstand <0,02 kg/kg, Riickgewinnungsrate ~95 %,
Reduzierung geféhrlicher Abfille ~80 %.
o Okobilanz : ISO 14040, GWP-Reduktion ~40 %, Steigerung der
Ressourceneffizienz ~30 %.
e Analytische Techniken :
TOC : Abwasser C<5 mg/L, CCl4<1 ppm.

0 GC-MS : Abgas CI2 <2 ppm, HCI <1 ppm.
o Okobilanz -Tool : GaBi 10.0, CO2-FuBabdruck-Fehler <3 %.
o Online -Uberwachung : Cl2-Sensor (Empfindlichkeit ~0,1 ppm),

Abgaskonformitétsrate >99 %.
e Vorteile und Herausforderungen :

0 Vorteile : Geringer CO2-FuBBabdruck (~25 kg CO2e/kg), ~20 % Kostensenkung
(~160 USD/kg), EU-REACH-konform.

0 Herausforderungen : Investition in AI-Ausriistung (ca. 2.000 USD/Tonne/Jahr),
deren Amortisierung 5 Jahre dauert; Wartung der CI12-Riickgewinnungsausriistung
(ca. 1.000 USD/Jahr).

0 Verbesserungen : Open-Source -KI-Algorithmus, Investitionen um ca. 30 %
reduziert; modulare Recyclingausriistung, Wartungsaufwand um ca. 50 %
reduziert.

e Anwendungszuordnung :

0 Griines WCI6 (~25 kg CO2e/kg) deckt den Bedarf an 5G-Chips (~300 Tonnen/Jahr,
2030).

0 Niedrige Kosten (~160 USD/kg) unterstiitzen Batteriematerialien (~150
Tonnen/Jahr im Jahr 2025).
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Durch die griine Optimierung wird die WCI6-Synthese nachhaltiger und gewéhrleistet den Schutz
von Umweltvorschriften sowie die Wettbewerbsfihigkeit auf dem Markt.
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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Kapitel 4: Produktionsprozess von Wolframhexachlorid

Wolframhexachlorid (WCIl6, CAS 13283-01-7) ist ein wichtiger Vorldufer fiir Halbleiter
(CVD/ALD, Filmdefekte <10 ® cm ~ 2 ) , Katalysatoren (Olefinpolymerisation, Ausbeute >95 %)
und neue Materialien (WSe2, Reinheit >99,99 %). Sein industrieller Produktionsprozess wirkt sich
direkt auf Produktqualitit, Kosten und Umweltauswirkungen aus. Der weltweite Bedarf diirfte bis
2030 3.000 Tonnen/Jahr erreichen (ein durchschnittliches jahrliches Wachstum von 8 %), was die
Optimierung des Produktionsprozesses (Energieverbrauch <20 MWh/t), der Qualitdtskontrolle
(WCI5 <0,001 Gew. %) und des Nebenproduktmanagements (CI2 <0,01 ppm) gefordert hat. Dieses
Kapitel erortert detailliert den industriellen Produktionsprozess, die Technologie zur
Qualitétssicherung, die Nebenprodukt- und Abgasbehandlung sowie die Kosten- und
Skalenherausforderungen von WCI6 und bietet technische Leitlinien fiir Hersteller, Ingenieure und
politische Entscheidungstréger.

4.1 Industrieller Produktionsprozess von Wolframhexachlorid

Die industrielle Produktion von WCIl6 verwendet metallisches Wolframpulver oder Wolframtrioxid
(WO3) als Rohstoffe und wird durch eine Chlorierungsreaktion synthetisiert, die eine
Hochtemperaturreaktion (500—600 °C), Kondensationsriickgewinnung und Reinigung umfasst. Der
Prozess umfasst die Rohstoffaufbereitung, die Chlorierungsreaktion, die Produkttrennung und die
Verpackung und erfordert eine strenge Kontrolle von Temperatur (+5 °C), Chlorgasfluss (£0,1 %)
und Luftfeuchtigkeit (H20 < 10 ppm), um Ausbeute (>95 %) und Reinheit (>99,9 %) zu

gewdbhrleisten.

Verfahren
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¢ Rohstoffaufbereitung :
0 Rohstoffe : Metallisches Wolframpulver (Partikelgrofe <50 pm
Reinheit >99.5 %) oder WO3 (Partikelgrole <100 pm, Reinheit > 99,5 % ),
Chlorgas (Cl2, Reinheit >99.9 %) .
0 Vorbehandlung : Wolframpulver wurde getrocknet (120 °C, 4 h, H20 < 10 ppm),
mit CI2 (H2SO4, H20 < 1 ppm) dehydriert und in einer Argonatmosphére (02 <
5 ppm) gelagert.
0 Ausstattung : Trockenofen (0,5 m?, 316 1), Cl2-Lagertank (0,1 m3? PTFE-
ausgekleidet).
¢  Chlorierungsreaktion :
0 Prinzip : W+ 3CI2 — WCI6 (AH = -200 kJ/mol). Bei 600 °C reagiert CI12 mit W
und bildet WCI16- Dampf.
0 Bedingungen : 600 °C (£5 °C), CI2-Flussrate 0,1 I/min, Reaktionszeit 4 h, Druck
0,1 MPa.
O Ausstattung : Reaktionsofen (1 m?  Graphitauskleidung), Heizgerit
(Elektroheizung, 50 kW), C12-Férderpumpe (0,01 m3/h).
0 Produkte : WCl6-Dampf (0,1 kPa, enthalt WCI5 <0,01 Gew.- %), Nebenprodukte
CI2 und WCIS5.
¢ Kondensatriickgewinnung :
0 Prinzip : WCI6-Dampf kondensiert bei 200 °C zu dunkelvioletten Kristallen
(Schmelzpunkt 275 °C), wobei nicht umgesetztes C12 abgetrennt wird.
0 Bedingungen : 200 °C (+2 °C), Kondensationszeit 1 h, Argon- Spiilung (0,05
1/min).
0 Ausstattung : Kondensator (0,2 m?, Glas), Gefrierschrank (-10°C, 5 kW).
0 Produkte : Roh-WCl6 (>95 %), zuriickgewonnenes CI12 (>90 %).
¢ Reinigung und Verpackung :
0 Prinzip : Durch Sublimation (350 °C, 0,01 kPa) werden WCI5 und WOCI4
entfernt, um reines WCI6 (> 99,9 %) zu erhalten.
Bedingungen : 350 °C (2 °C), Vakuumgrad 0,01 kPa, Zeit 2 Stunden.
Ausriistung : Sublimationsofen (0,1 m?, Graphit), Vakuumpumpe (10 ~ 2 Pa).
Verpackung : In luftdichten Flaschen (PTFE, H20 <5 ppm), bei 15-25 °C
lichtgeschiitzt lagern.

Umsetzung und Herausforderungen
e Ausriistung : Reaktor (Wartungskosten 2.000 USD/Jahr), Kondensator (Wartungskosten
1.000 USD/Jahr), mit einer Gesamtinvestition von ca. 10.000 USD/t.

¢ Kontrolle : KI-optimierte Temperatur (Fehler <0,1 °C), Ertrag um etwa 3 % (>95 %) erhoht.

e Herausforderung :
0 Bei Chlorlecks (>0,1 ppm) ist ein Pressluftatmer (30 Min., EN 137) erforderlich.
0 WOCH-Verunreinigungen (<0,01 Gew.- %) erfordern eine genaue Reinigung

(Kosten: 0,05 Mio. USD/t).
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0 Gerétekorrosion (Graphit, 0,01 mm/Jahr), Wartungskosten betragen ca. 1.000 US-
Dollar/t.
e Optimierung : Bis 2025 werden die Wartungskosten fiir korrosionsbestindige
Legierungen (Inconel, Lebensdauer > 5000 h) um 20 % (0,08 Millionen USD/t) gesenkt
und die KI-Uberwachung von C12 (<0,01 ppm) wird als Pilotprojekt durchgefiihrt.

Fille und Trends
e Fall : Im Jahr 2025 verwendet eine Fabrik das Chlorierungsverfahren bei 600 °C mit einer
Ausbeute von >95 %, einer WCl6-Reinheit von >99,9 % und einem Energieverbrauch von
etwa 50 MWh/t.
e Trend : Im Jahr 2030 macht Niedertemperaturplasma (<200 °C) 10 % der Produktion aus
(300 t/Jahr) und der Energieverbrauch sinkt auf 20 MWht/t.

Bewerbungsaussichten

Der industrielle Prozess ermoglicht eine jdhrliche Produktion von 500 Tonnen. Nach der
Optimierung wird der Energieverbrauch bis 2030 um 15 % (ca. 42 MWh/t) gesenkt, was die
Produktion von WCI6 in Halbleiterqualitét (>99,99 %) fordert.

4.2 Qualititskontrolltechnologie in der Wolframhexachlorid-Produktion
Die WCI6-Qualititskontrolle gewihrleistet durch Online-Uberwachung, analytische Instrumente
und Standardvorginge die Reinheit (> 99,9 %), Verunreinigungen (WCI5 < 0,001 Gew. %) und
PartikelgroBe (< 50 p m ) in Ubereinstimmung mit den CVD/ALD-Anforderungen (Filmdefekte <
10°cm~2).
Qualititskontrolltechnologie
e Online -Uberwachung :
0 Prinzip : Der Sensor erkennt CI2 (<0,01 ppm, Dréiger), Temperatur (0,1 °C) und
Druck (0,01 MPa) in Echtzeit.
0 Ausriistung : IoT-Gateway (1.000 US-Dollar/Punkt, 50 Punkte/t), 5G-
Ubertragung (Latenz < 1 ms ) .
0 Leistung : Cl2-Leckwarnung (>0,1 ppm, <5 s), Konformititsrate >99 % (GB
31570).
e Analytische Instrumente :
o ICP- MS : Nachweis der WCI6-Reinheit (>99,9 %), WCI5 <0,001 Gew.- %
(Empfindlichkeit <0,0001 mg/1).
0 FTIR: Analyse von WOCI4 (950 cm™ ) <0,01 Gew .- %, WCI5 (350 cm™ ) <0,005
Gew.- %.
0 XPS : Oberflichenanalyse (W 4£7/2 ca. 35,5 eV), Cl/W-Verhiltnis 6:1+0,02.
0 Ausriistung : ICP-MS (5.000 US-Dollar/Jahr), FTIR (3.000 US-Dollar/Jahr).
e Standardbetrieb :
0 SOP : ISO 17025-zertifiziert, Probenentnahme (10 g/Charge), Analysezyklus <1

h.
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0 Chargenverwaltung : Jede Charge wird getestet (> 100 Chargen/Jahr) und die
Qualifikationsrate liegt bei > 98 % .

0 Aufzeichnungen : Blockchain-Riickverfolgbarkeit (SHA-256),
Datenintegritit >99 %.

Umsetzung und Herausforderungen
e Ausriistung : ICP-MS (Wartung 5.000 US-Dollar pro Jahr), loT-Sensor (1.000 US-Dollar
pro Punkt).
o Kontrolle : Al analysierte ICP-MS-Daten (Fehler <0,01 %) und die Reinheit stieg um etwa
0,5 % (>99,9 %).
o Herausforderung :
0 Sensordrift (£0,05 ppm), erfordert Kalibrierung (0,01 Millionen USD/Jahr).
0 WOCH-Verunreinigungen (<0,01 Gew. %) erfordern hochprizise FTIR
(Auflésung <l cm ~1).
o0 Datensicherheit (DDoS) erfordert AES-256-Verschliisselung (0,01 Mio. USD/t).
e Optimierung : Bis 2025 werden durch Edge Computing (Latenz < 0,5 ms ) die Kosten um
etwa 10 % (0,009 Millionen USD/t) gesenkt und die Quantenverschliisselung (RSA-2048)
wird als Pilotprojekt erprobt.

Fille und Trends
e Fall : Im Jahr 2025 nutzte ein Unternehmen ICP-MS+IoT, um die Reinheit von WCI6
auf >99,9 % zu kontrollieren und Membrandefekte um 20 % (<10° cm™? ) zu reduzieren .
e Trend : Bis 2030 werden KI und Blockchain 80 % der Qualitdtskontrolle (2.400
Tonnen/Jahr) ausmachen und die Reinheit wird 99,99 % erreichen.

Bewerbungsaussichten

Die Qualititskontrolle macht etwa 10 % der Kosten aus (etwa 20 USD/kg), und die KI-Optimierung
wird die Kosten bis 2030 um 5 % (etwa 19 USD/kg) senken und Mérkte mit hoher Wertschdpfung
(> 500 USD/kg) unterstiitzen.

4.3 Nebenprodukte der Wolframhexachlorid-Produktion und Abgasbehandlung

Bei der WCl6-Produktion entstehen Nebenprodukte (wie WCIS, WOCI4) und Abgase (wie Cl2,
HCI), die effizient behandelt werden miissen, um Umweltschutzstandards (CI2 <0,1 ppm, GB 31570)
zu erfiillen, Emissionen (CO2 <1 t/t) und Kosten (<10.000 $/t) zu reduzieren.

Nebenprodukte und Abgase
e Nebenprodukte :
0 WCI5 : Thermisches Zersetzungsprodukt (<0,01 Gew.- %, 350 cm ~ '), das durch
Sublimation (350°C, 0,01 kPa) zuriickgewonnen und wiederverwendet werden

kann.
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0 WOCI 4 : Hydrolyseprodukt (<0,01 Gew. %, 950 cm ~ ') , erfordert Neutralisation
mit NaOH (10 Gew. %, >99 %).
0 Ausbeute : Nebenprodukte machen <1 % der Gesamtausbeute (5 kg/t) aus.

e Auspuff:
0 Cl2: Nichtumgesetztes Gas (<0,01 ppm, GC), Toxizitdt LC50 liegt bei etwa 3000
ppm.
o HCI : Hydrolysenebenprodukt (<0,1 ppm, OSHA PEL 5 ppm), erfordert
Absorptionsbehandlung.

0 Emissionen : Gesamtabgasmenge <0,5 m/t.

Verarbeitungstechnologie
¢ Riickgewinnung von Nebenprodukten :
0 WCI5- Riickgewinnung : Sublimationsofen (350 °C), Riickgewinnungsrate >
90 %, Reinheit > 99,5 %.
0 WOCH -Neutralisation : NaOH-Losung (10 Gew.- %, pH > 12),
Umwandlungsrate > 99 %, Riickstand < 0,01 ppm.
0 Ausriistung : Riickgewinnungsturm (0,1 m*, PTFE), Kosten 0,05 Millionen US-
Dollar/t.
e Abgasbehandlung :
0 CI2 -Absorption : NaOH-Spray (10 Gew.- %, >99 %), Emission <0,01 ppm.
0 HCI- Absorption : Wasserwéscher (pH <1), Umwandlung >98 %, Emission <0,1
ppm.
0 Ausstattung : Wischer (0,2 m?, PP), Ventilator (0,01 m?/s).
e Umweltmanagement :
o Okobilanz : CO2-Emissionen <1 t/t (PV + CCUS), GWP ca. 1500 kg CO2e/t.
0 Vorschriften : GB 8978 (W * <0,005 mg/l), REACH (W * <0,005 mg/l1).

Umsetzung und Herausforderungen
e Ausstattung : Waschturm (1.000 US-Dollar/Jahr), Riickgewinnungsturm (0,500 US-
Dollar/Jahr).
¢ Kontrolle : KI optimiert das Sprithvolumen (Fehler <0,1 %) und reduziert die Emissionen
um 10 % (< 0,009 ppm).
e Herausforderung :
0 Bei Cl2-Lecks (> 0,1 ppm) ist ein Atemschutzgerét erforderlich (0,01 Millionen

USD/Jahr).

0 WOCIH4-Riickstinde (<0,01 ppm) erfordern eine hochprizise Erkennung (0,02
Millionen USD/t).

0 der Abwasserbehandlung (ClI” < 5 mg/L) betragt ungefihr 0,05 Millionen US-
Dollar/t.

¢ Optimierung : Bis 2025 werden durch die katalytische Absorption (TiO2, >99,9 %) die
Kosten um 20 % (0,400 $/t) gesenkt und CCUS-Pilotprojekte gestartet.
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Fille und Trends
e Fall: Im Jahr 2025 verwendete eine Anlage NaOH zur Absorption von C12, mit Emissionen
von <0,01 ppm und CO2 von <1 t/t.
e Trend : Bis 2030 wird die Effizienz der Abgasbehandlung >99 % (2.700 Tonnen/Jahr)
betragen und CCUS wird 20 % (600 Tonnen/Jahr) ausmachen.

Bewerbungsaussichten

Die Abgasbehandlung macht etwa 5 % der Kosten aus (ca. 10 USD/kg). Bis 2030 werden diese
Kosten um 10 % (ca. 9 USD/kg) gesenkt, wodurch eine umweltfreundliche Produktion (CO2 < 0,5
t/t) unterstiitzt wird.

4.4 Kosten und Umfang der Wolframhexachlorid-Produktion

Die Produktionskosten von WCI6 werden durch Rohstoffe (WO3 ca. 100 USD/kg),
Energieverbrauch (50 MWh/t), Ausriistung (10.000 USD/t) und Umweltschutz (10.000 USD/t)
beeinflusst. Eine Skalierung erfordert eine Prozessoptimierung (Jahresproduktion > 1.000 Tonnen),
um die Stiickkosten (< 200 USD/kg) zu senken.

Kostenstruktur
¢ Rohstoffkosten : WO3 (100 USD/kg, 50 %), C12 (20 USD/kg, 10 %), insgesamt etwa 120
USD/kg .

¢ Kosten des Energieverbrauchs : 50 MWh/t (0,1 USD/kWh), etwa 5 USD/kg.
¢ Kosten der Ausriistung : Reaktor usw. (10.000 US-Dollar/t, Abschreibung iiber 10 Jahre),
etwa 10 USD/kg.
o Umweltschutzkosten : Abgasbehandlung (10.000 USD/t), etwa 10 USD/kg.
¢ Gesamtkosten : etwa 145-150 USD/kg (2025), mit einem Ziel von <200 USD/kg bis 2030 .
Skalierungsstrategie
e Prozessoptimierung :
0 Niedertemperatursynthese : elektrochemisch (15 MWh/t), wodurch der
Energieverbrauch um 70 % (3,5 USD/kg) gesenkt wird .
0 Automatisierung : KI-Steuerung (Fehler <0,1 %), Effizienzsteigerung um 15 %
(>95 %).
o Kapazititserweiterung :
0 Malistab : Anlage mit 1.000 Tonnen/Jahr, Investition von ca. 10 Millionen US-
Dollar, Stiickkostensenkung um 10 % (135 USD/kg).
0 Ausriistung : Modularer Reaktor (5 m?, 5.000 $/Jahr Wartung).
o Integration der Lieferkette :
0 Rohstoffe : Diversifizierte Beschaffung (afrikanisches WO3, 10 %),
Preisschwankung £10 % (110 USD/kg) .
0 Zusammenarbeit : Die RCEP-Zolle werden um 10 % (20 USD/kg) gesenkt,
wodurch die Importkosten sinken.
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Umsetzung und Herausforderungen
e Ausriistung : Modularer Ofen (5.000 USD/Jahr), Gesamtinvestition ca. 5 Millionen USD.
e Kontrolle : KI optimiert das Rohstoffverhéltnis (Fehler <0,01 %) und senkt die Kosten um
5% (7 USD/kg).
o Herausforderung :
0 Die Anfangsinvestition ist hoch (> 10 Millionen US-Dollar) und die
Amortisationszeit betragt etwa 5 Jahre.
0 Bei einem groBen Leckagerisiko (CI12 > 0,1 ppm) ist eine Uberwachung an
mehreren Stellen erforderlich (0,02 Millionen USD/t).
0 Aufgrund von Marktschwankungen (20 %) ist ein Lagerbestand von >3 Monaten
erforderlich.
e Optimierung : Bis 2025 werden durch Edge Computing (Latenz < 1 ms ) die
Wartungskosten um 20 % (4.000 USD/Jahr) gesenkt und in Afrika wird ein
Beschaffungspilotprojekt gestartet.

Fille und Trends
o Fall : Im Jahr 2025 wird ein Unternehmen eine GroBproduktion (1.000 Tonnen/Jahr)
erreichen, wobei die Kosten auf 140 USD/kg und der Energieverbrauch auf 40 MWh/t
gesenkt werden.
e Trend : Bis 2030 wird die Ausweitung 70 % der Produktion (2.100 Tonnen/Jahr)
ausmachen und die Kosten werden um 15 % (ca. 120 USD/kg) sinken.

Bewerbungsaussichten

Die Skalierung macht etwa 20 % der Kosten aus (etwa 30 USD/kg), und bis 2030 werden diese
durch Optimierung auf 10 % (etwa 27 USD/kg) gesenkt, wodurch die weltweite Nachfrage (3.000
Tonnen/Jahr) unterstiitzt wird.

COPYRIGHT AND LEGAL LIABILITY STATEMENT
Copyright© 2024 CTIA All Rights Reserved #3%/TEL: 0086 592 512 9696
AR AR A S CTIAQCD-MA-E/P 2024 iR CTIAQCD-MA-E/P 2018-2024V
www.ctia.(om,cn %a]os@‘;chi natungsten.com

% 40 T1 3 106 T1



https://wiki.ctia.com.cn/2025/03/36294/
http://www.chinatungsten.com/
mailto:sales@chinatungsten.com

Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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Kapitel 5: Anwendungsgebiete von Wolframhexachlorid

Wolframhexachlorid (WCl16, CAS 13283-01-7) ist ein Ubergangsmetallchlorid mit hoher
Fliichtigkeit (Siedepunkt ca. 346 °C), starker chemischer Aktivitit ( pKa-Wert bei Lewis-Saure ca.
-10) und hoher Reinheit (> 99,9 %), das breite Anwendung in Materialwissenschaften,
Halbleiterherstellung, Energietechnik und chemischer Industrie findet. Seine oktaedrische
Molekiilstruktur (W-Cl-Bindungslinge ca. 2,26 A), sein hoher Oxidationsgrad (W ¢ * , d °
Elektronenkonfiguration) und seine ausgezeichnete Reaktivitit mit zahlreichen Reaktanten (wie H2,
NH3) machen es zu einem wichtigen Vorldufer bei der chemischen Gasphasenabscheidung (CVD),
der Atomlagenabscheidung (ALD), der Katalysatorherstellung und der Nanomaterialsynthese. In
der Halbleiterindustrie wird WCI6 zur Herstellung von Hochleistungsverbindungen und
Barriereschichten (Dicke ca. 5-10 nm) verwendet; Im Energiebereich haben seine Derivate (wie
WO3) die Entwicklung von Batterie- und Photokatalysetechnologien vorangetrieben; in der
Katalyse verbessert die hohe Lewis-Aciditdt von WCI6 die Reaktionseffizienz deutlich (Ausbeute
ca. 90 %). Dieses Kapitel erortert detailliert die Anwendung von WCI6 in CVD/ALD,
Nanomaterialien, Katalysatoren, Halbleitern, optischen Beschichtungen, Energiematerialien,
Hartbeschichtungen und anderen aufstrebenden Bereichen. Ziel ist es, Forschern, Ingenieuren und
Praktikern ein umfassendes technisches Nachschlagewerk zu bieten und seine Vielseitigkeit und
sein Zukunftspotenzial in der Hightech-Industrie aufzuzeigen.

5.1 Anwendung von Wolframhexachlorid in CVD und ALD

Chemische Gasphasenabscheidung (CVD) und Atomlagenabscheidung (ALD) sind
Kerntechnologien zur Herstellung hochpréziser Diinnschichten (Dicke ca. 5-100 nm) in der
modernen Mikroelektronikfertigung und finden breite Anwendung in Halbleiterbauelementen,
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Sensoren und optischen Komponenten. Wolframhexachlorid (WCI6) ist aufgrund seiner hohen
Fliichtigkeit (Sublimationstemperatur ca. 200 °C, 0,1 MPa), hohen Reinheit (> 99,9 %) und hohen
Reaktivitit mit Wasserstoff (H2), Ammoniak (NH3) usw. ein idealer Vorldufer zur Herstellung von
Schichten aus Wolfram (W) und seinen Verbindungen (wie W2N, WC) in CVD- und ALD-
Prozessen. Diese Schichten spielen eine Schliisselrolle in Halbleiterverbindungen,

Barriereschichten und verschlei3festen Beschichtungen.

Anwendungen in der CVD
Im CVD-Prozess erzeugt WCI6 durch eine Reduktionsreaktion mit H2 einen Wolfram-Metallfilm.
Die Reaktion lauft wie folgt ab:

e Chemische Gleichung : WCI6 + 3H2 — W + 6HCI, AH betrdgt ungefdhr -200 kJ/mol,
Aktivierungsenergie ( Ea ) betrdgt ungeféhr 150 kJ/mol.

¢ Prozessbedingungen : WCI6 gelangt in Form von Dampf (auf etwa 200 °C erhitzt, Druck
etwa 0,1 MPa) in die Reaktionskammer, reagiert mit H2/ Ar - Mischgas (Molverhiltnis
etwa 1:10) auf dem Substrat (wie Si, Si02), die Abscheidungstemperatur betragt etwa 500—
600 °C und die Abscheidungsrate betrigt etwa 10—50 nm/min.

¢ Filmeigenschaften :

0 Elektrisch : Der spezifische Widerstand einer Wolfram-Diinnschicht betriagt etwa
10 uQ- cm und liegt damit nahe am Widerstand von massivem Wolfram (5,6
uQ- cm ) , wodurch sich die Schicht fiir Verbindungen mit hoher Leitfahigkeit
eignet.

0 Mechanisch : Die Haftung betragt etwa 50 MPa (ASTM D3359-Test), die Hérte
etwa 10 GPa und die VerschleiBfestigkeit ist ausgezeichnet.

0 Struktur : Korngrofe ca. 10-20 nm (SEM/TEM-Analyse), Defektdichte <10' ©
cm ~ 2, Oberflachenrauheit ca. 0,3 nm (AFM-Messung).

e Vorteile : Die hohe Fliichtigkeit von WCI6 gewdhrleistet eine gleichméfBige Dampfzufuhr
(Fehler <2 %), und seine hohe Reinheit (C <50 ppm) reduziert Filmdefekte und eignet sich
zum Fiillen von Strukturen mit hohen Aspektverhéltnissen (>10:1).

¢ Anwendungsfall : Im Jahr 2024 iibernahm ein fithrender Halbleiterhersteller das
WCI16-CVD-Verfahren zur Herstellung von Wolframverbindungen in 10-nm-
Knotenchips, wodurch die Geriteleistung um etwa 15 % deutlich verbessert und die

Signalverzdgerung um etwa 20 % reduziert wurde.

Anwendungen in ALD
Das ALD-Verfahren ist bekannt flir seine atomare Dickenkontrolle (ca. 0,1 nm/Zyklus) und seine
hervorragende Konformitét (>95 %). WCI6 wird bei der ALD zur Herstellung von W2N-, W- oder
WO3-Filmen verwendet. Typische Reaktionen sind:
e  W2N -Film : WCI6 + NH3 — W2N + HCI, Abscheidungstemperatur betriagt etwa 350—
450 °C.
e Prozessbedingungen : abwechselnde Impulszufuhr von WCI16 und NH3 (WCl6-Impuls
etwa 0,1 s, NH3 etwa 0,5 s), Argon - Spiilung etwa 1 s, Substrattemperatur (z. B. TiN ,
Si02) etwa 400 °C, Wachstumsrate etwa 0,2 nm/Zyklus.
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¢ Filmeigenschaften :

0 Elektrisch : W2N-Film (Dicke etwa 5 nm) hat eine Dielektrizititskonstante von
etwa 7 und einen Leckstrom von <107® A/cm? und ist daher fiir Sperrschichten
geeignet.

0 Chemie : Hoher Widerstand gegen Cu-Diffusion (Diffusionskoeffizient von etwa
10 = ' °cm 2 /s), schiitzt Verbindungsstrukturen.

0 Struktur : Amorph oder nanokristallin (Kérner < 5 nm), Konformitit ca. 98 %
(Porengrofie ~ 20 nm).

e Vorteile : Die schichtweisen Reaktionseigenschaften von WCI6 gewihrleisten die
Kontrollgenauigkeit der Filmdicke (Fehler <0,5 nm), die hohe Reinheit reduziert
Verunreinigungen (wie C, O <20 ppm) und verlingert die Lebensdauer des Gerits um etwa
30 %.

¢ Anwendungsfall : Im Jahr 2025 verwendete eine Chipfabrik das WCl6-ALD-Verfahren
zur Herstellung einer 5 nm dicken Ti/W2N-Sperrschicht, wodurch die Transistorausbeute
um etwa 20 % deutlich verbessert und Elektromigrationsfehler um etwa 50 % reduziert
wurden.

Analytische Techniken

o SEM/TEM : Bestitigen Sie die Filmdicke (ca. 5-10 nm) und Korngréf3e (ca. 10 nm) mit
einer Auflésung von <0,1 nm.

o XPS : Verifizierte chemische Zusammensetzung (W 4f7/2 ca. 35,8 eV, N s ca. 397,5 eV),
Verunreinigungsgehalt <0,01 Gew .- %.

e AFM : misst die Oberflachenrauheit (ca. 0,2—0,3 nm) und bewertet die GleichméBigkeit (>
99 %).

¢ RBS : Analysierte Filmdichte (ca. 19,2 g/cm?, nahe am theoretischen Wert von 19,3 g/cm?).

Herausforderungen und Optimierung

¢ Herausforderung :

0 Die Korrosionsrate des HCl-Nebenprodukts auf dem Substrat (z. B. Si02) betrégt
etwa 0,1 um /h und die Abgasbehandlung muss optimiert werden (HCI <1 ppm).

o WCIG6 ist feuchtigkeitsempfindlich (Hydrolyserate k betrdgt etwa 10° s ! ) und der
H20-Gehalt in der Reaktionskammer muss <0,1 ppm sein.

e Optimierung :

o Im Jahr 2025 wird KI die Pulszeit optimieren (Fehler < 0,01 s), die
Abscheidungseffizienz um etwa 10 % verbessern und die HCl-Erzeugung um etwa
30 % reduzieren.

0 Durch den Einsatz eines Hochvakuumreaktors (<10 ° Pa) kann das
Hydrolyserisiko um etwa 90 % reduziert und die Lebensdauer der Gerdte um etwa
50 % (ca. 10 Jahre) verldngert werden.

Bewerbungsaussichten

Die Anwendung von WCI6 in CVD und ALD deckt etwa 50 % der Marktnachfrage (ca. 500
Tonnen/Jahr im Jahr 2025) ab, hauptsdchlich getrieben durch die Nachfrage nach 5-7-nm-
Knotengerdten aus den Bereichen 5G, KI-Chips und Automobilelektronik. Mit der
Weiterentwicklung des 2-nm-Knotens wird die hochprizise Abscheidungsfahigkeit von WCI6
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seinen Marktanteil kiinftig weiter steigern, und die Nachfrage wird voraussichtlich bis 2030 etwa

1.000 Tonnen/Jahr erreichen.

5.2 Die Rolle von Wolframhexachlorid bei der Herstellung von Nanomaterialien

Nanomaterialien (Partikelgrofe ca. 1-100 nm) finden aufgrund ihrer hohen spezifischen Oberfléche
(ca. 50-200 m?*/g) und ihrer einzigartigen physikalischen und chemischen Eigenschaften breite
Anwendung in der Katalyse, Sensorik und Energiespeicherung. Wolframhexachlorid dient als
Vorldufer zur Herstellung wolframbasierter Nanomaterialien (wie W2N-, WO3- und W-Partikel)
mittels Gasphasen-, Losungsmittelthermo- oder Plasmaverfahren und liefert Schliisselmaterialien
fiir leistungsstarke Nanogerite.

Nanomaterialtypen und -herstellung

o  Wolframnitrid (W2N ) :

0 Reaktion : WCI6 + NH3 — W2N + HCI, Temperatur ca. 400 °C, Druck ca. 0,1
MPa.

0 Verfahren : WCI6-Dampf (ca. 200 °C) reagiert mit NH3 (Molverhéltnis 1:2) in
einem Gasphasenreaktor und das Produkt wird in einer Kiihlfalle (ca. 100 °C)
gesammelt.

0 Leistung : Partikelgrofle betrdgt etwa 10-20 nm, spezifische Oberfldche etwa 100
m?/g, Porengrofe etwa 5 nm, geeignet als Katalysatortrager.

o  Wolframoxid (W03 ) :

0 Reaktion : WCI6 + 02 — WO3 + Cl2, Temperatur ca. 500 °C, O2/ Ar -Mischgas
(1:5).

0 Prozess : WCI6-Dampf reagiert mit O2 und lagert sich auf einem pordsen Substrat
(wie A1203) ab, wobei Nanopartikel entstehen.

o Eigenschaften : Partikelgrofe ca. 20-50 nm, Bandliicke ca. 2,6 eV, monokline
Phase (P2 1 /n), Verwendung fiir Sensoren und Photokatalyse.

¢  Wolfram-Nanopartikel (W) :

0 Reaktion : WCI6 + H2 — W + HCI, Temperatur ca. 600 °C, H2-Flussrate ca. 0,1
/min.

0 Verfahren : Plasmaunterstiitzt (Leistung ca. 1 kW/kg), wodurch W-Partikel mit
einer PartikelgroB3e von ca. 5-15 nm erzeugt werden.

0 Leistung : Hohe Leitfdhigkeit (ca. 10 ° S/cm), geeignet fiir leitfahige Tinten.

Zubereitung

e Gasphasenmethode : WCIl6-Dampf reagiert mit Reaktionsgas (NH3, O2, H2 ) in einem
Quarzreaktor mit einer Ausbeute von etwa 80-90 % und einer
PartikelgroBengleichmifBigkeit von etwa 90 %.

e Solvothermale Methode : WCI6 wird in CS2 gelost (Loslichkeit ca. 50 g/l), ein
Reduktionsmittel (z. B. NaBH4) wird zugegeben und die Reaktion bei 150 °C durchgefiihrt.
Die Ausbeute betrdgt ca. 85 %, was fiir die Herstellung im kleinen Mafstab geeignet ist.

¢ Plasmamethode : WCI16 wird in Argon /H2-Plasma (13,56 MHz, Dichte ca. 10" cm™3) bei
300 °C zersetzt. Die PartikelgroBe kann mit einer Genauigkeit von ca. £2 nm gesteuert
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werden .
Leistung und Anwendung

e  W2N : Als Katalysatortriger fiir Brennstoftzellen weist Pt/W2N (Pt-Gehalt von etwa 5
Gew.- %) eine Sauerstoffreduktionsaktivitit von etwa 0,8 A/mg Pt auf, was besser ist als
bei herkommlichen Kohlenstofftragern (etwa 0,5 A/mg Pt) .

e WO 3 : Wird in Gassensoren zum Nachweis von NO2 (ca. 5 ppm) verwendet, mit einer
Reaktionszeit von ca. 10 s, einer Empfindlichkeit von ca. 50 und einer Zyklenstabilitét
von >1000 Mal.

e W-Nanopartikel : Leitfahige Tinte fiir flexible Elektronik mit einer Leitfahigkeit von etwa
1000 S/cm und einer Biegefestigkeit von >10%-mal, geeignet fiir tragbare Gerte.

Analytische Techniken

o TEM : Bestitigen Sie die PartikelgréBe (ca. 10-50 nm) und Morphologie (kugelférmig
oder kubisch), und die Dispersion betrégt ca. 95 %.

o BET : Misst die spezifische Oberflidche (ca. 50-100 m?/g) und die Porengrdéfie (ca. 5-10
nm).

¢ XRD: Die Kristallphase (WO3 monoklin, W2N kubisch) wurde bestétigt, die KristallgroB3e
betrigt etwa 1020 nm.

o XPS : Analyse der chemischen Zustinde der Oberflache (W 4f7/2 etwa 35,8 eV, O 1s etwa
530,5 eV).

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile : Die hohe Fliichtigkeit und Reinheit (> 99,9 %) von WCI6 unterstiitzen die
Herstellung von Materialien mit groBer spezifischer Oberfliche durch die
Dampfphasenmethode und die geringen Verunreinigungen (C < 50 ppm) verbessern die
Leistungsstabilitét.

e Herausforderungen : Die Genauigkeit der Partikelgro3enkontrolle (+5 nm) muss weiter
verbessert werden und die Solvothermalmethode ist teuer (ca. 200 USD/kg).

e Optimierung : Bis 2025 wird KI den Luftstrom und die Temperatur optimieren (Fehler
<1l %), die GleichméaBigkeit der Partikelgrofe wird um etwa 10 % steigen, die
Losungsmittelriickgewinnung wird etwa 90 % betragen und die Kosten werden um etwa
15 % gesenkt (etwa 170 USD/kg).

Bewerbungsaussichten

Die Verwendung von WCI6 zur Herstellung von Nanomaterialien macht etwa 15 % des Marktes aus
(ca. 150 Tonnen/Jahr, 2025), hauptsichlich in Sensoren (ca. 50 Tonnen/Jahr) und
Batteriematerialien (ca. 100 Tonnen/Jahr). Mit der Entwicklung des Internets der Dinge und
intelligenter Geréte wird die Nachfrage voraussichtlich bis 2030 auf etwa 300 Tonnen/Jahr steigen,

insbesondere in den Bereichen hochempfindliche Gassensoren und flexible Elektronik.

5.3 Anwendung von Wolframhexachlorid in Katalysatoren und der organischen Synthese

Wolframhexachlorid weist aufgrund seiner hohen Lewis-Aciditit ( pKa ca. -10) und des leeren d-
Orbitals von W¢' eine hervorragende Aktivitét in Katalysatoren und der organischen Synthese auf
und wird hiufig in der Olefinkatalyse, der Alkanaktivierung und bei Chlorierungsreaktionen
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eingesetzt. Seine hohe Reaktivitit (z. B. Addukte mit PPh3) macht es zu einem effizienten
Katalysator und Reagenz.
Katalysatoranwendung
o Olefinkatalyse :
0 Reaktion : WCI6 koordiniert mit PPh3 (Molverhéltnis 1:1), um die Polymerisation
von Cyclohexen zur Herstellung von Polycyclohexen zu katalysieren .
0 Bedingungen : 25 °C, CS2-Ldsungsmittel (ca. 0,1 mol/l), Katalysatordosis ca. 0,1
mol%, Reaktionszeit ca. 1-2 h.
0 Leistung : Ausbeute ca. 90 %, Selektivitit ca. 95 %, Molekulargewicht ca. 10 * —
10 * g/mol, TOF ca. 10°h~!.
¢ Alkanaktivierung :
0 Reaktion : WCI6/AICI3 (1:2) katalysiert die Spaltung von CH-Bindungen zur
Bildung von Alkylchloriden (wie n-Hexan — Chlorhexan ) .
0 Bedingungen : 100 °C, CH2CI2-Losungsmittel, Umwandlungsrate etwa 80 %,
Selektivitit etwa 85 %.
e Vorteile : Die hohe Lewis-Aciditdt von W¢* fordert die Neuordnung der Kohlenstoff-
Kohlenstoff-Bindung und Liganden (wie PPh3) erh6hen die katalytische Stabilitit (ca. 100
h in Argon ) .
Organische Synthese
¢ Chlorierungsmittel :
0 Reaktion : WCI6 katalysiert die Chlorierung von Aromaten (wie Benzol —
Chlorbenzol), 50 °C, N2-Schutz, die Ausbeute betragt etwa 85 %.
0 Verfahren : WCI6 (etwa 0,5 Gew.- %) wird mit dem Substrat gemischt und etwa
2 Stunden lang geriihrt, und das Nebenprodukt HCI wird von NaOH absorbiert.
¢ Oxidationsreaktion :
0 Reaktion : WCI6/02 Kkatalysiert die Alkoholoxidation (z. B. Ethanol —
Acetaldehyd), 150 °C, mit einer Ausbeute von etwa 80 %.
0 Verfahren : WCI6 wird in CS2 (ca. 0,2 mol/l) geldst, die O2-Flussrate betrigt ca.
0,05 V/min und die Riickgewinnungsrate liegt bei ca. 90 %.
Analytische Techniken
¢ NMR : CI-35 etwa 100 ppm (CS2-Losung), P-31 etwa 20 ppm (WCIl6-PPh3), was die
Ligandenumgebung bestatigt.
¢  GC-MS: Die Produktreinheit liegt bei ca. 99 %, Nebenprodukte (wie z. B. Dichlorbenzol)
sind <0,1 Gew.- % und die Nachweisgrenze liegt bei ca. 0,01 ppm.
¢ FTIR : Die W-CI-Schwingung betragt etwa 400 cm™ und die des Addukts etwa 350 cm™ ,
was die Katalysatorstruktur bestétigt.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile : Der WCl6-Katalysator hat eine niedrige Dosierung (ca. 0,1 Mol-%), eine hohe
Aktivitit (Ausbeute von ca. 90 %) und kann mit einer Vielzahl von Liganden koordiniert
werden, um sich an komplexe Reaktionen anzupassen.
e Herausforderungen : Das Losungsmittel CS2 ist hochgiftig (LC50 liegt bei etwa 2000
ppm) und WCI6 setzt dtzendes HCI frei (PSA-Schutz ist erforderlich).
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e Optimierung : Bis 2025 werden ionische Fliissigkeiten (wie [BMIM]CI) als Ersatz fiir CS2
verwendet, wodurch die Toxizitit um etwa 90 % reduziert wird; die
Katalysatorriickgewinnungsrate wird auf etwa 95 % steigen und die Kosten werden um
etwa 20 % (etwa 40 USD/kg) gesenkt.

Bewerbungsaussichten

Die Anwendung von WCI6 in Katalysatoren und der organischen Synthese macht etwa 15 % des
Marktes aus (ca. 150 Tonnen/Jahr, 2025), hauptsidchlich in der Polyolefinproduktion (ca. 100
Tonnen/Jahr) und in der Feinchemie (ca. 50 Tonnen/Jahr). Mit der Weiterentwicklung der griinen
Chemie werden die geringe Toxizitit und die hohe Riickgewinnungsrate von WCl6-Katalysatoren
in den Fokus riicken, und die Nachfrage diirfte bis 2030 auf etwa 250 Tonnen/Jahr steigen.

5.4 Anwendung von Wolframhexachlorid in der Halbleiterindustrie

Wolfram und seine Verbindungsfilme werden durch CVD- und ALD-Prozesse fiir den Einsatz in
Verbindungselementen, Barriereschichten und Gate-Strukturen hergestellt und unterstiitzen die
Herstellung von 5—7 nm-Knotenchips.
Anwendungsszenario
e Zusammenschaltung :
0 Verfahren : WCI6-CVD erzeugt einen W-Diinnfilm (ca. 10 nm), um
Durchkontaktierungen mit hohem Aspektverhéltnis (ca. 10:1) zu fiillen.
0 Leistung : Spezifischer Widerstand ca. 10 pQ- cm , Fillgrad ca. 98 %
(Porendurchmesser ca. 20 nm), Kontaktwiderstand <10 #Q - cm 2.
e Sperrschicht :
0 Verfahren : W2N-Diinnfilme (ca. 3—5 nm) werden durch WCI6-ALD hergestellt
und auf TiN- oder SiO2-Substraten abgeschieden.
0 Leistung : Widerstand gegen Cu-Diffusion (ca. 10 = ! ® cm 2 /s), thermische
Stabilitdt ca. 600°C, Leckstrom <10 ° A/cm 2.
e Tor:
0 Verfahren : WC16-CVD erzeugt eine W/W2N-Verbundschicht (ca. 5 nm) fiir ein
High-k/Metall-Gate.
0 Leistung : Austrittsarbeit ca. 4,6 eV, Gate-Widerstand ca. 50 /0.
Prozessdetails
e Reaktion : WCI6 (>99,97 %) Dampf (ca. 200 °C) reagiert mit H2 (Verbindung) oder NH3
(Barriere) bei einem Druck von ca. 0,01-0,1 MPa.
e Ausriistung : CVD/ALD-Reaktor (AMAT Centura), Substrattemperatur ~400-600 °C,
Gasdurchflussrate ~0,1-0,5 1/min.
e Steuerung : KI optimiert die Pulszeit (Fehler < 0,01 s), die GleichméBigkeit der Filmdicke
liegt bei etwa 99 %.
Analytische Techniken
o TEM/ EDS : Bestitigen Sie die Filmdicke (ungefahr 5-10 nm) und das W/N-Verhéltnis
(ungefahr 2:1).
o XPS:W4f7/2 etwa 35,8 eV, N 1s etwa 397,5 eV, C <20 ppm.
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e SIMS : Tiefenverteilung der Verunreinigungen (O, C), Konzentration <10'Scm 3.
Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile : Die hohe Reinheit von WCI6 (>99,97 %) gewéhrleistet geringe Defekte (<10 °
cm ~ 2) und seine Fliichtigkeit unterstiitzt die Abscheidung komplexer Strukturen.

e Herausforderungen : HCI korrodiert die Reaktionskammer (Lebensdauer betragt etwa 5
Jahre) und ist teuer (etwa 200 USD/kg).

e Optimierung : Bis 2025 wird die Niedertemperatur-ALD (ca. 300 °C) den
Energieverbrauch um etwa 20 % senken; durch die Abgasriickgewinnung (HCI ca. 95 %)
werden die Kosten um etwa 10 % gesenkt.

Bewerbungsaussichten

Die Nachfrage nach WCI6 in der Halbleiterindustrie macht etwa 50 % des Marktes aus (ca. 500
Tonnen/Jahr im Jahr 2025), angetrieben von 5G-, KI- und Automobilchips. Es wird erwartet, dass
die Nachfrage nach 2-nm-Knoten den WCI6-Verbrauch bis 2030 auf etwa 1.000 Tonnen/Jahr
steigern wird, insbesondere in den Bereichen Hochleistungsrechnen und Quantenchips.

5.5 Anwendung von Wolframhexachlorid in optischen Beschichtungen

WO3-Diinnschichten (ca. 100-500 nm) werden aus WCI6 durch CVD oder Losungsmittelverfahren
fiir den Einsatz in intelligenten Fenstern, Displays und optischen Filtern hergestellt und haben
aufgrund ihrer elektrochromen und Nahinfrarot-(NIR)-Absorptionseigenschaften Aufmerksamkeit
erregt.
Anwendungsszenario

¢ Intelligente Fenster :

0 Verfahren : WCI6-CVD erzeugt einen WO3-Diinnfilm (ca. 200 nm), das Substrat
ist ITO-Glas und die Abscheidungstemperatur betrigt ca. 400 °C.

0 Leistung : NIR-Absorption ca. 80 % (A ca. 1000 nm), elektrochrome Reaktionszeit
ca. 5 s, Zyklenlebensdauer >10*-mal.

e Optische Filter :

0 Verfahren : WCI6-ALD wurde zur Herstellung von WO3/SiO2-
Mehrschichtfilmen (ca. 100 nm/Schicht) verwendet und die Dicke wurde auf ca.
+1 nm kontrolliert.

0 Leistung : Transmission ca. 90 % (sichtbares Licht), Reflektivitit ca. 95 % (NIR),
Bandbreite ca. 50 nm.

Prozessdetails
e Reaktion : WCI6 + O2 — WO3 + CI2, Temperatur etwa 400-500 °C, O2/ Ar -Verhéltnis
etwa 1:5.
e Ausriistung : Niederdruck-CVD-Reaktor (ca. 0,01 MPa), Substratrotation

(GleichméaBigkeit ca. 98 %).
e Kontrolle : In-situ-FTIR-Uberwachung (W=0 ungefihr 950 cm™' ) , Dickenfehler <1 nm.
Analytische Techniken
e UV- Vis : Bandliicke etwa 2,6 eV, Absorptionsspitze etwa 300 nm (LMCT).
e SEM : Die Filmdicke betrégt etwa 200 nm und die Oberflachenebenheit betrigt etwa 0,5
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nm.
¢ XRD : Monoklines WO3 (P2:/n), Korngréf3e betrdgt etwa 20 nm.
Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile : WCI6 unterstiitzt eine gleichméBige Abscheidung (>98 %) und WO3-
Diinnschichten sparen etwa 30 % Energie (etwa 150 kWh/m?-Jahr).

e Herausforderungen : Niedrige Abscheidungsrate (ca. 1 nm/min) und hohe Kosten (ca. 200
USD/kg).

e Optimierung : Bis 2025 wird die Geschwindigkeit der Mikrowellen-CVD um etwa 50 %
(etwa 2 nm/min) erhdht; O2 wird zuriickgewonnen (etwa 90 %) und die Kosten werden um
etwa 15 % gesenkt.

Bewerbungsaussichten

Die Nachfrage nach WCI6 in optischen Beschichtungen macht etwa 5 % des Marktes aus (ca. 50
Tonnen/Jahr im Jahr 2025) und wird hauptsichlich in umweltfreundlichen Gebduden und
intelligenten Fenstern fiir Autos eingesetzt. Es wird erwartet, dass der Markt fiir intelligente Fenster
bis 2030 die Nachfrage auf etwa 100 Tonnen/Jahr steigern wird.

5.6 Potenzial von Wolframhexachlorid in Energiematerialien

Von WCI6 abgeleitete Materialien (wie WO3, W2N) haben grof3es Potenzial in Festkorperbatterien,
Photokatalysatoren und Superkondensatoren gezeigt und fordern die Entwicklung sauberer
Energietechnologien.
Anwendungsszenario
o Festkorperbatterien :
0 Materialien : Als Elektrodenmaterial wurde ein durch WCI6-CVD hergestelltes
WO3/C-Komposit (ca. 50 nm) verwendet.
0 Leistung : Kapazitit ca. 250 mAh /g, Zyklenlebensdauer >1000 Mal,
Energiedichte ca. 300 Wh /kg.
o Photokatalyse :
0 Materialien : WO23-Nanopartikel (ca. 20 nm) wurden mit der WCI6-
Dampfphasenmethode hergestellt.
0 Leistung : Die Wasserstoffproduktionsrate betrdgt etwa 150 ymol /( g - h ),
Bandliicke betrégt etwa 2,6 eV und Stabilitit >500 h.
e Superkondensatoren :
0 Materialien : W2N-Diinnfilm (ca. 10 nm), hergestellt durch WCI6-ALD.
0 Leistung : Die spezifische Kapazitit betrdgt etwa 500 F/g, die Leistungsdichte
etwa 10 kW/kg.
Prozessdetails
e Reaktion : WCIG6 reagiert mit 02 (WO3) oder NH3 (W2N) bei etwa 350-500 °C.
e Ausriistung : ALD-Reaktor (Ultratech Fiji), Substrat ist Kohlefaser oder Ni-Schaum.
¢ Kontrolle : KI-optimierter Ablagerungszyklus (Fehler < 0,1 %), GleichméaBigkeit ca. 99 %.
Analytische Techniken
e EIS : Der Elektrodenwiderstand betrdgt etwa 1 Q und der Ionendiffusionskoeffizient
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betrigt etwa 10 ~'°cm 2 /s.
o XPS: W 4{7/2 betrigt etwa 35,8 eV, O 1s betrédgt etwa 530,5 eV.
e CV : Zyklische Voltammetrie mit einem elektrochemischen Fenster von ungeféhr 2 V.
Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile : Materialien auf WCl6-Basis sind hochaktiv (W ¢ * ) und weisen eine
ausgezeichnete Zyklenstabilitit (>1000-mal) auf.

e Herausforderungen : Hohe Vorbereitungskosten (ca. 200 USD/kg) und Skalierbarkeit
muss optimiert werden.

e Optimierung : Bis 2025 wird die Niedertemperatursynthese (ca. 300 °C) den
Energieverbrauch um etwa 20 % senken; die W-Riickgewinnung (ca. 95 %) wird die Kosten
um etwa 15 % senken.

Bewerbungsaussichten

WCI6 macht in Energiematerialien etwa 20 % des Marktes aus (ca. 200 Tonnen/Jahr im Jahr 2025)
und wird hauptsichlich in Festkorperbatterien verwendet (ca. 150 Tonnen/Jahr). Es wird erwartet,
dass Fahrzeuge mit alternativer Energie und Photovoltaik den Bedarf bis 2030 auf etwa 400

Tonnen/Jahr steigern werden.
5.7 Anwendung von Wolframhexachlorid in Hartbeschichtungen

WCI6 wird zur Herstellung von WC- oder W2N-Hartbeschichtungen (ca. 1-10 p m ) durch CVD
fir den Einsatz in Werkzeugen, Formen und Luftfahrtkomponenten verwendet, um die
Verschleififestigkeit und Lebensdauer zu verbessern.
Anwendungsszenario
o  Werkzeugbeschichtung :
0 Verfahren : Die WC-Beschichtung (ca. 5 pm ) wird durch WCI16-CVD erzeugt,
das Substrat besteht aus Schnellarbeitsstahl oder Hartmetall.
0 Leistung : Harte ca. 20 GPa , Reibungskoeffizient ca. 0,2, Lebensdauer um ca. 50 %
erhoht (ca. 5000 Schnitte).
o Luftfahrtteile :
0 Verfahren : Die W2N-Beschichtung (ca. 2 um ) wurde durch WCI6-ALD
hergestellt, und das Substrat war eine Ti-Legierung .
0 Leistung : Korrosionsbestindigkeit von ca. 1000 h (Salzspriihtest),
Oxidationsbestindigkeitstemperatur von ca. 800 °C.
Prozessdetails
e Reaktion : WCI6 + CH4 — WC + HCl (WC), WC16 + NH3 — W2N + HCIl (W2N),
Temperatur ca. 500-700 °C.
e Ausriistung : CVD-Reaktor ( Aixtron ), Substratrotation (GleichmiBigkeit ca. 95%).
¢ Kontrolle : In-situ-Raman-Uberwachung (WC ~700 cm™ ) , Dickenfehler < 0,1 pm .
Analytische Techniken
e Nanoindentation : Harte ca. 20-25 GPa , Elastizitdtsmodul ca. 400 GPa .
¢ SEM : Die Beschichtungsdicke betrdgt etwa 1-10 pum und die
Grenzflichenbindungsfestigkeit betrigt etwa 100 MPa.
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¢ XRD : hexagonale WC-Phase (P-6m2), kubische W2N-Phase (Fm-3m).
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile : WCI6 unterstiitzt eine Beschichtung mit hoher Hérte (ca. 20 GPa ) und die
Verschleiffestigkeit wird um ca. 50 % verbessert.
¢ Herausforderungen : Hohe Abscheidungstemperatur (ca. 700 °C) und thermische
Empfindlichkeit des Substrats.
e Optimierung : Bis 2025 wird die Niedertemperatur-CVD (ca. 500 °C) den
Energieverbrauch um etwa 25 % senken; die CH4-Riickgewinnung (ca. 90 %) wird die
Kosten um etwa 10 % senken.
Bewerbungsaussichten
Die Nachfrage nach WCI6 in Hartbeschichtungen macht etwa 5 % des Marktes aus (ca. 50
Tonnen/Jahr im Jahr 2025) und wird hauptséchlich in der High-End-Fertigung eingesetzt. Es wird
erwartet, dass die Luftfahrt- und Automobilindustrie den Bedarf bis 2030 auf etwa 100 Tonnen/Jahr
steigern wird.

5.8 Anwendung von Wolframhexachlorid in anderen aufstrebenden Bereichen

WCI6 zeigt Potenzial in aufstrebenden Bereichen wie Quantenmaterialien, flexibler Elektronik und
Biomedizin und bietet neue Moglichkeiten fiir Spitzentechnologien.
Anwendungsszenario
¢ Quantenmaterialien :
0 Materialien : WSe2-Monoschicht (ca. 1 nm), hergestellt durch WCI16-CVD fiir
Quantencomputer.
0 Leistung : Mobilitit ca. 100 cm?/(V-s), Bandliicke ca. 1,6 eV, Quantenausbeute ca.
50 %.
¢ Flexible Elektronik :
0 Materialien : W-Nanopartikel (ca. 10 nm) wurden mit der WCI6-
Dampfphasenmethode fiir leitfahige Tinte hergestellt.
0 Leistung : Leitfdhigkeit ca. 1000 S/cm, Biegefestigkeit > 10°-fach.
¢ Biomedizinische Wissenschaft :
0 Materialien : Aus WCI6 gewonnene WO3-Nanopartikel (ca. 20 nm) fiir die
photothermische Therapie.
0 Leistung : Die NIR-Absorption betrigt etwa 90 % (808 nm) und die
photothermische Umwandlungseffizienz betrigt etwa 40 %.
Prozessdetails
e Reaktion : WCI6 reagiert mit Se (WSe2) oder O2 (WO3) bei etwa 300-500 °C.
e Ausriistung : MBE (WSe2) oder Sprithpyrolyse (WO3), Regelgenauigkeit liegt bei ca. +1
nm.
¢ Kontrolle : KI-optimierte Reaktionsparameter (Fehler < 0,5 %), mit einer Ausbeute von ca.
90 %.
Analytische Techniken
e STM : WSe2 atomare Auflosung, Defektdichte <10 °cm ~2.
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e PL: Der WSe2-Exzitonenpeak liegt bei etwa 1,6 eV, die FWHM betrdgt etwa 50 meV .

e UV-Vis : Der Absorptionspeak von WO3 liegt bei etwa 300 nm und die Bandliicke betrigt
etwa 2,6 eV.

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile : WCI6 unterstiitzt atomar priazise Materialien (ca. 1 nm) und weist eine
hervorragende Leistung auf (Mobilitdt von ca. 100 cm?/(V-s)).

e Herausforderungen : Die Herstellungskosten sind hoch (ca. 200 USD/kg) und die
Skalierung muss verbessert werden.

e Optimierung : Bis 2025 werden die Kosten fiir kostengiinstige Vorldufer (wie z. B.
WCI6/WF6-Gemisch) um etwa 20 % sinken; die automatisierte Produktion wird die
Effizienz um etwa 15 % steigern.

Bewerbungsaussichten

Die Nachfrage nach WCI6 in aufstrebenden Bereichen macht etwa 5 % des Marktes aus (etwa 50
Tonnen/Jahr im Jahr 2025) und wird hauptséichlich in der Quanteninformatik und flexiblen
Elektronik eingesetzt. Es wird erwartet, dass Quantenmaterialien und Biomedizin den Bedarf bis
2035 auf etwa 200 Tonnen/Jahr steigern werden.
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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Kapitel 6: Analyse und Nachweis von Wolframhexachlorid

Als hochreiner Vorlaufer (> 99,9 %) und chemisch aktive Verbindung (Lewis-Saure- pKa von etwa
-10) stellt Wolframhexachlorid (WCl6, CAS 13283-01-7) fiir seine Anwendung in Halbleitern,
Nanomaterialien und Katalysatoren hohe Anforderungen an Analyse- und Detektionstechnologien.
Seine chemische Zusammensetzung (W/Cl-Molverhédltnis von etwa 1:6), Kristallstruktur
(orthorhombisches Pnma ) , Fliichtigkeit (Dampfdruck von etwa 0,1 kPa bei 200 °C) und
Umweltsicherheit (CI12-Emissionen < 1 ppm) wirken sich direkt auf die Produktqualitdt und
Prozesskonformitdt aus . Analyse- und Detektionstechnologien gewihrleisten durch genaue
Charakterisierung seiner chemischen, physikalischen und 6kologischen Eigenschaften, dass WCl6
Industriestandards (wie ISO 17025) und Vorschriften (wie GB 31570) erfiillt. In diesem Kapitel
werden die Analyse der chemischen Zusammensetzung, die strukturelle und morphologische
Charakterisierung, die Erkennung von Fliichtigkeit und Reinheit sowie die Umwelt- und
Sicherheitsiiberwachungstechnologien von WCI6 ausfiihrlich erértert. Es bietet Forschern,
Ingenieuren und Qualitdtsmanagern eine umfassende Referenz zur Forderung der effizienten

Produktion und sicheren Anwendung von WCI6.

6.1 Technologie zur Analyse der chemischen Zusammensetzung von Wolframhexachlorid

Mithilfe von Analysetechniken fiir die chemische Zusammensetzung werden die
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Elementzusammensetzung (W-, Cl-Gehalt), die Konzentration der Verunreinigungen (Fe, C, O) und
der chemische Zustand (W¢ ) von WCI6 bestimmt, um dessen Reinheit (>99,9 %) und
Anwendungsleistung (wie CVD-Filmdefekte <10 cm™ ) sicherzustellen . Zu den héufig
verwendeten Techniken gehoren die induktiv gekoppelte Plasma-Massenspektrometrie (ICP-MS),
die = Rontgen-Photoelektronenspektroskopie  (XPS) und  die  Gaschromatographie-
Massenspektrometrie (GC-MS). Dabei werden Online- und Offline-Methoden kombiniert, um eine
hohe Empfindlichkeit (<1 ppm) und Genauigkeit (Fehler <0,1 %) zu erreichen.

Analytische Methoden

¢ Induktiv gekoppelte Plasma-Massenspektrometrie (ICP-MS ) :

0 Prinzip : Nachdem die WCI6-Probe in verdiinnter HNO3 (ca. 1 M) oder DMF
gelost wurde, wird sie zu einem Plasma (ca. 8000 K) zerstdubt, wobei Elemente
wie W, Cl und Fe ionisiert werden, und durch ein Quadrupol-Massenspektrometer
getrennt, um die Massenzahl zu bestimmen (z. B. W-184, CI-35).

0 Dbedienen :

*  Probenvorbereitung : 0,1 g WCI6 wurden in 5 ml DMF (H20 < 10 ppm)
geldst, 30 Minuten lang mit Ultraschall behandelt und gefiltert (0,2 um
PTFE-Membran).

* Instrument : Agilent 7900 ICP-MS, HF-Leistung ca. 1,5 kW, Trigergas
Arca. 1 I/min.

» Kalibrierung : W/Cl-Standardlésung (0,1-100 ppb), interner Standard
Rh-103 (10 ppb).

0 Leistung :

» Nachweisgrenze : W ca. 0,01 ppb, Cl ca. 0,1 ppb, Fe/Cu ca. 0,05 ppb .

» Prizision : Das W/Cl-Molverhéltnis betrdgt etwa 1:6+0,02, Fehler
<0,1 %.

= Verunreinigungen : Fe<2 ppm, Cu<l ppm, C<20 ppm, O<10 ppm.

0 Anwendung : Verunreinigungskontrolle von WCI6 in Halbleiterqualitit
(>99,97 %), Chargenanalyse (ca. 100 kg/Charge, 10 Min./Probe).

¢ Rontgen-Photoelektronenspektroskopie (XPS ) :

0 Prinzip : Rontgenstrahlen (Al Ka, 1486,6 ¢V) regen WCl6-Oberflédchenelektronen
an, messen die Bindungsenergie und bestimmen W ¢ (W 4f7/2 etwa 35,8 eV) und
Cl~ (Cl12p3/2 etwa 198,5 eV).

0 bedienen :

= Probe : WCI6-Pulverpellet (ca. 10 MPa) in Ultrahochvakuum (<10 ~° Pa)

platziert.
* Instrument : Thermo Fisher ESCALAB 250Xi, Auflosung ca. 0,1 eV.
» Kalibrierung : C 1s ungefihr 284,8 ¢V (korrigiert fiir

Oberflachenkohlenstoft).
0 Leistung :
» Empfindlichkeit : etwa 0,1 Atomprozent fiir Oberflichenelemente und
etwa 5 nm fiir die Tiefe.
* Ergebnisse : W etwa 99,9 %, ClI/W-Verhiltnis etwa 6:1, O 1s < 0,1
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Atom-% (kein WOCI4).
o Anwendung : Uberpriifen Sie den Oxidationszustand von WCI16 und erkennen Sie
Oberflachenoxidation (WOCI4 < 0,01 Gew.- %).
¢ Gaschromatographie-Massenspektrometrie (GC-MS ) :
0 Prinzip : Fliichtige Verunreinigungen in WCI6 (wie CS2, CCl4) werden durch GC
getrennt und das Molekulargewicht wird durch MS ermittelt (wie CS2 m/z 76).
0 Dbedienen :
*  Probe : 0,01 g WCI6 wurden in 1 ml CS2 gel6st und in eine HP-5ms-
Saule (30 m, 0,25 mm) injiziert.
* Instrument : Agilent 7890B/5977B, Einlass 250 °C, EI-Quelle 70 eV.
» Kalibrierung : CS2/CCl4-Standards (0,1-10 ppm).
0 Leistung :
» Nachweisgrenze : CS2 ca. 0,01 ppm, CCI4 ca. 0,05 ppm .
»  Genauigkeit : organische Verunreinigungen <20 ppm, Fehler <5 %.
0 Anwendung : Erkennen Sie Restlosungsmittel nach der WCI6-Reinigung, um die
ALD-Anforderungen zu erfiillen (C < 20 ppm).
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
0 ICP-MS weist eine hohe Empfindlichkeit (<0,01 ppb) auf und eignet sich fiir den
Nachweis extrem geringer Verunreinigungen. Die Analysezeit betrdgt ca. 10
Minuten pro Probe.
0 XPS liefert Informationen zum chemischen Zustand (W ¢ >99.9 %) und
unterstiitzt die Qualitdtskontrolle der Oberflache.
0 GC-MS wird zum schnellen Nachweis fliichtiger Verunreinigungen (<0,01 ppm)
verwendet und kostet etwa 1.000 USD pro Charge.
¢ Herausforderung :
0 Die Probenvorbereitung fiir ICP-MS ist komplex (zum Auflésen von DMF ist H20
<10 ppm erforderlich) und die Geritekosten betragen etwa 500.000 US-Dollar.
0 XPS ist auf die Oberfliche (<5 nm) beschrinkt und kann keine Verunreinigungen
im Volumen charakterisieren.
0 GC-MS ist bei nichtfliichtigen Verunreinigungen (wie Fe) unwirksam und muss
mit ICP-MS kombiniert werden.
e Optimierung :
0 Bis 2025 wird die automatisierte ICP-MS (Probeninjektionsfehler <0,1 %) die
Effizienz um etwa 30 % (5 Min./Probe) steigern.
0 Tragbares XPS (Kosten um etwa 50 % reduziert, etwa 100.000 US-Dollar) wird
kleinen und mittelgroBen Fabriken angeboten.
0 Durch die KI-gestiitzte GC-MS-Spektrumanalyse wurde die Nachweisgrenze um
etwa 20 % (<0,005 ppm) reduziert.
Bewerbungsaussichten
Die Analyse der chemischen Zusammensetzung stellt sicher, dass WCI6 die Anforderungen an
Halbleiter (Fe < 2 ppm) und Katalysatoren (C < 20 ppm) erfiillt. Dies macht etwa 50 % der
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Analysekosten (ca. 500 USD/Tonne) aus. Es wird erwartet, dass das integrierte KI-Analysesystem
die Kosten bis 2030 um etwa 20 % (ca. 400 USD/Tonne) senken und so die Steigerung der WCl6-
Produktion auf etwa 2.000 Tonnen/Jahr unterstiitzen wird.

6.2 Methoden zur Charakterisierung der Struktur und Morphologie von Wolframhexachlorid

Mithilfe struktureller und morphologischer Charakterisierungstechniken werden die Kristallstruktur
(orthorhombisches Pnma ) , die PartikelgréBe (ca. 50-200 um ) und die Oberflaichenmorphologie
(Kristallkanten) von WCI6 analysiert, um dessen physikalische Eigenschaften und
Anwendungskonsistenz (z. B. GleichmiBigkeit des CVD-Films > 98 %) zu tiberpriifen. Zu den
wichtigsten Methoden gehdren Rontgenbeugung (XRD), Rasterelektronenmikroskopie (REM) und
Transmissionselektronenmikroskopie (TEM), kombiniert mit Laser-PartikelgroBenanalyse und
Rasterkraftmikroskopie (AFM).
Charakterisierungsmethoden
e Rontgenbeugung (XRD ):
0 Prinzip : Cu-Ko-Strahlen (1,5406 A) interagieren mit WCl6-Kristallen, um
Beugungsspitzen zu erzeugen, das Kristallsystem ( Pnma , etwa 9,67 A) und die
Phasenreinheit zu analysieren.
0 Dbedienen :
*  Probe: 0,5 g WCI6-Pulver wurden unter Argon- Schutz (H20 < 10 ppm)
auf einem Quarzobjekttrager verteilt .
= Instrument : Bruker D8 Advance, 26-Bereich 10-80°, Schrittweite 0,02°,
Scanrate 2°/min.
* Analyse : Rietveld-Verfeinerung, Anpassungsfehler <5 %.
0 Leistung :
» Auflésung : Spitzenpositionsfehler <0,01°, Erkennung von WCIS5-
Verunreinigung <0,1 Gew.- % (20 etwa 24,5°).
= Ergebnisse : Die Elementarzellenparameter a betrugen ungefihr 9,67 A,
b ungefihr 8,92 A, c ungefihr 17,45 A und die Reinheit betrug >99,9 %.
0 Anwendung : Bestitigen Sie die Kristallstruktur von WCI6 und beseitigen Sie
WCI5/WOCI4-Verunreinigungen.
¢ Rasterelektronenmikroskopie (REM ) :
0 Prinzip : Ein Elektronenstrahl (5-20 kV) tastet die Oberflache von WCI6 ab,
sammelt Sekundérelektronen und bildet die Morphologie und Partikelgrof3e ab.
0 bedienen :
*  Probe : Mit Gold bespriihtes WCIl6-Pulver (ca. 5 nm), auf leitfahiges
Band gelegt, 10 ° Pa Vakuum.
* Instrument : Zeiss Sigma 500, Auflésung ~1 nm, VergréBerung 100-10
4
* Analyse: Dic PartikelgroBlenverteilung (ca. 50-200 pm ) wurde mit
Imagel analysiert .
0 Leistung :
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»  Auflosung : Oberflichendetail <10 nm, PartikelgroBengleichméBigkeit ca.
90 % (x20 um) .
» Ergebnis : Polyederkristalle mit klaren Kanten und Ecken, keine
Agglomeration (<1 %).
0 Anwendung : Bewertung der WCl6-Partikelmorphologie, Optimierung der CVD-
Vorlauferzufuhr (GleichmaBigkeit > 95 %).
¢ Transmissionselektronenmikroskopie (TEM ) :
0 Prinzip : Hochenergetische Elektronen (200 kV) werden durch eine diinne WCI6-
Scheibe geleitet, um das Gitter und die Defekte abzubilden.
0 Dbedienen :
*  Probe : WCI6 wurde in Ethanol (0,01 g/ml) dispergiert, auf ein Cu-Netz
(300 mesh) getropft und unter Argon getrocknet .
* Instrument : JEOL JEM-2100F, Auflésung ca. 0,1 nm, ausgestattet mit
EDS.
»  Analyse : Gitterlinien (d ca. 0,35 nm, Pnma ) , W/CI-Verhiltnis ca. 1:6.
0 Leistung :
»  Auflésung : Atomare Ebene (<0,2 nm), Defektdichte <108 cm ~ 2.
»  Ergebnis : Einkristallstruktur, kein WCI5-Gitter (d etwa 0,38 nm).
o Anwendung : Uberpriifen Sie die WCI6-Nanostruktur und analysieren Sie
Kristalldefekte.
¢ Unterstiitzende Technologie :
0 - PartikelgroBlenanalyse : Malvern Mastersizer 3000, Partikelgrofie ca. 50200 p
m , D50 ca. 100 p m, Fehler <5%.
0 AFM : Bruker Dimension Icon, Oberflachenrauheit ca. 5 nm, Scanbereich 10x10
um>.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
o Durch hochprizise XRD (Einheitszellenfehler <0,01 A) wird die Kristallphase
bestitigt. Die Kosten betragen etwa 200 USD pro Probe.
0 SEM/TEM kann die Morphologie intuitiv charakterisieren (Auflosung <1 nm) und
die Prozessoptimierung unterstiitzen.
0 AFM liefert Oberflacheninformationen im NanomaBstab (Rauhigkeit < 5 nm) zur
Unterstiitzung der ALD-Qualititskontrolle.
e Herausforderung :
0 Die Vorbereitung der TEM-Proben ist komplex (die Proben miissen ultradiinn sein,
<50 nm) und die Analysezeit betrdgt etwa 2 Stunden/Probe.
0 XRD weist eine begrenzte Empfindlichkeit gegeniiber Spurenverunreinigungen
(<0,1 Gew.- %) auf und muss mit XPS kombiniert werden.
0 Durch das SEM-Goldspriihen kann es zu einer C-Verunreinigung (ca. 0,1 Gew.- %)
kommen.
e Optimierung :
0 Bis 2025 wird die Effizienz durch In-situ-XRD (Echtzeitiiberwachung der
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Kiristallphase, Fehler <0,005°) um etwa 20 % verbessert.
0 Automatisiertes SEM (Bildverarbeitungsfehler <1 %) reduziert die Analysezeit um
etwa 30 % (etwa 30 Min./Probe).
0 Umwelt-TEM (H20 < 10 ppm) reduziert Probenschiden um etwa 50 %.
Bewerbungsaussichten
Die strukturelle und morphologische Charakterisierung macht etwa 30 % der Analysekosten aus (ca.
300 USD/Tonne) und stellt sicher, dass WCI6 fiir CVD/ALD geeignet ist
(PartikelgroBengleichméaBigkeit > 90 %). Es wird erwartet, dass die KI-gestiitzte Charakterisierung
(TEM-Bildanalysefehler < 0,1 %) bis 2030 die Kosten um etwa 15 % (ca. 250 USD/Tonne) senken
und hochprizise Anwendungen unterstiitzen wird.

6.3 Fliichtigkeits- und Reinheitstest von Wolframhexachlorid

Die Fliichtigkeit (Dampfdruck von etwa 0,1 kPa, 200 °C) und Reinheit (> 99,9 %) von WCI6 sind
Schliisseleigenschaften als CVD/ALD-Vorldufer, die sich direkt auf die Abscheidungseffizienz
(etwa 10 nm/min) und die Filmqualitét (Defekte < 10'° cm™ ) auswirken . Fliichtigkeit und Reinheit
werden  mittels  thermogravimetrischer ~ Analyse  (TGA),  Fourier-Transformations-
Infrarotspektroskopie (FTIR) und Raman-Spektroskopie (Raman) in Kombination mit Online-
Sensoren ermittelt.
Nachweismethoden
¢ Thermogravimetrische Analyse (TGA) :
0 Prinzip : WCI6 wird in N2/ Ar erhitzt (10 °C/min), der Massenverlust gemessen
und die Sublimationstemperatur (ca. 190-200 °C) sowie die Fliichtigkeit bestimmt.
0 Dbedienen :
=  Probe : 0,05 g WCI6 wurden in einen AI203-Tiegel mit einer Ar -
Flussrate von 50 ml/min gegeben.
* Instrument : TA Instruments Q500, Temperaturbereich 25-400 °C,
Genauigkeit = 0,1 pg .
= Analyse : Sublimationsenthalpie (AH ca. 70 kJ/mol), Riickstand <0,01

Gew.- %.
0 Leistung :
=  Empfindlichkeit : Massenanderung <0,001 %,

Sublimationstemperaturfehler <1 °C.
= Ergebnis : Der Sublimationspunkt liegt bei etwa 195 °C, der Dampfdruck
betrigt etwa 0,12 kPa (200 °C).
0 Anwendung : Optimierung der CVD-Zufuhrbedingungen
(DampfgleichmaBigkeit > 95 %).
e Fourier-Transform-Infrarotspektroskopie (FTIR ) :
0 Prinzip : WCI6-Dampf absorbiert Infrarotlicht und erkennt W-CI (ca. 400 cm™ )
und Verunreinigungen (wie z. B. WOCl4 ca. 950 cm™ ) .
0 bedienen :
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*  Probe : WCI6-Dampf (200 °C) wird durch eine Gaszelle geleitet (10 cm
Weglidnge), mit Argon gespiilt (H20 < 1 ppm).
* Instrument : Nicolet iS50, Auflésung 0,5 cm™ , Scanbereich 400—4000

cm™.
= Kalibrierung : WCl6-Standardspektrum (99,9 %).
0 Leistung :

= Nachweisgrenze : WCI5/WOCH4 ca. 0,05 Gew.- % , H20 ca. 0,1 ppm.
» Ergebnisse : Der W-Cl-Peak liegt bei etwa 408 cm™ , die Reinheit
betrdgt >99,9 % und WOCI4 <0,01 Gew.- %.
0 Anwendung : Online-Uberwachung der Reinheit des CVD-Vorliufers,
Reaktionszeit <1 Min.
¢ Raman -Spektroskopie :
0 Prinzip : Ein Laser (532 nm) regt WCI6-Molekiilschwingungen an und erkennt
W-Cl (ca. 408 cm™ ) und andere Verunreinigungen.
0 Dbedienen :
*  Probe : WCI6-Pulver, versiegelt in einem Quarzrohr, geschiitzt durch
Argon .
* Instrument : Horiba LabRAM HR, Auflésung 1 cm™ , Laserleistung 10
mW .
= Analyse : WCI5 (ca. 350 cm ~ ') <0,1 Gew. %.
0 Leistung :
» Empfindlichkeit : Verunreinigungen <0,05 Gew.- %, Analysezeit ca. 5
Min.
» Ergebnis : Reinheit > 99,9 %, kein WCI5/WOCI4-Peak.
o Anwendung : Offline-Uberpriifung der WCIl6-Reinheit und des zusitzlichen
Reinigungsprozesses.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
0 TGA misst die Fliichtigkeit genau (Dampfdruckfehler <0,01 kPa) und kostet etwa
100 USD pro Probe.
0 Die FTIR-Online-Erkennung (<1 Min.) unterstiitzt die Echtzeit-Qualititskontrolle
mit einer Empfindlichkeit von <0,05 Gew.- %.
0 Raman ist zerstorungsfrei und eignet sich fiir die Analyse kleiner Proben (<0,01
g).
e Herausforderung :
0 TGA hat eine begrenzte Auflosung fiir Spurenriickstinde (<0,01 Gew.- %) und
muss mit FTIR kombiniert werden.
0 Die FTIR-Gaskammer ist anfillig fiir H2O-Interferenzen (<1 ppm) und verursacht
Wartungskosten von ca. 1.000 US-Dollar pro Jahr.
0 Raman ist empfindlich gegeniiber Fluoreszenzhintergrund und erfordert eine
Optimierung des Lasers (532 nm).
e Optimierung :
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0 Bis 2025 werden die Kosten fiir Mikro-TGA (Probe < 1 mg) um etwa 30 % (ca.
70 USD/Probe) gesenkt.
0 In-situ-FTIR (H20 < 0,1 ppm) erhdht die Empfindlichkeit um etwa 20 % (< 0,02
Gew.- %).
0 Durch die KI-gestiitzte Raman-Analyse (Fehler < 0,1 %) wurde die Analysezeit
um etwa 50 % (ca. 2 Min.) reduziert.
Bewerbungsaussichten
Die Priifung auf Fliichtigkeit und Reinheit macht etwa 15 % der Analysekosten aus (ca. 150
USD/Tonne) und stellt sicher, dass WCI6 die ALD-Anforderungen (C < 20 ppm) erfiillt. Es wird
erwartet, dass die Verbreitung tragbarer FTIR-Gerite (Kosten ca. 5.000 USD) die Kosten bis 2030
um etwa 10 % (ca. 135 USD/Tonne) senken wird.

6.4 Umwelt- und Sicherheitsiiberwachung von Wolframhexachlorid

Die Herstellung und Verwendung von WCI6 birgt toxische Nebenprodukte (CI2, HCI) und
Umweltrisiken (W* < 0,005 mg/l). Um die Einhaltung der Vorschriften (GB 8978, GB 31570) und
die Betriebssicherheit (CI2 < 1 ppm) zu gewdhrleisten, sind Umwelt- und
Sicherheitsiiberwachungstechnologien erforderlich. Zu den wichtigsten Methoden gehoren
Gassensoren, Online-Chromatographie und Umweltanalyse.
Uberwachungsmethoden
e Gassensoren :
0 Prinzip : Elektrochemische oder optische Sensoren erkennen die CI2/HCI-
Konzentration (<1 ppm) anhand von Strom- oder Absorptionsédnderungen.
0 Dbedienen :
» Geridt : Driager X-am 8000 (CI2/HCl), Empfindlichkeit 0,1 ppm,
Reaktionszeit <10 s.
» Einsatz : Produktionshalle (10 m Abstand), Abluftkanal
(Stromungsgeschwindigkeit 0,1 m/s).
» Kalibrierung : C12/HCI-Standardgas (1 ppm), einmal pro Woche.
0 Leistung :
= Nachweisgrenze : ca. 0,05 ppm fiir CI2 und ca. 0,1 ppm fiir HCI .
»  Genauigkeit : Fehler <5 %, Lebensdauer ca. 2 Jahre.
0 Anwendung : Echtzeitiiberwachung von C12-Leckagen in Werkstitten (<0,5 ppm),
um die Einhaltung der OSHA-Standards zu gewihrleisten.
e  Online-Gaschromatographie (GC)) :
0 Prinzip : Trennung von CI2, HCIl und COCI2 im Abgas (DB-5-Siule), TCD/FID-
Erkennung.
0 bedienen :
» Ausriistung : Shimadzu GC-2030, Injektionsflussrate 0,1 1/min,
Saulentemperatur 50 °C.
» Kalibrierung : C12/HCI-Gasgemisch (0,1-10 ppm).
= Analyse : COCI2 <0,1 ppm, HCI <1 ppm.
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0 Leistung :
* Nachweisgrenze : CI2 ca. 0,01 ppm, COCI2 ca. 0,05 ppm .
*  Analysenzeit : ca. 5 Min./Probe , Dauerbetrieb >1000 h.
0 Anwendung : Einhaltung der Abgasemissionsvorschriften (GB 31570, HCI <1
ppm).
e Umweltanalyse :
0 Abwasser : ICP-OES-Erkennung von W * (<0,005 mg/l), CI ~ (<5 mg/l), Agilent
5110, Nachweisgrenze 0,001 mg/1.
0 Feststoffe : XRF- Analyse von NaCl/CaCl2 (<0,01 kg/kg), Thermo Fisher Niton,
Genauigkeit <1 %.
0 Luft: PM2,5-Probenahme (W-Partikel <0,1 pg /m?), TSI DustTrak, Fehler <5 %.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
0 Die hohe Empfindlichkeit des Sensors (<0,05 ppm) unterstiitzt eine
Echtzeitiiberwachung und kostet ungefahr 1.000 US-Dollar pro Punkt.
0 Durch die GC-Online-Erkennung (<5 Min.) wird sichergestellt, dass die Abgas-
Konformitétsrate >99 % betrigt.
0 Die Umweltanalyse entspricht GB 8978 (W * <0,005 mg/L) und kostet ca. 50
USD/Probe.
o Herausforderung :
0 Der Sensor muss regelmifig kalibriert werden (wochentlich, ca. 100 USD/Mal)
und seine Lebensdauer betrédgt ca. 2 Jahre.
0 Die Wartung der GC ist komplex (der Sdulenaustausch kostet ungefdahr 5.000
USD/Jahr) und die Empfindlichkeit gegeniiber COCI2 ist begrenzt.
0 Die Abwasseranalyse ist zeitaufwindig (ca. 1 Stunde/Probe) und muss
automatisiert werden.
e Optimierung :
0 Bis 2025 werden loT-Sensoren (CI12 < 0,01 ppm) die Wartungskosten um etwa 30 %
(ca. 70 USD pro Mal) senken.
0 Bei der Mikro-GC (Volumen < 0,1 m*) wird die Analysezeit um etwa 50 % (etwa
2 Min.) reduziert.
0 Automatisiertes ICP-OES (Probendurchsatz um ca. 20 % erhdht, ca. 50 Proben/h).
Bewerbungsaussichten
Die Umwelt- und Sicherheitsiiberwachung macht etwa 5 % der Analysekosten aus (ca. 50
USD/Tonne) und stellt sicher, dass die WCI6-Produktion den REACH- und OSHA-Standards
entspricht. Es wird erwartet, dass Kl-basierte Emissionsprognosen (Fehler < 1 %) bis 2030 die
Kosten um etwa 10 % (ca. 45 USD/Tonne) senken und so eine umweltfreundliche Produktion

unterstiitzen.
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com

COPYRIGHT AND LEGAL LIABILITY STATEMENT

Copyright© 2024 CTIA All Rights Reserved B1E/TEL: 0086 592 512 9696
AR AS CTIAQCD-MA-E/P 2024 ki CTIAQCD-MA-E/P 2018-2024V
www.ctia.com.cn sales@chinatungsten.com

% 64 T1 3£ 106 T1


https://wiki.ctia.com.cn/2025/03/36294/
http://www.chinatungsten.com/
mailto:sales@chinatungsten.com
mailto:sales@chinatungsten.com
http://www.tungsten-hexachloride.com/

Kapitel 7: Lagerung und Transport von Wolframhexachlorid

Wolframhexachlorid (WCI16, CAS 13283-01-7) ist ein hochreaktives (Lewis-Séure- pKa von etwa -
10), fliichtiges (Dampfdruck von etwa 0,1 kPa, 200 °C) und korrosives Ubergangsmetallchlorid, das
hiufig bei der Herstellung von Halbleitern, Nanomaterialien und Katalysatoren verwendet wird.
Seine Lagerung und sein Transport erfordern eine strenge Kontrolle der Umgebungsbedingungen
(Luftfeuchtigkeit <10 ppm), die Einhaltung internationaler Bestimmungen (UN 2508, Klasse 8) und
die Vermeidung von Zersetzungsrisiken (Hydrolyse zu HCI, Rate k von etwa 10® s = ! ) , um die
Produktqualitét (Reinheit > 99,9 %), die Sicherheit des Personals (C12 < 1 ppm) und die Einhaltung
von Umweltschutzbestimmungen (GB 6944) sicherzustellen. Dieses Kapitel bietet umfassende
technische und behordliche Referenzen fiir Hersteller, Logistikanbieter und Sicherheitsmanager,
indem es die Lagerungsbedingungen, Transportvorschriften, Stabilitit und Notfallbehandlung von
WCI6 im Detail analysiert, um sein effizientes und sicheres Lieferkettenmanagement
sicherzustellen.

7.1 Lagerbedingungen und Anforderungen fiir Wolframhexachlorid

Die hohe chemische Aktivitdit von WCI6 (W¢ , d°-Elektronenkonfiguration) und die
Feuchtigkeitsempfindlichkeit (Hydrolyse zu WOCI4 und HCI) erfordern strenge Lagerbedingungen,
um die Reinheit (>99,9 %) zu erhalten und einen Abbau (WCI5 <0,01 Gew.- %) zu verhindern. Die
Lagerung erfolgt in versiegelten Behiltern, unter Einhaltung von Umgebungsbedingungen
(Temperatur, Luftfeuchtigkeit, Gas) und Uberwachungssystemen, um die Langzeitstabilitit (>1 Jahr)

zu gewdhrleisten.
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Lagerbedingungen

e Behilter :

0 Materialien : Behélter aus Edelstahl 316L oder mit PTFE ausgekleidet (HCI-
Korrosionsbestindigkeit <0,01 mm/Jahr), Volumen ca. 1-50 L, Dichtungsleistung
<10 °Pa - m?/s.

0 Design : Ausgestattet mit N2/ Ar -Fillventil (Druck ca. 0,1 MPa) und
Uberdruckventil (0,2 MPa), um eine HCl-Ansammlung zu verhindern.

0 Standard : Entspricht ISO 11623 (Gasflaschendesign) und GB/T 5099 (nahtlose
Stahlflasche).

e Umfeld :

0 Temperatur : 15-25 °C (£2 °C), Sublimation (>200 °C, Dampfdruck ca. 0,1 kPa)
oder Kondensation (<10 °C, WCI6 erstarrt) vermeiden.

0 Feuchtigkeit : H20 <10 ppm, um Hydrolyse zu verhindern (k ca. 10°s = !, Bildung
von WOCI4).

0 Gas : N2- oder Ar- Schutz (02 <5 ppm), Oxidation vermeiden (WCI6 — WOCI4,
Rate <10 ¢s~1).

0 Lichteinwirkung : An einem dunklen Ort (UV A < 400 nm) lagern, um eine
photokatalytische Zersetzung (<0,001 Gew . %/h) zu verhindern.

¢ Einrichtung :

o Lager : Beliiftungsrate ca. 10 m’min, ausgestattet mit HCI/CI2-Sensor
(Empfindlichkeit 0,1 ppm, Driger X-am 8000).

0 Abteil : Feuerfest und explosionsgeschiitzt (Klasse I, Zone 1, GB 3836), Boden
mit Epoxidharz beschichtet (bestdndig gegen HCI).

o Uberwachung : Thermohygrometer (Genauigkeit +0,1°C, £1% RH), Online-
FTIR (WCI15<0,05 Gew.- %, W-Clca. 408 cm ~ ') .

Betriebsablauf

o Befiillung : WCI6 wurde in einer Trockenbox (H20 <1 ppm, O2 <1 ppm) in den Behélter
gefiillt, dreimal mit Argon gespiilt (0,1 MPa) und nach dem VerschlieBen einem Drucktest
unterzogen (0,15 MPa, 24 h).

e Lagerung : Die Behilter werden auf stoBsicheren Stindern (Vibration < 0,1 g) in
Absténden von > 0,5 m aufgestellt und regelméBig (monatlich, HCI < 0,1 ppm) iiberpriift.

e Aufzeichnungen : Chargennummer, Abfiilldatum, Lagerbedingungen (Temperatur und
Luftfeuchtigkeit) gemaf ISO 9001 (Qualitdtsmanagement).

Leistung und Gehéuse

e Stabilitiit : 25 °C, H20 <10 ppm, Reinheit >99,9 % fiir >12 Monate (ICP-MS, WCI5 <0,01
Gew.- %).

e Fall : Im Jahr 2024 wurden in einer Halbleiterfabrik 316-Liter-Behélter (50 1), Argon-
Schutz (5 ppm O2) und WCIl6-Lagerung sechs Monate lang verwendet, und die CVD-
Filmdefekte wurden um etwa 20 % (<10 cm2 ) reduziert .

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile :

0 316L/PTFE-Behilter sind korrosionsbestindig (<0,01 mm/Jahr) und unterstiitzen
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eine Langzeitlagerung (>1 Jahr).
Der Argon- Schutz reduzierte die Abbaurate um etwa 90 % (WCI5 < 0,01 Gew.- %).
Die Online-FTIR-Echtzeitiiberwachung (<1 Min.) kostet etwa 5.000 US-Dollar
pro Jahr.
o Herausforderung :
0 Die Betriebskosten der Trockenbox sind hoch (ca. 10.000 USD/Jahr) und erfordern
eine spezielle Schulung (ca. 40 Stunden/Person).
0 Niedrige Luftfeuchtigkeit (<10 ppm) erfordert eine hocheffiziente Entfeuchtung
(ca. 2.000 $/Jahr).
e Optimierung :
0 Bis 2025 soll eine automatisierte Befiillung (Fehler <0,1 %) erreicht und die
Effizienz um ca. 30 % (ca. 10 Min./50 L) gesteigert werden.
0 Kostengiinstige Entfeuchtung (Molekularsieb, ca. 1.000 $/Jahr), Kostensenkung
um ca. 50 %.
Bewerbungsaussichten
Die Lagerung von WCIl6 macht etwa 10 % der Lieferkettenkosten aus (ca. 20 USD/kg) und
gewidhrleistet die Reinheit in Halbleiterqualitit (> 99,97 %). Es wird erwartet, dass intelligente
Lagerhaltung (Temperatur- und Feuchtigkeitsfehler < 0,1 %) die Kosten bis 2030 um etwa 15 % (ca.
17 USD/kg) senken und so die Nachfrage auf etwa 2.000 Tonnen/Jahr steigern wird.

7.2 Transportvorschriften und Verpackungsnormen fiir Wolframhexachlorid

Als gefihrliche Chemikalie (UN 2508, Klasse 8, Atzende Stoffe, PG II) muss WCI6 den
internationalen Transportvorschriften (IMDG, IATA, ADR) und Verpackungsstandards (UN-
Verpackungsvorschriften) entsprechen, um einen sicheren Transport (CI12-Leckage <0,1 ppm) und
die Einhaltung der gesetzlichen Vorschriften (GB 6944) zu gewéhrleisten. Der Transport erfordert
spezielle Verpackung, Kennzeichnung, Dokumente und Logistikkontrolle.
Transportvorschriften

¢ Internationale Vorschriften :

o IMDG (Seetransport ) : WCl6-Klassifizierung 8, UN 2508, Verpackungsgruppe
1L, Isolierung starker Oxidationsmittel (>1 m), begrenzt auf 5 kg/Innenverpackung
(Code 8A).

0 [IATA (Lufttransport) : Gefahrgutvorschriften (DGR), Frachtraumbegrenzung 50
kg/Paket, in Passagierflugzeugen verboten, Ausnahmegenehmigung A801
erforderlich (<5 kg).

0 ADR (StraBlentransport ) : FEuropdischer Straentransport, UN 2508,
Transportkategorie 2, Tunnelbeschrankung B, Fahrzeug mit PSA (Schutzkleidung,
Pressluftatmer) ausgestattet.

e Inléindische Vorschriften :

o GB 12268 : |Liste gefdhrlicher Giiter, WCI6-Code UN 2508,
Transportgenehmigung fiir gefdhrliche Chemikalien erforderlich.

0 GB 6944 : Klassifizierung als Gefahrgut, Klasse 8, Sicherheitsdatenblatt (SDS,
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GB/T 16483) erforderlich.
o Erfordern :
o Etikett : Atzendes Etikett (Klasse 8, schwarz-weie Raute) mit UN-Nummer und
Notrufnummer (24 Stunden).
0 Dokumente : Gefahrgutdeklarationsformular, Sicherheitsdatenblatt (16 Punkte,
einschlieBlich des Risikos der WCI6-Hydrolyse) und Transportgenehmigung
(gliltig fiir 1 Jahr).
Verpackungsstandards

e Innere Verpackung :

0 Materialien : PTFE oder Glas (HCl-bestindig, <0,01 mm/Jahr),
Fassungsvermogen 0,1-5 I, Dichtung FKM (Cl12-besténdig).

0 Anforderungen : Ar -Fiillung (0,1 MPa), Dichtheitspriifung (0,15 MPa, 24 h),
<0,1 ppm CI2.

e AubBere Verpackung :

0 Typ : UN 4G-Faserkarton oder 4A-Stahlfass, konform mit UN IATA-Gruppe Y
(PG ID).

o Fiillung : Feuchtigkeitsabsorbierendes Material (Kieselgel, 10 g/kg WCI6),
stoBddmpfendes Material (PE-Schaum, Dicke >5 cm).

o0 Kapazitit : Nettogewicht <50 kg (Lufttransport), <100 kg (See-/Landtransport).

o Identifikation : UN 2508, Etikett der Klasse 8, Nettogewicht, Chargennummer,
Feuchtigkeitsschutzkennzeichnung (IP65).

Betriebsablauf

e Verpackung : Trockenbox (H20 < 1 ppm), gefiillt mit WCI6, mit Ar gespiilt , versiegelt
und in eine 4G-Box gelegt, mit Trockenmittel gefiillt und beschriftet.

e Transport : Spezialfahrzeug fiir gefdhrliche Chemikalien (GB 7258), Temperaturkontrolle
(15-25 °C), GPS-Tracking (Fehler <10 m).

¢ Kontrolle : Verpackung vor Abfahrt priifen (<0,1 ppm CI2), widhrend der Fahrt tiberwachen
(alle 4 Stunden, HCI <0,1 ppm).

Leistung und Gehéuse

o Sicherheit : PTFE-Flasche + 4G-Box, Falltest (1,2 m) kein Auslaufen, CI2 < 0,01 ppm.

e Fall: Im Jahr 2025 verwendete ein Logistikunternehmen UN 4G-Verpackungen und WCl6-
Seetransporte (500 kg), wobei es wihrend des gesamten Prozesses zu keinerlei Leckagen
kam und die Transportkosten etwa 50 USD/kg betrugen.

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile :

0 UN-Verpackung gewihrleistet Null-Leckage (C12 < 0,01 ppm), konform mit
IMDG/IATA.
0 GPS+Sensor (HCI < 0,1 ppm) Echtzeitiiberwachung, Konformitétsrate > 99 %.

e Herausforderung :

0 Die Transportkosten fiir gefdhrliche Chemikalien sind hoch (ca. 50 USD/kg) und
es werden Spezialfahrzeuge benétigt (ca. 5.000 USD/Fahrzeug).
o0 Fiir den Lufttransport gelten strenge Beschriankungen (<50 kg), wodurch sich die
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Logistikzeit um etwa 20 % (etwa 7 Tage) verléngert.
e Optimierung :
0 Im Jahr 2025 werden durch intelligente Verpackungen (Sensorintegration, CI2 <
0,01 ppm) die Inspektionskosten um etwa 30 % (ca. 35 USD/kg) gesenkt.
0 Durch den multimodalen Transport (Kombination aus See- und Landtransport)
verkiirzt sich die Zeit um ca. 15 % (ca. 6 Tage).
Bewerbungsaussichten
Der Transport von WCI6 verursacht etwa 20 % der Lieferkettenkosten (ca. 40 USD/kg), und die
Einhaltung gesetzlicher Vorschriften treibt den Welthandel voran. Es wird erwartet, dass die
automatisierte Logistik (Fehler < 1 %) die Kosten bis 2030 um etwa 10 % (ca. 36 USD/kg) senken
und so die Nachfrage auf etwa 2.000 Tonnen/Jahr steigern wird.

7.3 Stabilitit und Degradationsrisiko von Wolframhexachlorid

Die chemische Stabilitdt (Reinheit > 99,9 %, > 1 Jahr) und das Abbaurisiko (Hydrolyse, Oxidation,
thermische Zersetzung) von WCI6 wirken sich direkt auf die Lager- und Transportqualitét aus. Die
Stabilitdtsanalyse = umfasst Reaktionskinetik, = Abbauprodukte (WOCI4, WCI5) und
Schutzmafinahmen zur Gewihrleistung der industriellen Anwendung (CVD-Filmdefekte < 10'°
cm?).
Stabilititsanalyse
¢  Chemische Stabilitiit :
0 Bedingungen : 25 °C, H20 <10 ppm, O2 <5 ppm, Ar- Schutz, Reinheit >99,9 %
fiir >12 Monate.
0 Kinetik : Hydrolysereaktion erster Ordnung, k etwa 10° s = ' (H20 > 100 ppm),
Halbwertszeit etwa 0,7 s.
0 Produkte : WOCI4 (W 4{7/2 ca. 36,2 eV, XPS), HCI (FTIR, 2900 cm ~ ') .
e Abbauweg :
0 Hydrolyse : WCI6 + H20 — WOCI4 + 2HCI, AH etwa -100 kJ/mol, H20 > 10
ppm, Ausbeute etwa 90 %.
o Oxidation : WCI6 + 02 — WOCI4 + Cl2, k betrdgt etwa 10 ¢s ~ ! (02 > 100
ppm), C12 < 0,01 ppm.
0 Thermische Zersetzung : WCI6 — WCI5 + 0,5CI12, >350°C, AH ca. 50 kJ/mol,
WCI5 <0,01 Gew. % (Raman, 350 cm ~ ') .
e Erkennung :
o ICP-MS : WCI5 <0,01 Gew.- %, CI/W-Verhiltnis ungefahr 6:1 + 0,02.
o FTIR : WOCH4 (W=0 etwa 950 cm™! ) <0,05 Gew.- %, HCI1 <0,1 ppm.
0 GC-MS: CI2<0,01 ppm, CS2 <0,05 ppm (Lésungsmittelriickstand).
Degradationsrisiko
e Hydrolyse : H20 > 10 ppm, wodurch HCI entsteht, das den Behélter korrodiert (316 1, 0,1
mm/Jahr), und WOCI4, das die Qualitit des CVD-Films verringert (die Defekte nehmen
um etwa 20 % zu).
e Oxidation : O2 > 100 ppm, CI2-Freisetzung (< 1 ppm) gefdhrdet die Sicherheit (OSHA-
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Grenzwert 0,5 ppm).
e Thermische Zersetzung : >200 °C, WCI5 hat eine geringe Fliichtigkeit (Dampfdruck
<0,01 kPa) und blockiert die CVD-Rohrleitung (ca. 0,1 mm/h).
Schutzmafinahmen
¢ Umweltkontrolle : H20O <10 ppm (Molekularsieb), O2 <5 ppm ( Ar- Spiilung), Temperatur
<25°C (£2°C).
e Verpackung : PTFE-Auskleidung (HCl-bestindig), Argon- Fiillung (0,1 MPa),
Trockenmittel (Kieselgel, 10 g/kg).
o Uberwachung : Online-Sensor (C12 <0,1 ppm, HCI < 0,1 ppm), monatliche Analyse (ICP-
MS, WCI5 < 0,01 Gew.- %).
Leistung und Gehéuse
e Stabilitit : H20 <5 ppm, 25 °C, WCl6-Reinheit >99,9 % fiir 18 Monate (FTIR, WOCIl4
<0,01 Gew.- %).
o Fall : Im Jahr 2024 verwendete eine Fabrik Ar- Schutz + PTFE-Behilter und lagerte WCI6
ein Jahr lang. Die GleichméaBigkeit des ALD-Films erhohte sich um etwa 15 % (> 98 %).
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
0 Durch den Argonschutz wird die Hydrolyserate um etwa 90 % (k<10 ~3s ~ ')
verringert , wobei die Kosten etwa 1.000 US-Dollar pro Tonne betragen.
0 Online-FTIR (<1 Min.) Echtzeiterkennung von WOCI4 (<0,05 Gew.- %).
o Herausforderung :
0 Ein niedriger H20/02-Gehalt (<10 ppm) verursacht hohe Kontrollkosten (ca.
2.000 USD/Tonne).
0 Die thermische Zersetzung (>200 °C) erfordert eine prizise Temperaturkontrolle
(£2 °C).
e Optimierung :
0 Im Jahr 2025 wird eine intelligente Temperaturregelung (Fehler < 0,1 °C) den
Energieverbrauch um etwa 20 % (ca. 1.600 US-Dollar/Tonne) senken.
0 Nano-Trockenmittel (Effizienz um etwa 30 % gesteigert), Kosten um etwa 25 %
gesenkt (etwa 1.500 US-Dollar/Tonne).
Bewerbungsaussichten
Das Stabilititsmanagement von WCI6 macht etwa 5 % der Kosten aus (ca. 10 USD/kg) und
gewihrleistet die Halbleiterqualitit. Es wird erwartet, dass die durch KI vorhergesagte Degradation
(Fehler <1 %) bis 2030 die Kosten um etwa 10 % (ca. 9 USD/kg) senken wird.

7.4 Leckage und Notfallbehandlung von Wolframhexachlorid

Bei einem WCI6-Leck kann HCI/CI2 (LC50 ca. 1000 ppm) und WOCI4-Staub (<0,1 mg/m?)
freigesetzt werden. Dies gefdhrdet die Sicherheit des Personals (OSHA-Grenzwert CI2 <0,5 ppm)
und die Umwelt (GB 8978, Cl- <5 mg/L). Notfallmalnahmen umfassen Lecksuche, Kontrolle vor
Ort, Reinigung und behordliche Meldungen.

Lecksuche
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e Sensoren : Elektrochemische CI2/HCl-Sensoren (Draeger X-am 8000, 0,05 ppm, <10 s
Reaktion), eingesetzt in Lagerhdusern/Transportpunkten (10 m Abstand).
¢ Online -GC : Shimadzu GC-2030, Erkennung von CI2/HCI/COCI2 (<0,01 ppm), 5
Min./Probe.
o Optik/ Geruch : WCI6-Lecks erscheinen als gelbgriiner Rauch (CI2) mit stechendem
Geruch (HCI, <1 ppm nachweisbar).
Notfallbehandlung
¢ Kontrolle vor Ort :
0 Isolierung : Radius >50 m, nicht unbedingt erforderliches Personal evakuieren,
Pressluftatmer (MSA G1, 6 1, 30 min) und Schutzkleidung (DuPont Tychem )
tragen .
Beliiftung : Zwangsabsaugung (10 m*/min), kein Zutritt, bis CI2/HCI < 0,1 ppm.
Neutralisation : NaOH-Lo6sung (10 Gew.- %, pH > 12) sprithen, HCI/CI2 (> 99 %)
absorbieren und NaCl (< 5 mg/l) erzeugen.
e Aufriumen :
0 Feststoff : Der WCIl6-Riickstand wurde mit einer PTFE-Schaufel gesammelt und
unter Argon- Schutz in ein versiegeltes Stahlfass (UN 1A2) gegeben .
o Fliissigkeit : Abwasser (W * <0,005 mg/L) wurde mit Ca( OH)2 neutralisiert (pH
7-8) und gefiltert (0,2 pm).
0 Ausriistung : 316L-Oberfliche mit DMF (H20 <10 ppm), HCI <0,01 Gew.- %
abgewischt.
e Uberwachung : Nach der Reinigung C12 < 0,05 ppm (Sensor), W * < 0,005 mg/L (ICP-
OES), Luft PM2,5 <0,1 pug /m* (TSI DustTrak).
Regulatorische Berichterstattung
¢ China : GB 30000, Meldung an das Katastrophenschutzministerium innerhalb von 24
Stunden (Leckage > 1 kg), einschlieBlich Zeit, Ort, Menge und Maflnahmen.
o International : UN GHS, SDS-Update, Benachrichtigung nachgeschalteter Anwender
(<48 h).
e Aufzeichnungen : Leckagemenge (kg), C12/HCl-Emissionen (ppm), Behandlungskosten
(USD), 5 Jahre lang archiviert.
Leistung und Gehéuse
o Effizienz : NaOH-Spray neutralisiert CI2/HCI >99 % (<0,1 ppm) und die Reinigungszeit
betrigt etwa 2 Stunden (10 kg Leck).
e Fall : Im Jahr 2025 trat in einer Fabrik WCI6 (5 kg) aus. Es wurden NaOH-Spray und ein
Atemschutzgerit verwendet, C12 < 0,05 ppm, und der Umweltstandard wurde eingehalten
(W *<0,005 mg/l). Der Schaden belief sich auf ca. 1.000 US-Dollar.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
0 Der Sensor hat eine schnelle Reaktionszeit (<10 s, CI2 <0,05 ppm) und kostet
ungefihr 1.000 $ pro Punkt.
0 Die NaOH-Neutralisation ist hocheffizient (>99 %) und die Abfallfliissigkeit ist
konform (C1~ <5 mg/1).
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o Herausforderung :
0 Pressluftatmer/PSA sind teuer (ca. 5.000 USD/Set) und erfordern eine Schulung
(40 Stunden/Person).
0 Bei groBeren Leckagen (>100 kg) ist eine mehrstufige Neutralisation erforderlich,
die etwa 12 Stunden dauert.
e Optimierung :
0 Bis 2025 werden loT-Sensoren (CI2 < 0,01 ppm) die Reaktionszeit um etwa 20 %
(< 8 s) reduzieren.
0 Durch automatisiertes Sprithen (NaOH, Fehler <1%) konnte die Effizienz um ca.
30 % gesteigert werden (ca. 1,5 h).
Bewerbungsaussichten
Die Notfallbehandlung von WCI6 macht etwa 5 % der Kosten aus (ca. 10 USD/kg) und
gewihrleistet Sicherheit und Konformitit. Es wird erwartet, dass die KI-basierte Leckagevorhersage
(Fehler <1 %) bis 2030 die Kosten um etwa 10 % (ca. 9 USD/kg) senken und so eine griine
Lieferkette unterstiitzen wird.
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Kapitel 8: Sicherheit und Vorschriften fiir Wolframhexachlorid

Wolframhexachlorid (WCI6, CAS 13283-01-7) ist eine hochreaktive (Lewis-Siure pKa ca. -10),
atzende und fliichtige (Dampfdruck ca. 0,1 kPa, 200 °C) Chemikalie, die hdufig in der Halbleiter-,
Katalysator- und Nanomaterialproduktion verwendet wird. Seine Toxizitdt (Inhalation LC50 ca.
1000 ppm), Nebenprodukte (HCI/C12, LC50 ca. 3000 ppm) und Umweltauswirkungen (W * <0,005
mg/L) erfordern ein striktes Sicherheitsmanagement und die Einhaltung gesetzlicher Vorschriften
zum Schutz der Gesundheit des Personals (OSHA PEL CI2 <0,5 ppm), der Umwelt (GB 8978) und
der Sicherheit der Lieferkette (UN 2508, Klasse 8). Dieses Kapitel liefert wissenschaftliche
Grundlagen und betriebliche Richtlinien fiir Hersteller, Anwender und Aufsichtsbehorden, um die
Sicherheit, Konformitit und nachhaltige Entwicklung des Produkts zu gewihrleisten. Dazu werden
die Toxizitdt und Gesundheitsrisiken von WCI6, Arbeitsschutznormen, die Einhaltung von

Umweltschutzbestimmungen sowie Sicherheitsdatenblétter und Produktzertifizierungen im Detail
analysiert.
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8.1 Bewertung der Toxizitit und des Gesundheitsrisikos von Wolframhexachlorid
Die Toxizitit von WCI6 beruht hauptsichlich auf seiner hohen chemischen Aktivitédt (Hydrolyse zu
HCI, k ca. 10 s = '), seiner Fliichtigkeit (Dampfdruck 0,1 kPa, 200 °C) und den Nebenprodukten
(CI2/HCI), die eine erhebliche Gefahr flir Atemwege, Haut und Augen darstellen (GHS H314). Die
Bewertung der Toxizitdt und der gesundheitlichen Risiken basiert auf toxikologischen Daten,
Expositionswegen und Dosis-Wirkungs-Beziehungen und bildet die Grundlage fiir einen sicheren
Umgang.
Toxizititseigenschaften
¢ Physikalisch-chemische Eigenschaften :
0 Aussehen : Dunkelviolette Kristalle, fliichtige Dampfe (gelbgriin, enthélt CI2),
stechender Geruch (HCI, <1 ppm nachweisbar).
0 Reaktivitit : Hydrolysiert zu WOCI4 und HCI (WCI16 + H20 — WOCI4 + 2HCI,
AH etwa -100 kJ/mol) und setzt CI2 frei (O2 > 100 ppm, k etwa 10 ©s~1!).
o Toxikologische Daten :
0 Einatmen : LC50 liegt bei etwa 1000 ppm (Ratte, 4 h), HCI/CI2 reizt die
Atemwege, LD50 liegt bei etwa 3000 ppm.
0 Haut: LD50 betrdgt etwa 500 mg/kg (Kaninchen, 24 h) und verursacht chemische
Verétzungen (pH <2, HCI).
0 Augen : Konzentrationen > 10 ppm wirken sofort reizend, > 100 ppm verursachen
Hornhautschéden.
0 Chronisch : Langfristige Exposition (> 0,5 ppm, 6 h/d) kann Lungenfibrose
auslosen (W *-Akkumulation, < 0,1 mg/kg).
e Expositionswege :
o0 Einatmen : WCI6-Dampf (<1 ppm bei 25 °C) oder CI2/HCI (<0,5 ppm, OSHA-
Grenzwert).
0 Kontakt : Direkter Haut-/Augenkontakt mit Feststoff oder Losung (DMF, 0,1
mol/l).
0 Verschlucken : Verschlucken (<0,1 g/kg), gastrointestinale Verdtzung (pH <2).
Bewertung des Gesundheitsrisikos
¢ Akute Risiken :
0 Szenario : Produktionsleck (CI2 > 1 ppm), Einatmen verursacht Halsbrennen und
Husten, > 100 ppm verursacht Lungenddem (4—6 h).
0 Deosierung : 0,5 ppm (8 h) keine offensichtlichen Symptome, >5 ppm (1 h)
erfordert medizinische Intervention.
e  Chronische Risiken :
0 Szenario : Langzeitbetrieb (0,1 ppm, 5 d/w), W*-Ablagerung in der Lunge (<0,01
mg/kg/d), kann Entziindungen auslosen.
0 Deosis : 0,05 ppm (40 h/w, 1 Jahr) keine signifikanten Auswirkungen auf die
Gesundheit (Serum W <0,001 mg/1).
e Bewertungsmethodik :
0 Biologisches Monitoring : Blut/Urin W * (ICP-MS, <0,001 mg/L), Cl -
(Ionenchromatographie, <5 mg/L).
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0 Umweltiiberwachung : C12/HCI-Sensor (Drager X-am 8000, 0,05 ppm, <10 s) .
0 Modell : NOAEL (0,1 ppm, 6 h/d), LOAEL (0,5 ppm), RfC ungefédhr 0,01 mg/m?
(EPA).
Schutzmafinahmen

e Technische Kontrolle : Abzugshaube (Windgeschwindigkeit > 0,5 m/s), Abgasbehandlung
(NaOH, HC1 < 0,1 ppm).

e PSA : Pressluftatmer (MSA G1, 6 1, 30 min), Schutzkleidung (DuPont Tychem , Level A),
sdurebestindige Handschuhe (FKM).

e Schulung : 40 Stunden/Person, einschlieBlich WCl6-Toxizitdt, SDS-Interpretation und
Erste Hilfe (OSHA 1910.120).

Fille und Trends

o Fallbeispiel : Im Jahr 2024 kam es in einer Halbleiterfabrik zu einem ClI2-Leck (0,8 ppm).
Da sie kein Atemschutzgerit trugen, erlitten zwei Personen leichte Atemwegsreizungen.
Nach einer Sauerstofftherapie (4 Stunden) erholten sie sich, was die Einhaltung der PSA-
Vorschriften stirkte.

o Trend : Bis 2025 wird die Unfallrate durch Kl-basierte Risikobewertung
(Expositionsvorhersagefehler < 1 %) um etwa 20 % sinken und Biosensoren (W * < 0,0001
mg/l) werden populdr werden.

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile :

0 Toxikologische Daten (LC50 ca. 1000 ppm) unterstiitzen einen prézisen Schutz
(C12 <0,5 ppm).

0 Der Sensor hat eine schnelle Reaktionszeit (<10 s, 0,05 ppm) und kostet ungeféhr
1.000 $ pro Punkt.

¢ Herausforderung :

0 Daten zur chronischen Toxizitit (W * <0,01 mg/kg) sind begrenzt und es sind
Langzeitstudien (>5 Jahre) erforderlich.

o Die Kosten fiir PSA sind hoch (5.000 US-Dollar pro Set), was fiir kleine und
mittlere Unternehmen eine grofle Belastung darstellt.

e Optimierung : Bis 2025 werden die Testkosten durch tragbares Biomonitoring (<0,0001
mg/l, Kosten ca. 1.000 US-Dollar) um etwa 30 % gesenkt.

Bewerbungsaussichten

Die Toxizitdtsbewertung macht etwa 15 % der Kosten fiir das Sicherheitsmanagement aus (ca. 30
USD/kg), um die Gesundheit des Personals zu gewihrleisten. Es wird erwartet, dass die Integration
von KI und Sensoren die Kosten bis 2030 um etwa 10 % (ca. 27 USD/kg) senken und so den Anstieg
des WCl6-Bedarfs auf 2.000 Tonnen/Jahr unterstiitzen wird.

8.2 Arbeitsschutznormen fiir Wolframhexachlorid

Die Arbeitsschutznormen fiir WCI6 sollen die Bediener vor Gefahren durch Einatmen (CI2 < 0,5
ppm), Hautkontakt (< 0,1 mg/cm?) und langfristige Exposition (W * < 0,01 mg/kg) schiitzen und
basieren auf OSHA, NIOSH und GB/T 18664. Die Normen umfassen Expositionsgrenzwerte,
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technische Kontrollen, personliche Schutzausriistung und Schulungen.
Grenzwerte fiir die Exposition am Arbeitsplatz
e OSHA(USA):
o Cl12:PELO,5 ppm (TWA, 8 h), STEL 1 ppm (15 min, 29 CFR 1910.1000).
0 HCI : Hochstwert 5 ppm (sofort, <10 s).
0 W (lésliche Verbindungen ) : TWA 1 mg/m? (8 h, W* <0,1 mg/m?®) .
e NIOSH (USA):
o Cl12:RELO0,5 ppm (TWA), IDLH 10 ppm (sofort lebensbedrohlich).
0 WCl6:REL 0,1 mg/m?* (W *, 10 h), basierend auf Toxizitdtsberechnung.
e GB/T 18664 (China) :
o Cl12:PC-TWA 0,5 ppm (8 h), PC-STEL 1 ppm (15 min).
0 HCI: PC-TWA 2 ppm (8 h), momentan <5 ppm.
0 W:PC-TWA 1 mg/m? (W™, 8h).
Technische Kontrollen
¢ Beliiftung : lokale Absaugung (Windgeschwindigkeit > 0,5 m/s, GBZ 2.1), C12/HC1 < 0,1
ppm, Luftwechselrate 10 m*/min.
e Isolierung : Trockenbox (H20 <1 ppm, O2 <1 ppm), WCI6-Fiillung/Betrieb, Leckage
<0,01 ppm.
e Abgasbehandlung : NaOH-Spriihnebel (10 Gew.- %, pH > 12), HCI/CI2-Absorption >
99 %, Emission < 0,1 ppm (GB 31570) .
e Uberwachung : Online-Sensor (Driger X-am 8000, 0,05 ppm, 10 s), Aufzeichnung alle 4
Stunden (CI2 < 0,1 ppm).
PSA-Anforderungen
o Atemschutz : SCBA (MSA G1, 6 1, 30 min, EN 137) oder Vollgesichtsmaske ( 3M 6800,
APF 50, CI12 < 10 ppm).
¢ Hautschutz : Schutzkleidung (DuPont Tychem , Level A, HCI-bestindig), Handschuhe
(FKM, Dicke >0,5 mm).
e Augenschutz : DichtschlieBende Schutzbrille (UVEX, EN 166), bestindig gegen
CI2/HCI-Dampfe.
e Austausch : Téglich reinigen (DMF, H20 <10 ppm), PSA als Sondermiill entsorgen
(HWO08, GB 18597).
Schulung und Management
e Inhalt : 40 h/Person, enthdlt WCIl6-Toxizitit (LC50 ungefihr 1000 ppm), SDS-
Interpretation, Verwendung von PSA, Erste Hilfe (OSHA 1910.120).
e  Zyklus : Jahrliche Auffrischungsschulung (8 Stunden), Schulung vor der Einstellung fiir
neue Mitarbeiter (24 Stunden).
e Aufzeichnungen : Schulungsakten (5 Jahre), einschlieBlich Datum, Inhalt und Bewertung
(> 80 Punkte, GB/T 36070).
Fille und Trends
o Fallbeispiel : Im Jahr 2025 erlitten drei Personen in einer Fabrik aufgrund unzureichender
Beliiftung (CI2 > 0,8 ppm) leichte Reizungen. Nach der Verbesserung der Absaugung (>
0,7 m/s) sank der C12-Wert auf < 0,1 ppm und die Unfallrate um etwa 50 %.
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e Trend : Im Jahr 2025 werden AR-Training (Simulation eines WCl6-Lecks, Steigerung der
Effizienz um 30 %) und IoT-Sensoren (CI2 < 0,01 ppm) populér werden.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
o Die OSHA/GB-Standards (CI2 < 0,5 ppm) gewéhrleisten einen sicheren Betrieb
und die Sensorkosten betragen ungefihr 1.000 USD pro Punkt.
0 Durch die Trockenbox-Isolierung (H20 < 1 ppm) wird die Belastung um etwa 90 %
(< 0,01 ppm) reduziert.
o Herausforderung :
0 SCBAs sind teuer (5.000 USD/Set) und erfordern regelméfige Wartung (1.000
USD/Jahr).
0 In kleinen und mittleren Unternehmen ist die Ausbildung unzureichend (<20
Stunden/Person) und die Einhaltungsquote liegt bei etwa 80 %.
e Optimierung : Bis 2025 werden die Kosten fiir tragbare Pressluftatmer (3.000 US-Dollar
pro Set) um etwa 40 % gesenkt und Online-Schulungen (Kosten ca. 1.000 US-Dollar pro
Person) populérer.
Bewerbungsaussichten
Die Arbeitssicherheit macht etwa 10 % der Kosten (ca. 20 USD/kg) aus, um die Gesundheit des
Personals zu gewihrleisten. Es wird erwartet, dass die KI-Uberwachung (C12 <0,01 ppm) bis 2030
die Kosten um etwa 10 % (ca. 18 USD/kg) senken wird.

Einhaltung gesetzlicher Vorschriften fiir Wolframhexachlorid

Bei der Herstellung und Verwendung von WCI6 entstehen Abgase (C12/HCI1 <0,1 ppm), Abwasser
(W*< 0,005 mg/L) und Feststoffe (NaCl <0,01 kg/kg) und es miissen internationale (REACH) und
nationale (GB 8978) Umweltvorschriften eingehalten werden, um die Einhaltung der
Emissionsvorschriften und den Umweltschutz zu gewihrleisten.
Umweltvorschriften
¢ Internationalitiit :
0 REACH (EU ) : WCI6-Registrierung (> 1 Tonne/Jahr), SVHC-Bewertung ( W*-
Toxizitét ) , SDS-Offenlegung (16 Punkte).
o UN GHS : WCl6-Klassifizierung H314/H318 (Atzwirkung/Augenschidigung),
Umweltgefahr H412 (chronische Gewissergefahrdung 3).

o GB 8978 : Abwasser W * <0,005 mg/l, C1 -~ <5 mg/l, pH 6-9.
o GB 31570 : Abgas HCI <0,1 ppm, CI2 <0,1 ppm, COCI2 <0,01 ppm.
0 GB 18597 : Fester Abfall HWO08 (dtzend), NaCl/CaCI2<0,01 kg/kg, erfordert
Verbrennung/Deponierung.
e Emissionsgrenzwerte :
0 Abgas : Cl2<0,1 ppm (Online-GC, Shimadzu GC -2030, 5 Min./Probe).
0 Abwasser : W * <0,005 mg/l (ICP-OES, Agilent 5110, 0,001 mg/I).
0 Feststoffe : W < 0,1 Gew.- % (XRF, Thermo Fisher Niton , <1 %).
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Compliance-Mafinahmen

e Abgas : NaOH-Spriihnebel (10 Gew.- %, pH > 12), HCI/CI2-Absorption > 99 %, Abgas <
0,1 ppm (GB 31570).

e Abwasser : neutralisiert mit Ca( OH)2 (pH 7-8), gefillt mit W(OH)6 (<0,005 mg/L) und
gefiltert (0,2 um).

o Feste Abfille : NaCl/CaCl2 versiegelt (UN 1A2), Behandlung gefahrlicher Abfille
anvertraut (Verbrennung, >1100°C), Riickgewinnungsrate >95%.

e Uberwachung : Online-GC (CI2 < 0,01 ppm), ICP-OES (W * < 0,001 mg/L), PM2,5 (W-
Partikel < 0,1 pg /m?, TSI DustTrak).

Berichterstellung und Auditierung

e Bericht : Jahrlicher Emissionsbericht (<30 Tage, Ministerium fiir Umweltschutz),
einschlieBlich C12/HCI (ppm), W+ (mg /1), fester Abfall (kg).

e Audit : Durch Dritte (ISO 14001), einmal jéhrlich, Konformitétsrate >95 % (GB 24001).

e Aufzeichnungen : Emissionsdaten (5 Jahre), einschlieBlich Uberwachungszeit, Methoden
und Ergebnisse (GB/T 31962).

Fille und Trends

e Fall : Im Jahr 2024 betrug der W*-Wert des Abwassers einer Fabrik > 0,01 mg/l. Nach der
Verbesserung der Ca( OH)2-Behandlung < 0,005 mg/l wurde die Geldstrafe um etwa 1.000
US-Dollar reduziert.

o Trend : Bis 2025 wird die Kl-basierte Emissionsvorhersage (Fehler < 1 %) die
Einhaltungsrate um etwa 10 % erhohen und die Mikro-GC (0,1 m®) wird die Kosten um
etwa 20 % senken.

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile :

0 Das Bespriithen mit NaOH ist hocheffizient (> 99 %, CI2 < 0,1 ppm) und kostet
etwa 1.000 US-Dollar pro Tonne.

0 Die hohe Empfindlichkeit von ICP-OES (<0,001 mg/l) gewéhrleistet die W*-
Konformitit.

¢ Herausforderung :

o Die Kosten fiir die Behandlung von Feststoffabfillen sind hoch (5.000
USD/Tonne), was eine schwere Belastung fiir kleine und mittlere Unternechmen
darstellt.

0 Die Wartung von Echtzeitiiberwachungsgeriten ist teuer (2.000 USD/Jahr).

e Optimierung : Bis 2025 werden die Kosten fiir recyceltes Ca( OH)2 (Riickgewinnung >
90 %) um etwa 30 % (3.500 USD/Tonne) gesenkt und IoT GC wird popular.

Bewerbungsaussichten

Die Einhaltung von Umweltvorschriften macht etwa 15 % der Kosten aus (ca. 30 USD/kg) und
gewihrleistet die 6kologische Sicherheit. Es wird erwartet, dass griine Technologien (CI12 < 0,01
ppm) bis 2030 die Kosten um etwa 10 % (ca. 27 USD/kg) senken werden.

8.4 Sicherheitsdatenblatt und Produktzertifizierung von Wolframhexachlorid
Das MSDS (Sicherheitsdatenblatt) und die Produktzertifizierungen (wie ISO 9001, RoHS) von
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WCI6 bieten Benutzern Sicherheitsinformationen, Konformititsnachweise und Qualitétssicherung
basierend auf GHS, GB/T 16483 und internationalen Standards.
MSDS-Inhalt
e Standard : GB/T 16483 (16 Punkte), UN GHS (H314/H318/H412).
¢  Wichtige Informationen :
o Identifikation : WC16, CAS 13283-01-7, UN 2508, Klasse 8, PG II.
0 Gefahren : Atzend (H314), Augenschiden (H318), Aquatic Chronic 3 (H412).
0 Zusammensetzung : WCI6 > 99,9 %, WCI5 < 0,01 Gew.- %, WOCI4 < 0,01
Gew.- % (ICP-MS).
0 Erste Hilfe : Sauerstofftherapie durch Inhalation (CI2 > 1 ppm), Haut 15 Minuten
lang mit Wasser spiilen (HCI), Augen mit normaler Kochsalzldsung spiilen (> 10
ppm).
0 Behandlung : Trockenbox (H20 < 1 ppm), SCBA (MSA G1), NaOH-
Neutralisation (HCI1 < 0,1 ppm).
Lagerung : 15-25 °C, H20 <10 ppm, Ar -geschiitzt (O2 <5 ppm).
Transport : UN 4G-Verpackung, IMDG/IATA/ADR (CI2<0,01 ppm).
Vorschriften : REACH-Registrierung, GB 12268 (gefdhrliche Chemikalien),
OSHA PEL (CI2 < 0,5 ppm).
o Sprache : Chinesisch, Englisch, Japanisch (JIS Z 7253), Aktualisierungszyklus 2 Jahre.
Produktzertifizierung

e ISO 9001 : Qualititsmanagement, Chargenreinheit >99,9 % (ICP-MS, WCI5 <0,01
Gew.- %), Konformitétsrate >99 %.

¢ RoHS : WCI6 ist Pb/Cd/Hg-frei (<0,1 ppm, XRF), konform mit EU 2011/65.

o IS0 14001 : Umweltmanagement, Abgas C12 <0,1 ppm (GC), Abwasser W * <0,005 mg/L
(ICP-OES).

e  Zertifizierungsprozess :

0 Anwendung : Senden Sie SDS und Analysebericht (ICP-MS, FTIR), der Zyklus
betrigt etwa 3 Monate.
0 Audit : Inspektion vor Ort (Produktion, Lagerung, Entladung) durch Dritte (SGS),
Kosten ca. 5.000 USD.
0 Wartung : Uberpriifung einmal jahrlich, Aufzeichnungen fiir 5 Jahre (GB/T
24001).
Fille und Trends

e Fall: Im Jahr 2025 wurde ein Unternehmen im Rahmen der REACH-Verordnung mit einer
Geldstrafe von 2.000 US-Dollar belegt, weil in seinem Sicherheitsdatenblatt der Eintrag
H412 (wassergefdhrdend) fehlte. Nach der Aktualisierung lag die Einhaltungsquote bei
100 %.

e Trend : Bis 2025 werden elektronische Sicherheitsdatenblitter (QR-Code, Aktualisierung
in <24 Stunden) weit verbreitet sein und die Blockchain-Authentifizierung
(manipulationssicher) wird die Kosten um etwa 20 % senken.

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile :
COPYRIGHT AND LEGAL LIABILITY STATEMENT
Copyright© 2024 CTIA All Rights Reserved #3%/TEL: 0086 592 512 9696
AR AR A S CTIAQCD-MA-E/P 2024 iR CTIAQCD-MA-E/P 2018-2024V

www.ctia.com.cn sales@chinatungsten.com

% 79 T1 3 106 T1



https://wiki.ctia.com.cn/2025/03/36294/
http://www.chinatungsten.com/
mailto:sales@chinatungsten.com

0 MSDS bietet umfassende Informationen (16 Punkte) zur Unterstiitzung der
globalen Einhaltung (GHS ).

0 ISO 9001/RoHS verbessert die Wettbewerbsfahigkeit auf dem Markt und die
Zertifizierungskosten betragen ungefahr 5.000 US-Dollar pro Jahr.

o Herausforderung :

o Die Kosten fiir die Ubersetzung mehrsprachiger Sicherheitsdatenblitter sind hoch
(1.000 USD pro Sprache).

0 Die Zertifizierungsdauer fir KMU ist lang (etwa 6 Monate) und die Kosten sind
hoch (5.000 US-Dollar).

e Optimierung : Bis 2025 werden Kl-generierte Sicherheitsdatenblatter (Fehler < 1 %) die
Kosten um etwa 30 % (0.700 USD/Sprache) senken und Online-Zertifizierungsplattformen
werden populédr werden.

Bewerbungsaussichten

Sicherheitsdatenblatter und Zertifizierungen machen etwa 5 % der Kosten aus (ca. 10 USD/kg) und
sichern den Marktzugang. Es wird erwartet, dass die digitale Zertifizierung die Kosten bis 2030 um
etwa 10 % (ca. 9 USD/kg) senken und so die Globalisierung unterstiitzen wird.
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Kapitel 9: Umwelt und Nachhaltigkeit von Wolframhexachlorid

Als wichtiger Vorlaufer (Reinheit > 99,9 %) fiir die Herstellung von Halbleitern, Katalysatoren und
Nanomaterialien verursacht Wolframhexachlorid (WCI16, CAS 13283-01-7) bei seiner Herstellung
und Verwendung erhebliche Auswirkungen auf die Umwelt, darunter Abgase (C12/HCI < 0,1 ppm),
Abwasser (W * < 0,005 mg/l), Feststoffabfille (NaCl < 0,01 kg/kg) und Kohlenstoffemissionen (ca.
1,5 t CO2/t WCI6). Mit dem globalen Fokus auf nachhaltige Entwicklung (UN SDG 12) sind die
umweltfreundliche  Produktion, das  Abfallrecycling und die Reduzierung der
Kohlenstoffemissionen von WCI6 in den Fokus der Branche geriickt. Griine Technologien (wie
Niedertemperatursynthese < 300 °C) senken den Energieverbrauch um ca. 20 %,
Ressourcenrecycling (W > 95 %) reduziert den Abfall um ca. 90 % und die Strategie zur
Kohlenstoftneutralitit (CCUS) senkt die Emissionen um ca. 30 %. Dieses Kapitel bietet
wissenschaftliche und praktische Anleitungen zum Erreichen einer CO2-armen WCI6-Lieferkette
in Kreislaufwirtschaft, indem es die Umweltauswirkungen der WCI6-Produktion, griine
Technologien, Abfallbehandlung und Recycling sowie Strategien zur CO2-Bilanz und

Emissionsreduzierung analysiert.

9.1 Umweltvertriglichkeitspriifung der Wolframhexachlorid-Produktion

Die WCIl6-Produktion erfolgt hauptsdchlich durch die Hochtemperaturreaktion von Wolfram bzw.
WO3 mit CI12 (W + 3CI12 — WCI6, ca. 600 °C, AH ca. -200 kJ/mol). Dabei entstehen Energie (ca.
50 MWh/t), Abgase (CI2/HCl), Abwasser (W* ) und feste Abfille (NaCl). Die
Umweltvertriglichkeitspriifung (UVP) basiert auf der I1SO 14040 (Okobilanz, LCA) und
quantifiziert Emissionen, Energieverbrauch und o6kologische Risiken, um die Einhaltung der
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Vorschriften sicherzustellen (GB 8978).

Umweltauswirkungen
e Auspuff:
o Komponenten : CI2 (<0,1 ppm), HCI (<0,1 ppm), COCI2 (<0,01 ppm,
Nebenprodukt).

0 Quellen : iiberschiissiges CI2 (ca. 10 %), Abgasleck (<0,01 ppm),
Losungsmittelverfliichtigung (CS2 <0,05 ppm).
0 Auswirkungen : CI2/HCI versauert die Atmosphire (pH < 4), COCI2 ist giftig
(LC50 liegt bei etwa 100 ppm).
o Uberwachung : Online-GC (Shimadzu GC-2030, 0,01 ppm, 5 Min./Probe),
Sensor (Dréiger X-am 8000, 0,05 ppm).
e Abwasser :
0 Zusammensetzung : W * (<0,005 mg/1), C1 ~ (<5 mg/l), pH 6-9.
0 Quelle : Abgaswische (NaOH, 10 Gew. %), Geritereinigung (DMF, H20 <10
ppm).
0 Auswirkungen : W * aquatische Toxizitdt (EC50 ca. 0,01 mg/l, Fisch), CI -
Bodenversalzung (<0,1 %).
o Uberwachung : ICP-OES (Agilent 5110, 0,001 mg/1), lonenchromatographie (C1-,
0,1 mg/l).
¢ Feste Abfille :
0 Zusammensetzung : NaCl/CaCl2 (<0,01 kg/kg WCI6), W-Riickstand (<0,1
Gew.- %).
0 Quelle : Abgasneutralisation (NaOH/ Ca( OH)2), Reaktionsriickstand
(WCI15<0,01 Gew. %).
0 Auswirkungen : Die Deponierung beansprucht Land (ca. 0,1 m3/t), W
verunreinigt den Boden (<0,01 mg/kg).
o Uberwachung : XRF ( Thermo Fisher Niton , <1 %), ICP-MS (W < 0,01 Gew.- %).
¢ Energieverbrauch und CO2 -Emissionen :
0 Energieverbrauch : ca. 50 MWh/t WCI6 (elektrische Heizung, 600 ° C), was ca.
80 % des LCA-Energieverbrauchs entspricht.
0 Emissionen : 1,5 t CO2/t WCI16 (Netz-Kohlenstofffaktor 0,6 kg CO2/kWh, China
2025).
0 Auswirkungen : Treibhauspotenzial (GWP ca. 1500 kg CO2e/t), das etwa 70 %
der Auswirkungen der Okobilanz ausmacht.
Bewertungsmethodik
e Okobilanz :
o Umfang : Von den Rohstoffen (WO3, C12) bis zu den WCl6-Produkten (Gate-to-
Gate), einschlieBlich Energieverbrauch, Emissionen und Abfall.
0 Werkzeuge : SimaPro 9.5, Datenbank Ecoinvent 3.8, Methode ReCiPe 2016
(Mittelpunkt, GWP, Versauerung).
0 Daten : Energieverbrauch (50 MWh/t), C12-Leckage (<0,01 ppm), W*-Emissionen
(<0,005 mg/L).
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0 Ergebnisse : Das GWP betrigt etwa 1500 kg CO2e/t, die Versauerung betrigt etwa
0,1 kg SO2e/t und die aquatische Toxizitdt betridgt <0,001 kg 1,4-DBeft.
¢  Monitor :
0 Abgas : Online-GC (CI2 < 0,01 ppm), FTIR (HCI, 2900 cm™ , < 0,1 ppm) .
0 Abwasser : ICP-OES (W *<0,001 mg/L), pH-Meter (6-9, +0,1).
0 Fester Abfall : XRF (NaCl > 99 Gew. %), Wiegen (< 0,01 kg/kg).

¢ Konformitit : GB 8978 (W* < 0,005 mg/l), GB 31570 (CI2 < 0,1 ppm), ISO 14040 (LCA-

Bericht).
Fille und Trends

e Fallbeispiel : Die Okobilanz einer Fabrik im Jahr 2024 ergab einen TreibhausgasausstoB3
von ca. 1600 kg CO2e/t. Aufgrund eines CI2-Lecks von >0,1 ppm konnte dieser nach der
Aufriistung mit NaOH-Spriihnebel (>99 %) auf 1500 kg CO2e/t gesenkt werden, die
Einhaltungsquote lag bei 100 %.

e Trend : Bis 2025 wird eine Kl-optimierte Okobilanz (Datenfehler < 1 %) die
Bewertungseffizienz um etwa 20 % verbessern und eine Echtzeitiiberwachung (CI12 < 0,01
ppm) wird populédr werden.

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile :

0 LCA quantifiziert das GWP (1500 kg CO2e/t) und unterstiitzt die griine
Zertifizierung (ISO 14001).

0 Die hohe Empfindlichkeit der Online-GC (0,01 ppm) gewéhrleistet die CI2-
Konformitét (< 0,1 ppm).

¢ Herausforderung :

o0 Die Erfassung von LCA-Daten ist komplex (> 100 Parameter) und kostet etwa
5.000 USD/t.
0 Gerite zur COCI2-Uberwachung (<0,01 ppm) sind teuer (2.000 USD/Einheit).

e Optimierung : Im Jahr 2025 wird die Blockchain-LCA (Datentransparenz) die Kosten um

etwa 20 % (4.000 USD/t) senken und Mikro-GC (0,1 m?®) wird populdr werden.
Bewerbungsaussichten
Die Umweltvertraglichkeitspriifung (EIA) verursacht etwa 10 % der Umweltmanagementkosten (ca.
20 USD/kg), um die Einhaltung der Vorschriften sicherzustellen. Es wird erwartet, dass KI und [oT
bis 2030 die Kosten um etwa 15 % (ca. 17 USD/kg) senken und so die Steigerung der WCI6-
Produktion auf 2.000 Tonnen/Jahr unterstiitzen werden.

9.2 Entwicklung einer griinen Produktionstechnologie fiir Wolframhexachlorid

Die griine Produktionstechnologie zielt darauf ab, den Energieverbrauch (<40 MWh/t), die
Emissionen (CI2 <0,01 ppm) und den Abfall (<0,005 kg/kg) bei der WCl6-Produktion zu reduzieren
und eine nachhaltige Herstellung durch Niedertemperatursynthese, Katalysatoroptimierung und
Losungsmittelsubstitution im Einklang mit UN-SDG 9 (Industrielle Innovation) zu ermdglichen.
Griine Technologie

e Niedertemperatursynthese :
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0 Prinzip : Senken Sie die Reaktionstemperatur (<300 °C gegeniiber 600 °C) und
verwenden Sie Plasma (13,56 MHz, 10" cm ~ 3 ) oder Mikrowellen (2,45 GHz, 1
kW/kg), um W + 3CI2 — WCI6 zu aktivieren.

0 Verfahren :

=  Plasma : WO3+Cl12, 300 °C, Ar /CI2-Verhiltnis 1:2, Druck 0,1 kPa,
Ausbeute ca. 90 %.

»  Mikrowelle : W+Cl2, 250 °C, Leistung 1 kW/kg, Ausbeute ca. 85 %.

» Ausstattung : HF-Plasmareaktor (Lam Research, 0,5 m?®),
Mikrowellenofen ( Aixtron , 10 kW).

0 Leistung : Der Energieverbrauch liegt bei etwa 30 MWh/t (minus 40 %), die C12-
Emissionen <0,01 ppm (minus 50 %).

¢ Katalysatoroptimierung :

0 Prinzip : NVAI203 (5 Gew.- % Ni) katalysiert die Aktivierung von CI2 und
reduziert die Aktivierungsenergie ( Ea etwa 100 kJ/mol gegeniiber 150 kJ/mol).
Verfahren : WO3+CI2, 400 °C, Ni/AI203 (0,1 g/kg WCI6), Ausbeute ca. 95 %.
Leistung : Energieverbrauch ca. 35 MWh/t (um 30 % reduziert), WCI5 < 0,005
Gew.- % (ICP-MS).

e Losungsmittelersatz :

0 Prinzip : Ersetzen Sie CS2 (LC50 ca. 2000 ppm) durch [BMIM]CI (ionische
Fliissigkeit), um die fliichtigen Emissionen (<0,01 ppm) zu reduzieren.

0 Prozess : WCI6-Reinigung, [BMIM]CI (0,1 mol/), 150 °C,
Riickgewinnungsrate >90 %.

0 Leistung : CS2 <0,01 ppm (GC-MS), Toxizitit um etwa 90 % reduziert.

Implementierungsdetails

e Ausriistung : Plasmareaktor (0,5 m?, 5.000 $/Jahr Wartung), Mikrowellenherd (10 kW,
1.000 $/Jahr).

¢ Kontrolle : Al optimierte den CI2-Fluss (Fehler <1 %) und die Ausbeute stieg um etwa 5 %
(>95 %).

e Uberwachung : FTIR (W-CI, 408 cm ~ !, WC15<0,005 Gew. %), GC (CI2<0,01 ppm).

Fille und Trends

e Fall : Im Jahr 2025 fiihrt ein Unternehmen die Plasmasynthese (300 °C) ein, der
Energieverbrauch wird auf 32 MWh/t reduziert, CI2 < 0,01 ppm, und die Kosten werden
um etwa 20 % (etwa 160 USD/kg) gesenkt.

e Trend : Bis 2025 wird die Mikrowellensynthese (<250 °C) als Pilotprojekt durchgefiihrt,
der Energieverbrauch wird um etwa 50 % (25 MWh/t) gesenkt und die [BMIM]CI-
Produktion wird gesteigert (>100 t/Jahr).

Vorteile und Herausforderungen

e Vorteile :

0 Durch die Niedertemperatursynthese (<300 °C) wird der Energieverbrauch um 40 %
(30 MWh/t) reduziert, C12 <0,01 ppm.

0 [BMIM]CI griin (Toxizitdt um 90 % reduziert), Wiederfindungsrate > 90 %.

e Herausforderung :
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0 Plasmagerite sind teuer (5.000 USD/t) und komplex in der Wartung (1.000
USD/Jahr).
o0 Die Katalysatordeaktivierung (Ni, >1000 h) erfordert eine Regeneration (500 °C,
0,05 Millionen $/t).
e Optimierung : Bis 2025 werden durch das KI-Katalysatordesign (Lebensdauer > 2000 h)
die Kosten um etwa 20 % (0,04 Mio. USD/t) gesenkt und modulare Reaktoren (0,1 m?)
werden populér.
Bewerbungsaussichten
Griine Technologien machen etwa 20 % der Produktionskosten aus (ca. 40 USD/kg) und fordern
eine kohlenstoffarme Produktion. Es wird erwartet, dass Mikrowellen- und KI-Technologie bis 2030
die Kosten um etwa 15 % (ca. 34 USD/kg) senken und 50 % der WCIl6-Produktion (1.000
Tonnen/Jahr) ausmachen werden.

9.3 Abfallbehandlung und Wertstoffriickgewinnung von Wolframhexachlorid

Zu den Abfillen aus der WCI16-Produktion und -Verwendung zéhlen Abgase (CI2/HCI), Abwasser
(W * ) und feste Abfille (NaCl/W), die gemdl GB 18597 und den Grundsitzen der
Kreislaufwirtschaft (3R: Reduzieren, Wiederverwenden, Recyceln) effizient behandelt (>99 %) und
recycelt (W>95 %) werden miissen.
Abfallentsorgung
e Auspuff:
0 Verfahren : NaOH-Spray (10 Gew.- %, pH > 12), CI2/HCI-Absorption > 99 %,
wodurch NaCl (< 5 mg/l) entsteht.
Ausriistung : Sprithturm (316 1, 10 m*h), Abgas-GC (CI2 < 0,01 ppm).
Leistung : HC1 <0,1 ppm (GB 31570), NaOH-Verbrauch betrigt etwa 0,1 kg/kg
WCl6.
e Abwasser:
0 Verfahren : Ca( OH)2-Neutralisation (pH 7-8), Ausfallung von W(OH)6 (<0,005
mg/L), Filtration (0,2 um) .
0 Ausstattung : Reaktor (0,5 m?), ICP-OES (W * <0,001 mg/L).
0 Leistung : W " <0,005 mg/L (GB 8978), Ca( OH)2 ca. 0,05 kg/m°.
e Feste Abfille :
0 Verfahren : NaCl/CaCl2-Kristallisation (>99 Gew.- %), Saurelaugung (HCI, 1 M)
des W-Riickstands (<0,1 Gew.- %).
0 Ausriistung : Verdampfer (10 kW), XRF (W < 0,01 Gew. %).
0 Leistung : Feststoffabfall <0,01 kg/kg WCI6 (GB 18597), Deponie <0,1 m?/t.
Ressourcenrecycling
e  Wolfram (W) :
0 Verfahren : W(OH)6 wird mit Séure ausgelaugt (HCI, 1 M, 90 °C), um WCI6
(>95 %) zu erzeugen, oder oxidiert (800 °C), um WO3 (>99 %) zu erzeugen.
0 Leistung : Riickgewinnungsrate > 95 % (ICP-MS, W > 99,9 %), Kosten ca. 1.000
US-Dollar/t.
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0 Anwendung : WO3 wird zur Produktion von neuem WCI6 mit einer Umlaufrate
von >90 % verwendet.
e Chlor (Cl):
0 Verfahren : NaCl-Elektrolyse (Membranelektrolyse, 2 V), wobei CI2 (>99 %) und
H2 als Nebenprodukt (0,1 kg/kg Cl12) erzeugt werden.
Leistung : C12-Riickgewinnungsrate > 90 %, Energieverbrauch ca. 3 MWh/t CI2.
Anwendung : C12 wird zur Synthese von WCI6 recycelt, wodurch die Kosten um
etwa 10 % (0,05 Millionen USD/t) gesenkt werden.
¢ Losungsmittel :
0 Verfahren : [BMIM]Cl-Destillation (150 °C, 0,1 kPa), Riickgewinnung >90 %
(GC-MS, >99 %).
0 Leistung : CS2 <0,01 ppm, Kosten ca. 0,05 Millionen USD/t.
Fille und Trends
e Fall : Im Jahr 2025 erreichte die W-Riickgewinnungsrate einer Fabrik 97 %
(W(OH)6—WO3), der Feststoffabfall wurde auf 0,005 kg/kg reduziert und die Kosten um
etwa 15 % (800 US-Dollar/t) gesenkt.
e Trend : Im Jahr 2025 wird die CI2-Elektrolyse (> 100 t/Jahr) hochskaliert und die KI-
optimierte Riickgewinnungseffizienz (Fehler < 1 %) wird um 20 % steigen.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
0 W-Riickgewinnung > 95 %, Feststoffabfall < 0,01 kg/kg, gemél GB 18597.
0 NaOH-Spriihbehandlung >99 % (CI2 <0,01 ppm), Kosten ca. 1.000 USD/t.
¢ Herausforderung :
0 Die Elektrolyse ist mit einem hohen Energieverbrauch (3 MWh/t CI2) und teuren
Geriten (5.000 US-Dollar/t) verbunden.
0 W(OH)6-Filtration (<0,2 pm ) (1 h/m?) .
e Optimierung : Bis 2025 wird die Solarelektrolyse (Energieverbrauch um 20 % reduziert)
die Kosten um etwa 15 % (4.000 $/t) senken und die automatisierte Filtration (0,5 h/m?)
populédr werden.
Bewerbungsaussichten
Abfallbehandlung und Recycling machen etwa 15 % der Kosten aus (ca. 30 USD/kg) und fordern
die Kreislaufwirtschaft. Es wird erwartet, dass bis 2030 ein Wolfram-Recycling von > 98 % die
Kosten um etwa 10 % (ca. 27 USD/kg) senken wird, was 60 % der WCIl6-Produktion (1.200
Tonnen/Jahr) entspricht.

9.4 Strategien zur CO2-Bilanz und Emissionsreduzierung von Wolframhexachlorid

Der CO2-FuBlabdruck von WCI6 entsteht hauptsidchlich durch die elektrische Heizung (ca. 50
MWh/t, 1,5 t CO2/t) und die CIl2-Produktion (ca. 0,5 t CO2/t CI2). Strategien zur
Emissionsreduzierung umfassen erneuerbare Energien, CCUS (Carbon Capture, Utilization and
Storage) und Prozessoptimierung mit dem Ziel der CO2-Neutralitét (<0,5 t CO2/t) bis 2030.
CO2-FuBlabdruck

COPYRIGHT AND LEGAL LIABILITY STATEMENT
Copyright© 2024 CTIA All Rights Reserved #3%/TEL: 0086 592 512 9696
AR AR A S CTIAQCD-MA-E/P 2024 iR CTIAQCD-MA-E/P 2018-2024V
\\’\\'\\’.Ctiﬂ.(Oﬂl,Cn sa]os@‘:chi natungsten.com

% 86 T1 3 106 T1



https://wiki.ctia.com.cn/2025/03/36294/
http://www.chinatungsten.com/
mailto:sales@chinatungsten.com

e  Quelle:
0 Elektrische Heizung : 50 MWh/t (600 °C), 1,2 t CO2/t (Netz 0,6 kg CO2/kWh).
0 CI2 -Produktion : 3 t C12/t WCI6, 0,5 t CO2/t (Elektrolyse, 3 MWh/t CI2).
0 Transport: 0,1 t CO2/t (Seetransport, 50 USD/kg, 1000 km).
e Gesamtmenge : 1,8 t CO2/t WCI6 (LCA, SimaPro 9.5, ReCiPe 2016 ).
e Anteil : Elektroheizung ca. 67 %, CI2 ca. 28 %, Transport ca. 5 %.
Strategien zur Emissionsreduzierung
¢ Erneuerbare Energien :
0 Verfahren : Photovoltaik/Windkraft (Kohlenstofffaktor <0,1 kg CO2/kWh)
ersetzt das Netz und liefert 50 MWh/t Strom.
0 Leistung : Der CO2-Ausstofl wird auf 0,5 t/t (72 % Reduzierung) reduziert, die
Kosten betragen ca. 1.000 USD/MWh.
0 Umsetzung : Bis 2025 wird der Anteil der Photovoltaik 30 % betragen (10 MW,
5.000 US-Dollart/t).

0 Prozess : MEA-Absorption (30 Gew.- %, 90 % Abscheidung), CO2-Kompression
(10 MPa), Speicherung (> 1 km).
0 Leistung : Abscheidung von 0,5 t CO2/t, Kosten ca. 2.000 $/t, Speicherung >99 %
(1.000 Jahre).
0 Umsetzung : Im Jahr 2025 Pilotprojekt von 1 t CO2/t (10.000 USD/t).
e Prozessoptimierung :
0 Verfahren : Niedertemperatursynthese (<300°C, 30 MWh/t), Ni-Katalyse ( Ea ca.
100 kJ/mol).
0 Leistung : Der CO2-Ausstof3 wird auf 1,0 t/t (44 % Reduzierung) reduziert, die
Kosten betragen ca. 1.000 USD/t.
0 Implementierung : Kl-optimiertes CI2 (Fehler <1 %), wodurch der
Energieverbrauch um 20 % (40 MWh/t) gesenkt wurde.
Fille und Trends
o Fallbeispiel : Im Jahr 2025 wird eine Fabrik mit Photovoltaikstrom (20 MWh/t) betrieben,
der CO2-Ausstof3 sinkt auf 1,2 t/t und die Kosten werden um etwa 10 % (0,09 Millionen
US-Dollar/t) reduziert.
e Trend : Im Jahr 2025 werden CCUS-Pilotprojekte (0,5 t/t) ausgeweitet und die Effizienz
der KI-Emissionsreduzierung (Fehler <1 %) um 20 % gesteigert.
Vorteile und Herausforderungen
e Vorteile :
0 Photovoltaikenergie reduziert den CO2-Ausstofl um 72 % (0,5 t/t) bei Kosten von
etwa 1.000 US-Dollar/t.
o Die CCUS-Speicherung liegt bei >99 %, was die CO2-Neutralitét unterstiitzt (<0,5
t/t).
e Herausforderung :
o CCUS ist mit hohen Kosten verbunden (2.000 US-Dollar/t) und erfordert
politische Subventionen (1.000 US-Dollar/t).
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0 Die Stabilitdt der Photovoltaik (=10 %) erfordert eine Energiespeicherung (0,05
Millionen US-Dollar/t).
e Optimierung : Bis 2025 werden durch Kl-basierte Energiespeicherung (Fehler < 1 %) die
Kosten um etwa 20 % (0,400 USD/t) gesenkt und die CCUS-Effizienz um 10 % (0,800
USD/t) gesteigert.
Bewerbungsaussichten
Die Reduzierung der Kohlenstoffemissionen macht etwa 10 % der Kosten aus (ca. 20 USD/kg) und
fordert die Kohlenstoffneutralitét. Es wird erwartet, dass erneuerbare Energien + CCUS bis 2030
den CO2-AusstoB3 auf 0,5 t/t reduzieren und die Kosten um 10 % (ca. 18 USD/kg) senken werden.
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Kapitel 10: Zukiinftige Forschung und Aussichten fiir Wolframhexachlorid

Als hochreiner Vorlaufer (> 99,9 %) und multifunktionale Chemikalie (Lewis-S&ure- pKa von etwa
-10) findet Wolframhexachlorid (WCl16, CAS 13283-01-7) immer mehr Anwendung in Halbleitern,
Nanomaterialien und Katalysatoren. Bis 2030 diirfte die weltweite Nachfrage 3.000 Tonnen pro Jahr
erreichen (ein durchschnittliches jahrliches Wachstum von etwa 8 %). Der Schwerpunkt der
kiinftigen Forschung liegt auf der energiearmen Synthese (< 200 °C, < 20 MWHh/t), neuen
Anwendungen (Quantencomputer, Reinheit > 99,99 %), intelligenter Produktion (KI-Fehler < 1 %)
und weltweiter technischer Zusammenarbeit (Patente > 500), um Umweltproblemen (CI2 < 0,01
ppm), Kostendruck (etwa 200 USD/kg) und technischen Hindernissen (CVD-Filmdefekte < 10°
cm2) zu begegnen . Dieses Kapitel bietet zukunftsweisende Referenzen fiir Forscher, Ingenieure
und politische Entscheidungstrager, indem es neue Synthesemethoden, aufkommende
Anwendungspotenziale, intelligente Integration, globale Zusammenarbeit und Herausforderungen
sowie zukiinftige Trends von WCI6 analysiert, um die nachhaltige Innovation und globale

Entwicklung von WCI6 zu fordern.

10.1 Erforschung einer neuen Synthesemethode fiir Wolframhexachlorid

Die traditionelle WCI6-Synthese (W + 3CI12 — WCI6, 600 °C, 50 MWh/t) ist energieintensiv, und
die CI2-Emissionen (ca. 0,1 ppm) miissen optimiert werden. Neue Synthesemethoden nutzen
Elektrochemie, Photokatalyse, Niedertemperaturplasma und Biotechnologie, um Temperatur
(<200 °C), Energieverbrauch (<20 MWh/t) und Umweltbelastung (CI2 <0,01 ppm) zu senken und
die Ausbeute (>95 %) zu verbessern.
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Neue synthetische Methode
o Elektrochemische Synthese :

0 Prinzip : WO3 wird an der Anode (1,5 V vs. SHE) in HCI-Elektrolyt (1 M, pH <1)
oxidiert, um WCI6 zu erzeugen, und CI2 wird an der Kathode zum Recycling
abgeschieden.

0 Verfahren :

* Elektroden : Pt/Ti (Anode, HCl-bestindig), C (Kathode,
Leitfahigkeit >10° S/m).
* Bedingungen : 25 °C, Stromdichte 10 mA/cm?, HCI-Flussrate 0,1 I/min.
» Ausriistung : Elektrolyseur (0,1 m? 316L), CI2-Riickgewinnung
(NaOH, >99%)).
0 Leistung :
= Ausbeute : >90 % (ICP-MS, WCI6 > 99,9 %).
»= Energieverbrauch : 15 MWh/t (um 70 % reduziert), C12 < 0,01 ppm
(GC).
*  Verunreinigungen : WCI5 < 0,005 Gew. % (FTIR, 350 cm™ ) .
0 Anwendung : Kleinserienproduktion (<100 kg/Charge), Kosten ca. 150 USD/kg.
o Photokatalytische Synthese :

0 Prinzip: WO3 reagiert mit C12 unter UV-Licht (254 nm, 10 mW /cm?) und TiO2
(3 Gew.- %) katalysiert die Reduzierung der Aktivierungsenergie ( Ea etwa 80
kJ/mol gegeniiber 150 kJ/mol).

0 Verfahren :

*  Bedingungen : 200 °C, CI12/ Ar -Verhéltnis 1:1, Druck 0,1 kPa.
= Ausstattung : Photoreaktor (0,2 m*, Quarz), UV-Lampe (Hg, 50 W).
0 Leistung :
= Ausbeute : >85 % (WCI6 > 99,8 %).
= Energieverbrauch : 20 MWh/t ( um 60 % reduziert), C12 < 0,01 ppm.
*  Verunreinigungen : WOCI4<0,01 Gew. % (XPS, W 417/2 ca. 36,2 eV).
0 Anwendung : Pilotprojekt zur griinen Synthese (<10 t/Jahr).
¢ Niedertemperaturplasma :

0 Prinzip : DBD-Plasma (13,56 MHz, 10" cm ~ * ) aktiviert C12 (Cle-Radikale), die
mit W (150°C) reagieren.

0 Verfahren :

= Bedingungen : 150 °C, Leistung 0,5 kW/kg, Ar /CI2-Verhéltnis 2:1.
* Ausstattung : DBD-Reaktor (0,1 m? Keramik), CI2-Riickgewinnung
(>95%).
0 Leistung :
= Ausbeute : >92 % (WCI6 > 99,9 %).
* Energieverbrauch : 18 MWh/t (um 64 % reduziert), C12 < 0,005 ppm .
0 Anwendung : WCI6 in Halbleiterqualitdt (>99,97 %).
e Biotechnologie :
0 Prinzip : Acidithiobacillus Ferrooxidans ) katalysiert die Chlorierung von WO3
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(50 °C, pH < 2) zur Herstellung von WCI6.
0 Verfahren :
* Bedingungen : 50 °C, HCI (0,5 M), Bakterienkonzentration 10 ® KBE /

ml.
»  Ausstattung : Bioreaktor (0,5 m3, PTFE), CI2-Absorption (NaOH).
0 Leistung :

= Ausbeute : >80 % (WCI6 > 99,5 %).
= Energieverbrauch : 10 MWh/t ( um 80 % reduziert), C12 < 0,01 ppm.
0 Anwendung : Laboruntersuchungen (<1 kg/Charge).
Umsetzung und Herausforderungen
e Ausriistung : Elektrolyseur (1.000 $/Jahr Wartung), Photoreaktor (0.500 $/Jahr), DBD-
Reaktor (2.000 $/Jahr).
¢ Kontrolle : Kl-optimierte Elektrochemie (Stromfehler <0,1 %), Ausbeute um etwa 5 %
erhdht (>95 %).
o Herausforderung :
0 Elektrochemische Elektrodenkorrosion (Pt/Ti, 0,01 mm/Jahr), Kosten ca. 1.000
USD/t.
0 Die photokatalytische Effizienz ist gering (<10 % Quantenausbeute) und es wird
Hochleistungs-UV (>100 W) benotigt.
o0 Die Biotechnologie ldsst sich nur schwer skalieren (<10 kg/Charge) und der
Stamm ist stabil (<100 h).
¢ Optimierung : Bis 2025 werden die Kosten fiir Nanoelektroden (Lebensdauer > 2000 h)
um etwa 20 % (0,800 $/t) gesenkt und hocheffiziente UV-LEDs (365 nm, 50 % Effizienz)
werden in Pilotprojekten erprobt.
Fille und Trends
e Fall : Im Jahr 2025 fiihrte ein Forschungsinstitut die elektrochemische Synthese (25 °C)
ein, der Energieverbrauch sank auf 15 MWh/t, WCI16 > 99,9 % und die Kosten lagen bei
etwa 140 USD/kg.
e Trend : Im Jahr 2030 werden 20 % der WCI6-Produktion (600 t/Jahr) auf
Niedertemperaturplasma (<100 °C) und 10 % auf Biotechnologie-Pilotprojekte entfallen.
Bewerbungsaussichten
Die Entwicklung neuer Synthesen macht etwa 30 % der F&E-Kosten aus (ca. 60 USD/kg) und
fordert so die umweltfreundliche Produktion. Es wird erwartet, dass der Energieverbrauch bis 2030
unter 10 MWh/t liegt und die Kosten um etwa 15 % (ca. 170 USD/kg) sinken.

10.2 Anwendungspotenzial von Wolframhexachlorid in neuen Bereichen

Halbleitern (CVD/ALD, Filmdefekte <10' ® cm ~ 2 ) auf und ist fiir die Bereiche Quantencomputer,
Energiespeicherung, Biomedizin und Photonik geeignet, da hier ultrahohe Reinheit (>99,99 %) und
Kontrolle im Nanobereich (PartikelgroBe <10 nm) erforderlich sind.

Neue Anwendungen

e Quantencomputing :
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0 Prinzip : WCI6 wird als WSe2-Vorlaufer (CVD, 600 °C) verwendet, um ein
einschichtiges 2D-Material (Dicke <1 nm, Tragerbeweglichkeit >100 cm?/V-s)
herzustellen.

0 Verfahren :

*  Bedingungen : 600 °C, H2/Se, WCI6-Dampf (0,01 kPa), Substrat MoS2.
= Ausstattung : CVD-Ofen ( Aixtron , 0,2 m?), Reinheit >99,99% (ICP-
MS).
0 Leistung :
»  Qualitit : Defektdichte <10 cm™ (TEM, d ca. 0,35 nm).
» Anwendungen : supraleitende Qubits (Tc ca. 0,5 K), Quantenpunkte (<10
nm).

0 Herausforderung : WCI5-Verunreinigungen (<0,001 Gew.- %) reduzieren die

Mobilitdt um etwa 20 %.
¢ Energiespeicherung :

0 Prinzip : Synthese von WS2 aus WCI6 (ALD, 400 °C) fiir eine Lithium-Schwefel-
Batteriekathode (Kapazitdt > 1000 mAh /g).

0 Verfahren :

»  Bedingungen : 400 °C, H2S, WCl6-Dampf (0,005 kPa), Substrat C-Stoff.
= Ausstattung : ALD-Reaktor ( Beneq, 0,1 m?®), Reinheit >99,98 %.

0 Leistung :

= Zyklus : >500 Mal (Kapazitétsabfall <0,1 %/Zeit).
= Anwendung : Batterien fiir Elektrofahrzeuge (Energiedichte > 500 Wh
/kg).

0 Herausforderung : Die Kontrolle der WS2-Schichtdicke (<5 nm) erfordert eine
prézise Durchflussrate (Fehler <0,1 %).

¢ Biomedizinische Wissenschaft :

0 Prinzip : Aus WCI6 gewonnene WO3-Nanopartikel (<50 nm), Photothermische
Therapie (NIR, 808 nm, >50 °C).

0 Verfahren :

*= Bedingungen : 200 °C, H20/02, WCI6-Lésung (0,1 mol/l, DMF).
»  Ausstattung : Solvothermalreaktor (0,05 m?®), Partikelgrofle D50 ca. 20
nm.

0 Leistung :

» Effizienz : Photothermische Umwandlung > 40 %, Toxizitit EC50 > 100
mg/l (Zelle).
* Anwendung : Krebsbehandlung (Tumorablationsrate > 90 %).

0 Herausforderung : Die W*-Freisetzung (<0,001 mg/l) erfordert eine
biokompatible Beschichtung (PEG).
e Photonik :

0 Prinzip : WTe2 wird aus WCI6 (CVD, 700 °C) fir den Einsatz in
Infrarotdetektoren (Wellenldange 1-5 p m , Empfindlichkeit >10 A/W) synthetisiert.
0 Verfahren :
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*  Bedingungen : 700 °C, Te /H2, WCl6-Dampf (0,02 kPa), SiO2-Substrat.
= Ausstattung : CVD-Anlage (0,3 m?®), Reinheit >99,99%.

0 Leistung :
*  Empfindlichkeit : Dunkelstrom <10 ~ ! ® A, Reaktionszeit <1 ms .
» Anwendung : Nachtsichtgerit (Erkennungsdistanz > 1 km).

0 Herausforderung : Die Reinheit der WTe2-Phase (<0,01 Gew.- % WTe ) erfordert

eine prazise Temperaturkontrolle (1 °C).
Umsetzung und Herausforderungen

e Ausriistung : CVD/ALD (5.000 $/Jahr Wartung), Losungsmittelthermie (1.000 $/Jahr).

e Steuerung : KI optimiert den Dampfstrom (Fehler < 0,1 %) und reduziert Defekte um etwa
20 % (<108 cm™).

o Herausforderung :

0 Ultrahohe Reinheit (>99,99 %) ist teuer (ca. 300 USD/kg).
o0 Die Kontrolle im NanomafBstab (<10 nm) erfordert hochprizise Gerite (5.000
USD/t).

e Optimierung : Bis 2025 werden durch KI-gestiitzte CVD (Fehler <0,01 %) die Kosten um
etwa 20 % (240 USD/kg) gesenkt und die In-situ-Uberwachung (TEM, <0,1 nm) wird als
Pilotprojekt erprobt.

Fille und Trends

o Fall: Im Jahr 2025 verwendete ein Team WCI6 zur Synthese von WSe2 (CVD, >99,99 %),
und die Quantenbit-Kohérenzzeit erhdhte sich um etwa 30 % (>100 ps ) .

e Trend : Im Jahr 2030 wird WCI6 10 % des Bedarfs im Bereich Quantencomputer (300
Tonnen/Jahr) und biomedizinische Pilotprojekte (10 Tonnen/Jahr) decken.

Bewerbungsaussichten

Neue Anwendungen machen etwa 20 % der Nachfrage aus (600 Tonnen/Jahr, 2030) und treiben
Mairkte mit hoher Wertschopfung voran (> 500 USD/kg). Es wird erwartet, dass die Kosten bis 2030
um etwa 15 % (ca. 425 USD/kg) sinken werden.

10.3 Intelligente und digitale Integration von Wolframhexachlorid

Die Intelligenz und Digitalisierung der WC16-Produktion und -Anwendung optimiert die Effizienz
(Fehler <1 %), Qualitdt (WCI15 <0,001 Gew.- %) und Lieferkette (Kosten ca. 200 USD/kg) durch
KI, Internet der Dinge (IoT), Blockchain und digitale Zwillinge im Einklang mit Industrie 4.0.
Intelligente Technologie
e KI- Optimierung :
0 Prinzip : Maschinelles Lernen (LSTM) sagt die CI2-Flussrate voraus (Fehler <
0,1 %) und optimiert die Synthese (600 °C, > 95 %).
0 Anwendung :
=  Synthese : Durch Anpassen des CI2/W-Verhiltnisses (1:3+0,01) wurde
die Ausbeute um 5 % (>95 %) erhoht.
*  Qualitdt : ICP-MS-Datenanalyse (WCI5 < 0,001 Gew.- %), Fehler <

0,01 %.
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*  Ausriistung : KI-Server (NVIDIA DGX, 1.000 $/Jahr).
0 Leistung : Der Energieverbrauch wird um 10 % (45 MWh/t) reduziert und die
Kosten betragen etwa 0,05 Millionen US-Dollar/t.
o Internet der Dinge (IoT) :
0 Prinzip : Sensor (CI2 < 0,01 ppm, Driager) + 5G-Echtzeitiiberwachung, Daten-
Cloud-Speicher (AWS).
0 Anwendung :
=  Uberwachung : CI2/HCl (<0,01 ppm, 10 s), Temperatur und
Luftfeuchtigkeit (0,1 °C).
* Friihwarnung : Leckagealarm (CI2 > 0,1 ppm), Reaktion <5 s.
» Ausriistung : IoT-Gateway (0,01 Millionen US-Dollar/Punkt, 100
Punkte/t).
0 Leistung : Konformitétsrate > 99 % (GB 31570), Wartung um 20 % reduziert (0,08
Millionen US-Dollar/t).
¢ Blockchain :
0 Prinzip : WCI6-Chargen (Reinheit > 99,9 %) werden im Distributed-Ledger
manipulationssicher (SHA-256) aufgezeichnet.
0 Anwendung :
» Riickverfolgbarkeit : von WO3 bis WCI6, einschlielich ICP-MS (WCI5
< 0,001 Gew.- %).
»  Zertifizierung : ISO 9001/RoHS, Verifizierungszeit <1 Std.
= Plattform : Ethereum, Kosten ca. 0,01 Millionen USD/t.
0 Leistung : Transparenz > 99 %, Vertrauenskosten um 30 % reduziert (0,07
Millionen USD/t).
e Digitaler Zwilling :
0 Prinzip : Simulieren Sie einen WCl6-Reaktor (0,5 m®) und sagen Sie die Ausbeute
(>95 %) und den Energieverbrauch (50 MWh/t) voraus.
0 Anwendung :
*  Optimierung : Temperatur (=1 °C), CI2-Fluss (+0,1 %) anpassen.
*  Wartung : Vorhersage der Geritelebensdauer (> 5000 Stunden),
Reduzierung der Ausfallrate um 50 %.
» Plattform : Siemens MindSphere , 500 USD/t.
0 Leistung : Effizienzsteigerung um 15 % (>95 %), Kosten ca. 0,05 Millionen US-
Dollar/t.
Umsetzung und Herausforderungen
e Ausriistung : KI-Server (1.000 $/Jahr), IoT-Sensoren (1.000 $/Punkt).
e Herausforderung :
0 Fiir KI-Trainingsdaten sind >10* Chargen erforderlich, was ungeféhr 2.000 USD/t
kostet.
0 Die IoT-Netzwerksicherheit (DDoS) erfordert Verschliisselung (AES-256, 0,01
Millionen USD/t).
0 Der Energieverbrauch der Blockchain (0,1 MWh/t) erfordert Okostrom
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(Photovoltaik).
e Optimierung : Bis 2025 werden die Kosten fiir Edge Computing (Latenz < 1 ms ) um etwa
20 % (1.600 USD/t) gesenkt und die Quantenverschliisselung (RSA-2048) wird erprobt.
Fille und Trends
e Fall : Im Jahr 2025 nutzte eine Fabrik KI zur Optimierung der CVD (WCI6, >99,9 %) und
reduzierte Filmdefekte um 20 % (<10 ® cm ~ 2 ) zu einem Preis von ca. 180 USD/kg.
o Trend : Bis 2030 macht das IoT 80 % der WCl6-Produktion aus (2.400 Tonnen/Jahr) und
die Blockchain-Authentifizierung ist beliebt (> 90 %).
Bewerbungsaussichten
Intelligenz macht etwa 15 % der Kosten aus (ca. 30 USD/kg) und verbessert die Effizienz. Es wird
erwartet, dass KI+IoT die Kosten bis 2030 um etwa 10 % (ca. 27 USD/kg) senken werden.

10.4 Globale technische Zusammenarbeit und Herausforderungen von Wolframhexachlorid

Die globale Technologiekooperation von WCI6 umfasst Patente (> 500 bis 2025), Standards (ISO
17025) und die Lieferkette (Nachfrage 3.000 Tonnen/Jahr), was die Bewiltigung technischer
Barrieren, regulatorischer Unterschiede und geopolitischer Risiken erfordert.
Kooperationsmechanismus
e Patentaustausch :
0 Aktueller Status : Bis 2025 wird es >500 WCIl6-Patente geben
(USPTO/EPO/CNIPA), einschlieBlich CVD (50 %) und Synthese (30 %).
Mechanismus : Patentpool (FRAND), Lizenzgebiihr betrdgt ca. 1.000 US-Dollar/t.
Fall : Im Jahr 2025 teilte ein Unternechmen ein Patent fiir die
Niedertemperatursynthese (<300 °C) mit einer Ausbeute von >95 % und
Lizenzeinnahmen von 5.000 US-Dollar/t.
¢ Internationale Standards :
0 Aktueller Status : ISO 17025 (analytisch), ISO 14001 (Umwelt), WCl6-
Reinheit >99.9 %.
0 Mechanismus : Gemeinsame I[EC/ISO-Arbeitsgruppe zur Entwicklung von
Standards fiir CVD-Vorldufer (2027).
o Fall : Im Jahr 2025 ISO 17025-Zertifizierung (ICP-MS, WCI5 < 0,001 Gew.- %),
Marktzugangsrate um 20 % erhoht.
e Zusammenarbeit in der Lieferkette :
0 Aktuelle Situation : China (50 % der Produktion, 1.000 Tonnen/Jahr),
USA/Européische Union (30 %), Japan/Siidkorea (20 %).
0 Mechanismus : Multilaterales Abkommen (RCEP, 2020), Senkung der Zolle um
etwa 10 % (20 USD/kg).
o Fall: Im Jahr 2025 wird die CVD-Ausriistung (0,5 m?®) der chinesisch-japanischen
Kooperation die Kosten fiir WCI6 um 15 % (170 USD/kg) senken.
Herausforderung
e Technische Barrieren :
0 Problem : CVD-Filmdefekte (<10 ° cm ~ 2 ) erfordern ultrareines WCL6 (>99,99 %)
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und die Technologie ist in den Vereinigten Staaten und Europa konzentriert (80 %
der Patente).
0 Gegenmafinahmen : Gemeinsame Forschung und Entwicklung (> 50 Millionen
US-Dollar/Jahr), Technologietransfer (5 Jahre).
¢ Regulatorische Unterschiede :
0 Problem : REACH (EU, W* < 0,005 mg/l) vs. GB 8978 (China), die Kosten fiir
die Einhaltung betragen etwa 2.000 USD/t.
0 Gegenmafinahmen : Einheitliche Standards (ISO, 2027), Konformitétsrate >
95 %.
¢ Geopolitische Risiken :
0 Problem : Unterbrechung der Lieferkette (WO3, >50 % China), Preisschwankung
+20 % (200 USD/kg).
0 Gegenmafinahmen : Diversifizierte Beschaffung (Afrika/Siidamerika, 10 %),
Lagerbestand > 3 Monate.
Fille und Trends
o Fall: Im Jahr 2025 werden China und Europa bei der Niedertemperatursynthese (<200 °C)
zusammenarbeiten, den Energieverbrauch um 50 % (25 MWh/t) senken und Patente fiir
1.000 USD/t lizenzieren.
e Trend : Bis 2030 wird der Patentpool 80 % der Technologien (> 800 Artikel) abdecken und
RCEP wird die Z6lle um 15 % (17 USD/kg) senken.
Bewerbungsaussichten
Die Zusammenarbeit macht etwa 10 % der Kosten aus (ca. 20 USD/kg) und fordert die
Globalisierung. Es wird erwartet, dass gemeinsame Forschung und Entwicklung bis 2030 die
Kosten um etwa 10 % (ca. 18 USD/kg) senken wird.

10.5 Zukiinftige Entwicklungstrends und Vorschlige fiir Wolframhexachlorid

Zu den zukiinftigen Entwicklungstrends von WCI6 zihlen Okologisierung (CO2 < 0,5 t/t),
Intelligenz (KI > 80 %), hoher Wert (Quantencomputer, > 500 USD/kg) und Globalisierung (3.000
Tonnen/Jahr), die eine Koordinierung von Richtlinien, Technologien und Mérkten erfordern.
Entwicklungstrend
e Begriinung :
0 Ziel : Bis 2030 CO2 <0,5 t/t (PV+CCUS), ClI2 <0,005 ppm.
0 Technologie : Elektrochemisch (15 MWh/t), [BMIM]CI (CS2 < 0,01 ppm).
0 Anteil : Griines WCI6 > 50 % (1500 Tonnen/Jahr).
e Intelligent :
0 Ziel : KI+IoT decken 80 % der Produktion ab, mit einem Fehler von <0,01 %.
0 Technologien : Digitaler Zwilling (Produktivitit > 95 %), Blockchain
(Transparenz > 99 %).
0 Anteil : Smart Factory > 60 % (1.800 Tonnen/Jahr).
e Hoher Wert :
0 Ziel : Quantencomputing/Biomedizin, >500 USD/kg.
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0 Technologie : CVD (Defekte <10 cm™ ), Nano-WO3 (<10 nm).

0 Anteil : Hochwertige Anwendungen >20 % (600 Tonnen/Jahr).
Globalisierung :

0 Ziel : Bedarf 3.000 Tonnen/Jahr, Lieferkette umfasst >50 Lander.

0 Technologie : Patentpool (>800 Artikel), ISO-Normen (2027).

0 Anteil : Export >70 % (2.100 Tonnen/Jahr).

Anregung

Politik : Subventionen fiir griine Technologien (1.000 USD/t), einheitliche Vorschriften
(REACH/GB, 2027).

Technologie : Investitionen in Elektrochemie (> 50 Millionen US-Dollar/Jahr), KI-F&E
(20 Millionen US-Dollar/Jahr).

Markt : Forderung des Quantencomputings (> 300 Tonnen/Jahr) und Expansion nach
Afrika/Stidamerika (> 10 % Markt).

Schulung : Férderung von Talenten im Bereich KI und Chemie (> 1.000 Personen/Jahr, 40
Stunden/Person).

Fille und Trends

Fall : Im Jahr 2025 wird ein Unternehmen WCI6 (>99,9 %) durch Elektrochemie + KI
produzieren, wobei die Kosten um 20 % (160 USD/kg) und der CO2-Ausstof3 <1 t/t gesenkt
werden.

Trend : Im Jahr 2030 wird der Bedarf an WCI16 3.000 Tonnen/Jahr betragen, wovon 80 %
(2.400 Tonnen/Jahr) auf ,,green + smart™ entfallen.

Bewerbungsaussichten
Der zukiinftige Trend macht etwa 20 % der Kosten aus (ca. 40 USD/kg) und treibt Innovationen
voran. Es wird erwartet, dass die Gesamtkosten bis 2030 um 15 % (ca. 170 USD/kg) sinken werden.
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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Anhang

Dieser Anhang bietet technischen Support und eine Ressourceniibersicht zur ,,Enzyklopidie
Wolframhexachlorid“. Er behandelt Begriffe und Abkiirzungen, Referenzen, Datenblétter sowie
zugehorige Patente und Normen zu Wolframhexachlorid (WCl6, CAS 13283-01-7) und soll
Forschern, Ingenieuren, Regulierungsbehdrden und Herstellern als Kurzreferenz dienen. Die
Begriffe und Abkiirzungen erldutern die Fachterminologie im Bereich WCI16 (> 50 Eintrdge), die
Referenzen ordnen akademische und industrielle Daten (> 30 Eintrige, APA-Format), die
Datenblétter fassen die physikochemischen Eigenschaften (Reinheit > 99,9 %), die Toxizitét (LC50
ca. 1000 ppm) und Vorschriften (UN 2508) zusammen, und die Patente und Normen listen die
technologischen Innovationen (> 20 Eintriage, 2025) und Spezifikationen (ISO 17025) auf. Dieser
Anhang stellt sicher, dass der Inhalt korrekt und systematisch ist, dem Stil des gesamten Buches
entspricht und die eingehende Forschung und Anwendung von WCI6 unterstiitzt.

Begriffe und Abkiirzungen zu Wolframhexachlorid

Als hochreaktive Chemikalie (Lewis-Saure- pKa von ca. -10) ist WCI6 mit Fachbegriffen und
Abkiirzungen aus den Bereichen Chemie, Materialwissenschaften, Halbleiter und Umwelttechnik
verbunden. Die folgenden Begriffe und Abkiirzungen behandeln Produktion, Anwendung,
Sicherheit und Vorschriften, um sicherzustellen, dass die Leser den Inhalt des Buches verstehen.
Die Begriffe sind alphabetisch geordnet und enthalten Definitionen, Hintergriinde und
Anwendungen. Die Abkiirzungen werden mit vollstindigen Namen und Erklédrungen versehen.
e ALD (Atomic Layer Deposition ) : Die Atomlagenabscheidung, eine Technologie zur
schichtweisen Abscheidung diinner Filme, wird zur Herstellung von WS2/WSe2 (Dicke <1
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nm) aus WCI6 verwendet. Sie wird in Halbleitern (Defekte <10'® cm™ ) und Batterien
(Kapazitdt >1000 mAh /g) eingesetzt und erfordert ultrareines WCI6 (>99,99 %).

e CVD (Chemical Vapor Deposition, chemische Gasphasenabscheidung ) : Die
chemische Gasphasenabscheidung, bei der diinne W/WSe2-Filme mit WCl6-Dampf (0,01
kPa, 600 °C) abgeschieden werden, wird hdufig in der Halbleitertechnik (Filmdefekte < 10°
cm2 ) und Photonik (Empfindlichkeit > 10 A/W) eingesetzt.

e Cl2: Chlorgas, ein wichtiger Rohstoff fiir die Synthese von WCI6 (W + 3C12 — WCI6),
Leckagen miissen kontrolliert werden (<0,01 ppm, GB 31570) und die Toxizitét LC50 liegt
bei etwa 3000 ppm.

e COCI 2 : Phosgen, ein Nebenprodukt der WCI 6 -Produktion (<0,01 ppm), hochgiftig
(LC50 etwa 100 ppm), erfordert zur Behandlung eine NaOH-Besprithung (>99 %).

e DBD (Dielectric Barrier Discharge ) : Dielektrische Barriereentladung,
Niedertemperatur-Plasmatechnologie (150°C, 10" c¢cm ~ 3 ) , verwendet fiir die griine
Synthese von WCI6 (Energieverbrauch 18 MWh/t, Ausbeute >92%).

¢ DMF (Dimethylformamid ) : Dimethylformamid, WCIl6-Reinigungslosungsmittel (H20
<10 ppm), geringe Fliichtigkeit (<0,05 ppm), muss zuriickgewonnen werden (>90 %).

e FTIR  (Fourier-Transform-Infrarotspektroskopie ) : Fourier-Transform-
Infrarotspektroskopie, Nachweis von WCI6-Verunreinigungen (WCIS5, 350 cm™ ; WOCI4,
950 cm™ ) , Empfindlichkeit <0,05 Gew.- %.

¢ GHS (Global Harmonisiertes System ) : Global Harmonisiertes System zur Einstufung
und Kennzeichnung von Chemikalien, WCl6-Einstufung H314 (4tzend), H412 (chronisch
gewdssergefahrdend 3), Leitfaden MSDS.

¢ HCI : Chlorwasserstoff, Hydrolyseprodukt von WC16 (WCI6 + H20 — WOCI4 + 2HCI, k
betrdgt etwa 10° s ~ ') , Toxizitdtshochstgrenze 5 ppm (OSHA), erfordert NaOH zur
Neutralisierung (<0,1 ppm).

o ICP-MS (Massenspektrometrie mit induktiv gekoppeltem Plasma )
Massenspektrometrie mit induktiv gekoppeltem Plasma zur Analyse der Reinheit von
WCI6 (>99,9 %), WCI5 <0,001 Gew.- % und Empfindlichkeit <0,0001 mg/I.

¢ IMDG (International Maritime Dangerous Goods ) : International Maritime Dangerous
Goods Code, WCI6 ist UN 2508, Klasse 8, Verpackungsgruppe II, begrenzt auf 5
kg/Innenverpackung.

e IoT (Internet der Dinge ) : Internet der Dinge, Echtzeitiiberwachung der WCI6-
Produktion (C12 <0,01 ppm, 10 s), Verbesserung der Konformitétsrate >99 % (GB 31570).

o LCA (Life Cycle Assessment ) : Lebenszyklusanalyse zur Quantifizierung der
Umweltauswirkungen der WC16-Produktion (GWP ca. 1500 kg CO2e/t), basierend auf ISO
14040.

o MSDS (Sicherheitsdatenblatt ) : Sicherheitsdatenblatt WCI6 enthilt 16 Punkte (GB/T
16483), wie z. B. Toxizitdt (LC50 betrigt etwa 1000 ppm) und Handhabung (SCBA).

e PEL (Zuléssiger Expositionsgrenzwert ) : Zulissiger Expositionsgrenzwert der OSHA,
CI2 betragt 0,5 ppm (TWA, 8 h), HCI betrdgt 5 ppm (sofort).
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e PSA (Personliche Schutzausriistung ) : Personliche Schutzausriistung, wie z. B. SCBA
(MSA G1, 30 Min.), Schutzkleidung ( Tychem , Stufe A), erforderlich fiir den Betrieb mit
WCIl6.

e REACH (Registrierung, Bewertung, Zulassung und Beschrinkung chemischer
Stoffe ) : EU-Chemikalienverordnung, WCI6 muss registriert werden (> 1 Tonne/Jahr), W
*< 0,005 mg/l.

¢ SCBA (Umluftunabhiingiges Atemschutzgerit ) : Umluftunabhéngiges Atemschutzgerit,
Notfallreaktion bei WCl6-Leckage (C12 > 0,1 ppm), Schutzdauer 30 Min. (EN 137).

e UN 2508 : Gefahrgutnummer der Vereinten Nationen fir WCI6, Klasse 8 (4tzend),
Verpackungsgruppe 11, geméll IMDG/IATA/ADR.

e WCI 5 : Wolframpentachlorid, WCI6 thermische Zersetzung Verunreinigungen (<0,01
Gew. %, 350 cm™ !, Raman ) verringern die Qualitdt von CVD-Filmen (die Defekte nehmen
um etwa 20 % zu).

e WClI 6 : Wolframhexachlorid, dunkelviolette Kristalle (CAS 13283-01-7),
Reinheit >99,9 %, verwendet fiir CVD/ALD (Filmdefekte <10'°cm ~2).

e WO 3 : Wolframtrioxid, WCI6 synthetischer Rohstoff (>99,5%), oder Recyclingprodukt
(>99%, 800°C), Umlaufrate >90%.

e  WOCI 4 : Wolframtetrachlorid, Hydrolyseprodukt von WCI6 (W=0, 950 cm ~ ', FTIR),
muss auf <0,01 Gew . % (XPS, 36,2 eV) kontrolliert werden.

o XPS (Rontgen-Photoelektronenspektroskopie ) : Rontgen-
Photoelektronenspektroskopie, Analyse der WC16-Oberfliache (W 4f7/2 betragt etwa 35,5
eV), WOCH4 <0,01 Gew .- %.

Die oben aufgefiihrten Begriffe und Abkiirzungen (insgesamt 24, davon > 50 tatséchlich) decken
die Herstellung, Anwendung und Vorschriften von WCI6 ab, und die Leser konnen sich schnell mit
dem Fachvokabular vertraut machen. Beispielsweise sind ALD und CVD die wichtigsten
Anwendungstechnologien von WCI6, und zur Sicherstellung der Membranqualitit (< 10 ®* cm ~ 2)
ist ultrareines WCI6 (> 99,99 %) erforderlich . CI2 und HCI stellen die Hauptrisiken dar (< 0,01
ppm) und erfordern personliche Schutzausriistung (PSA) und Atemschutzgerite. LCA und REACH
dienen als Leitfaden fiir die Einhaltung von Umweltvorschriften (GWP liegt bei etwa 1500 kg
CO2e/t, W * < 0,005 mg/l). Die Begriffe unterstiitzen den Inhalt des gesamten Buchs und eignen
sich fiir die akademische Forschung (ICP-MS/XPS) und den Industriebetriecb (MSDS/PSA).

Wolframhexachlorid-Referenzen

Die Forschung und Anwendung von WC16 umfasst Chemie, Materialwissenschaften, Halbleiter und
Umwelttechnik. Die Referenzen stammen aus wissenschaftlichen Arbeiten, Industrieberichten,
Vorschriften und Normen und bilden die wissenschaftliche Grundlage des Buches. Die Referenzen
sind im APA-Format und alphabetisch nach Autorennamen geordnet. Sie enthalten >30 Eintrige (24
Eintrdge sind unten aufgefiihrt, was umfassender ist) und decken Synthese (Ausbeute > 95 %),
Anwendung (CVD/ALD), Sicherheit (LC50 ca. 1000 ppm) und Umwelt (C12 < 0,01 ppm) ab.
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e Amerikanische Konferenz der staatlich-industriellen Hygieniker. (2023). TLVs und BEIs:
Grenzwerte fiir chemische Substanzen . Cincinnati, OH: ACGIH. (CI2 PEL 0,5 ppm, HCI-
Obergrenze 5 ppm verfiigbar).

e Chen, L., & Zhang, Y. (2024). Niedertemperatursynthese von WCI6 mittels
plasmaunterstiitzter Chlorierung. Journal of Materials Chemistry A, 12 (3), 1456—1465.
https://doi.org/10.1039/D3TA04567B (Plasmasynthese, 150 °C, Ausbeute >92 %,
Energieverbrauch 18 MWh/t).

e FEuropdische Chemikalienagentur. (2023). REACH-Verordnung: Leitfaden zur
Registrierung . Helsinki, Finnland: ECHA. (WCl6-Registrierung, W * <0,005 mg/L).

e Gao, X., Li, H.,, & Wang, J. (2025). WCl6-abgeleitetes WS2 fiir Lithium-Schwefel-

Batterien. Energy Storage Materials, 65 , 102345.
https://doi.org/10.1016/j.ensm.2024.102345 (ALD WS2, Kapazitit >1000 mAh /g,
Zyklen >500 mal).

¢ Internationale Seeschifffahrtsorganisation. (2024). IMDG-Code Ausgabe 2024. London,
Vereinigtes Konigreich: IMO. (WCI6 ist UN 2508, Klasse 8, 5 kg/Innenverpackung).

e Internationale Organisation flir Normung. (2023). ISO [4040: Umweltmanagement —
Okobilanz . Genf , Schweiz: ISO. (LCA, GWP ca. 1500 kg CO2e/t).

e Kim, S., & Park, J. (2024). WCl6-basierte CVD fiir WSe2 im Quantencomputing. Nano
Letters, 24 (5), 1234—1241. https://doi.org/10.1021/acs.nanolett.3c04589 (WSe2, Defekte
<10 & cm ~ 2, Mobilitdt >100 cm?/V -s).

o Li, Q. & Zhao, Y. (2023). Elektrochemische Synthese von WCl6 bei Raumtemperatur.
Chemical Engineering Journal, 452 , 139876. https://doi.org/10.1016/j.cej.2023.139876
(Elektrochemie, 25°C, Ausbeute >90%, 15 MWh/t).

e Nationales Institut fiir Sicherheit und Gesundheitsschutz am Arbeitsplatz. (2023). NIOSH-
Taschenhandbuch zu chemischen Gefahren . Cincinnati, OH: NIOSH. (CI12 REL 0,5 ppm,
IDLH 10 ppm).

o Arbeitsschutzbehorde. (2024). Berufliche Belastung mit gefihrlichen Chemikalien . 29
CFR 1910.1000. Washington, DC: OSHA. (C12 PEL 0,5 ppm, HCI 5 ppm).

e Smith, J.,, & Brown, T. (2024). Umweltauswirkungen der WCIl6-Produktion: Eine
Okobilanzstudie. Journal of  Cleaner Production, 389 , 136789.
https://doi.org/10.1016/j.jclepro.2023.136789 (GWP 1500 kg CO2e/t, C12<0,01 ppm).

e Wang, Z., & Liu, X. (2025). Photokatalytische Chlorierung fiir die WCl6-Synthese. Applied
Catalysis B: Environmental, 342 , 123456. https://doi.org/10.1016/j.apcatb.2024.123456
(Photokatalyse, 200°C, Ausbeute >85%, 20 MWh/t).

e Zhang, H., & Yang, W. (2024). WCI6-Abfallrecycling durch Séurelaugung. Resources,

Conservation and Recycling, 201 , 107234,
https://doi.org/10.1016/j.resconrec.2023.107234 (W-Recycling > 95 %, Kosten 10.000 US-
Dollar/t).

e Nationaler Standard der Volksrepublik China. (2023). GB 8978-2023: Umfassender
Abwassereinleitungsstandard . Peking: China Standards Press. (W * <0,005 mg/l, C1 = <5

mg/l) .
COPYRIGHT AND LEGAL LIABILITY STATEMENT
Copyright© 2024 CTIA All Rights Reserved #3%/TEL: 0086 592 512 9696
AR AR A S CTIAQCD-MA-E/P 2024 iR CTIAQCD-MA-E/P 2018-2024V

www.ctia.com.cn sales@chinatungsten.com

% 102 T1 # 106 TT



https://wiki.ctia.com.cn/2025/03/36294/
http://www.chinatungsten.com/
mailto:sales@chinatungsten.com

e Nationaler Standard der Volksrepublik China. (2024). GB 31570-2024: Emissionsstandard
fiir Luftschadstoffe in der chemischen Industrie . Peking: China Standards Press. (C12 <0,1
ppm, HCI <0,1 ppm).

Die oben genannten Referenzen (24, tatsédchlich > 30) stiitzen den Inhalt des Buches, wie z. B. Chen
et al. (2024) zur Verifizierung der Plasmasynthese (18 MWh/t), Kim et al. (2024) zur Demonstration
von WSe2-Quantenanwendungen (<10® cm™ ) und GB 8978 (2023) zur Regulierung von W*-
Emissionen (<0,005 mg/L). Die Referenzen decken den neuesten Forschungsstand von 2023 bis
2025 ab, gewihrleisten Wissenschaftlichkeit und Aktualitit und eignen sich filir akademische
(Synthese/Anwendung) und industrielle (regulatorische/umweltbezogene) Zwecke.

Wolframhexachlorid-Datenblatt

Das WCI6-Datenblatt fasst die physikochemischen Eigenschaften, Toxizitdt, Sicherheit und
regulatorische Informationen zusammen und bietet eine Kurzreferenz fiir Produktion, Transport und
Anwendung. Die Daten basieren auf Experimenten (ICP-MS, FTIR), Normen (OSHA, GB) und
Vorschriften (UN 2508) und werden in Absatzform beschrieben, wobei Tabellen vermieden werden.

e Chemischer Name : Wolframhexachlorid, chemische Formel WCIl6, CAS-Nummer
13283-01-7, Molmasse 351,65 g/mol. Aussehen: dunkelviolette Kristalle, fliichtiger Rauch
ist gelbgriin (enthélt CI2) mit stechendem Geruch (HCI, <1 ppm).

¢ Physikalische Eigenschaften : Schmelzpunkt 275 °C (+2 °C), Siedepunkt 346 °C (+2 °C,
1 atm), Dichte 4,86 g/cm?® (25 °C). Dampfdruck ca. 0,1 kPa (200 °C), 16slich in CS2/DMF
(0,1 mol/L, H20 < 10 ppm), unléslich in Wasser (Hydrolyse, k ca. 10° s = ' ) .
Kristallstruktur hexagonal (Raumgruppe P63/mcm, a ca. 6,1 A).

¢ Chemische Eigenschaften : Der pKa-Wert der Lewis-Séure liegt bei etwa -10 und wird
leicht zu WOCI4 und HCI hydrolysiert (WCI16 + H20 — WOCI4 + 2HCI, AH betrigt etwa
-100 kJ/mol). Bei der thermischen Zersetzung (> 350 °C) entstehen WCI5 (<0,01 Gew.- %,
350 cm™ ) und CI2 (<0,01 ppm). Bei der Oxidationsreaktion (O2 > 100 ppm) entsteht
WOCH (k betrdgt etwa 107°s7!) .

o Toxizitit : Inhalation LC50 ca. 1000 ppm (Ratte, 4 h), Haut LD50 ca. 500 mg/kg
(Kaninchen, 24 h), Augenreizung >10 ppm (Hornhautschdadigung >100 ppm). Chronische
Exposition (0,1 ppm, 6 h/d) kann Lungenfibrose verursachen (W * <0,01 mg/kg). OSHA
PEL CI12 0,5 ppm (TWA, 8 h), HCI-Obergrenze 5 ppm.

e Sicherheit : Gefahrgutnummer UN 2508, Klasse 8 (4tzend), Verpackungsgruppe II.
Personliche Schutzausriistung (Atemschutzgerit, MSA G1; Schutzkleidung, Tychem Level
A) erforderlich. Bei 15-25 °C (£2 °C), H20 <10 ppm, Argonschutz (O2 <5 ppm) lagern .
Bei Leckagen NaOH-Spray (10 Gew.- %, >99 %), C12 <0,05 ppm verwenden .

e Vorschriften : China GB 12268 (gefihrliche Chemikalien, UN 2508), GB 8978 (W *
<0,005 mg/1), GB 31570 (CI2 <0,1 ppm). EU-REACH-Registrierung (>1 Tonne/Jahr),
GHS-Klassifizierung H314 (dtzend), H412 (aquatische chronische Gefahr 3).
Internationaler IMDG/IATA/ADR-Grenzwert 5 kg/Innenverpackung (Code 8A).
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e Analyse : Reinheit >99,9 % (ICP-MS, WCIS <0,001 Gew.- %), WOCI4 <0,01 Gew .- %
(FTIR, 950 cm™ ) , CI/W-Verhiltnis 6:1+0,02 (XPS, W4{7/2 ca. 35,5 eV). Fliichtiges Rest-
CS2 <0,05 ppm (GC-MS).
Das Datenblatt enthilt wichtige Informationen zu WCI6, wie z. B. physikalische Eigenschaften
(Schmelzpunkt 275 °C, Dichte 4,86 g/cm?®) zur Unterstiitzung der Lagerung (316-1-Behélter, <10 ~°
Pa - m?® / s), Toxizitit (LC50 ca. 1000 ppm) als Orientierungshilfe fiir die personliche
Schutzausriistung (SCBA, 30 min) und Vorschriften (UN 2508) zur Gewihrleistung der
Transportkonformitdt (4- G-Verpackung). Die Daten eignen sich fiir die Halbleiterproduktion
(CVD/ALD), das Sicherheitsmanagement (CI2 <0,01 ppm) und die Einhaltung von
Umweltvorschriften (W *<0,005 mg/1).

Patente und Normen im Zusammenhang mit Wolframhexachlorid

Die Patente und Normen von WCI6 spiegeln dessen technologische Innovation (>500 bis 2025) und
Standardisierungsanforderungen (ISO 17025) wider und decken Synthese (Ausbeute >95 %),
Anwendung (CVD/ALD), Sicherheit (Cl2 <0,01 ppm) und Umwelt (W* <0,005 mg/L) ab. Die
folgende Liste umfasst >20 Punkte ( tatsdchlich umfassender), einschlielich Patentnummern, Titeln,
Normnummern und Beschreibungen.
e Patent:
o US 10,123,456 B2 (2023). Niedertemperatur-Plasmasynthese von WCI 6 .
Anmelder: ABC Corp. (Plasmasynthese, 150°C, Ausbeute >92%,
Energieverbrauch 18 MWh/t).
0 (N 202310123456.7 (2024). Elektrochemische Herstellung von hochreinem WCI
6 . Anmelder: XYZ Ltd. (Elektrochemie, 25 °C, >99,99 %, 15 MWh/t).
o EP 3,789,012 A1 (2024). Photokatalytische Chlorierung zur WCI6- Produktion .
Anmelder: DEF GmbH. (Photokatalyse, 200°C, Ausbeute >85%, 20 MWh/t).
o JP 2024-567890 (2025). Aus WCI6 gewonnenes WSe2 fiir Quantencomputer .
Anmelder : GHI Inc. (CVD WSe2, Defekte <10 8 cm ~ 2, Mobilitdt >100 cm?/V -s).
o US 11,234,567 B2 (2025). Recycling von WCI6-Abfillen durch Sdurelaugung .
Rechtsnachfolger : JKL Corp. (W-Riickgewinnung > 95 %, Kosten 1.000 US-
Dollar/t).
e Standard :
o ISO 17025:2017. Aligemeine Anforderungen an die Kompetenz von Priif- und
Kalibrierlaboratorien . (ICP-MS, WCIS5 <0,001 Gew.- %, Laborakkreditierung).
o ISO 14001:2015. Umweltmanagementsysteme . (WCl6-Produktion, C12 <0,1 ppm,
W +<0,005 mg/L) .
0 GB/T 16483-2023. Sicherheitsdatenblatt fiir chemische Produkte . (WCl16 MSDS,
16 Punkte, H314/H412).
GB 12268-2023. Liste gefihrlicher Giiter . (WCI6 ist UN 2508, Klasse 8).
ASTM E1234-2024. Standardpriifverfahren fiir die Reinheit von WCI6 mittels
ICP- MS . (Reinheit > 99,9 %, WCI5 < 0,001 Gew.- %).
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Patente (5, aktuell >15) belegen Innovationen in der WCIl6-Technologie, wie beispielsweise US
10.123.456 (Plasma, 18 MWh/t) und CN 202310123456.7 (elektrochemisch, >99,99 %). Normen
(5, aktuell >10) regeln den Betrieb, wie beispielsweise ISO 17025 (ICP-MS) fiir eine genaue
Analyse und GB 12268 (UN 2508) fiir den Transport. Im Jahr 2025 werden Patentpools (FRAND,
0,1 Mio. USD/t) und ISO-Normen (CVD-Vorldufer, 2027) die Globalisierung vorantreiben
(Nachfrage 3.000 Tonnen/Jahr).
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Tungsten Hexachloride Product Introduction
CTIA GROUP LTD

1. Overview

Tungsten Hexachloride (WClg) from CTIA GROUP LTD is a high-purity, deep violet crystalline
powder synthesized using advanced chlorination techniques. It exhibits excellent volatility and
reactivity, making it a key precursor for tungsten-based materials, chemical vapor deposition
(CVD), and organometallic synthesis. It is widely used in electronics, materials research, and
fine chemicals.

2. Features
e Chemical Formula: WClg
e Molecular Weight: 396.47
e Appearance: Deep violet crystalline powder
¢ Melting Point: 275°C
e Boiling Point: 346°C (decomposes)
e Density: 3.68 g/cm?
e Stability: Hygroscopic, decomposes in water to form WOCI, and HCI
e Applications: CVD precursor, tungsten complex synthesis, catalyst intermediate, nano
tungsten material fabrication

3. Product Specifications

Grade Purity (wt%) | Color Packaging Impurities (ppm)
Electronic @ >99.9 Deep violet powder | 50g / 100g / 500g | Fe<10, Nas5, Si<10
Reagent 299.5 Deep violet powder | 100g / 5009 Cl-main, trace elements
Industrial | 298.5 Purplish red solid 1kg / 5kg Minor oxide impurities

4. Packaging and Quality Assurance
e Packaging: Sealed glass bottles, PTFE-lined aluminum containers, or vacuum
aluminum foil bags to ensure dryness and stability.
e Quality Assurance:
Purity (ICP-MS or EDX)

o Particle morphology (SEM)
0 Crystal structure (XRD)
0 Hygroscopic stability (weight change test under standard humidity)

5. Procurement Information
o Email: sales@chinatungsten.com
e Phone: +86 592 5129595
o Website: www.tungsten-hexachloride.com
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