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Vorwort

Chemie —das ist die Wissenschaft von der Materie, aus
der die Welt besteht. Diese Wissenschaft handelt vom
Spiel der Natur mit dem Baukasten der Elemente und
von der unvorstellbaren Vielfalt der sich ergebenden Kom-
binationen, Erscheinungsformen und Verdanderungen.

Physikalische Chemie — das ist die Disziplin, die sich mit
den Regeln und Gesetzen befasst, denen alles Materielle
unterworfen ist, nach denen es sich organisiert, entwik-
kelt und verdandert. Physikalische Chemiker fragen: Wel-
che Spiele spielt die Natur, und welche spielt sie nicht?
Kdnnen wir ihre Spielregeln nachvollziehen? Kénnen wir
sie verstehen? Konnen wir mitspielen?

HighChem - das ist die Kunst des Mitspielens auf hohem
Niveau. Wer erfolgreich mitmachen will, muss die Spiel-
regeln kennen. Sie sind der Bonus des Wissenden, wenn
es etwa darum geht, optimierte Funktionsmaterialien
oder umweltschonende Produktionsverfahren zu entwik-
keln.

Die vorliegende Broschiire und die ihr beigefiigte CD ent-
werfen eine lebendige Landkarte aktueller physikalisch-
chemischer Forschung in Deutschland. Die Themen rei-
chen von den Atomen bis zum Wetter, von den Elemen-
tarreaktionen bis zu den Brennstoffzellen und von den
Nanopartikeln bis zu den interstellaren Wolken. Deutlich
wird die Faszination erkennbar, die diejenigen verspii-
ren, die diese Forschung selbst betreiben. Sollte diese
Begeisterung auf die, die neugierig sind, liberspringen,
so hatten Broschiire und CD ihr Ziel erreicht.

Der Inhalt der CD ist identisch mit der ,,Aktuellen Wochen-
schau“, dem Internetauftritt der Deutschen Bunsen-
Gesellschaft fiir Physikalische Chemie zum Jahr der
Chemie, 2003. Im Jahr der Chemie wurden in wochent-
licher Folge 52 Internetbeitrage freigeschaltet, in Eigen-
regie verfasst von Wissenschaftlerinnen und Wissen-
schaftlern an Universitaten, an Forschungszentren und

in der Industrie. Die Broschiire enthdlt Kurzversionen
dieser 52 Beitrage.

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. VORWORT

Idee und Konzept der ,,Aktuellen Wochenschau“ verdan-
ken wir Frau Prof. Katharina Kohse-Hoinghaus, Bielefeld.
Sowohl fiir die ,,Aktuelle Wochenschau als auch fiir das
Projekt der nun vorliegenden Broschiire hat sie sich mit
groBem Engagement eingesetzt. Herzlichen Dank! Unser
besonderer Dank geht zugleich an den Geschaftsfiihrer
der Deutschen Bunsen-Gesellschaft, Herrn Dr. Heinz
Behret, fiir die vorbildliche Organisation in jeder Phase
des Projekts. Den Autorinnen und Autoren der 52 Beitra-
ge sind wir sehr dankbar fiir das grofe Ausmaf3 an inve-
stierter Zeit und Arbeit. Frau Dr. Beate Meichsner danken
wir fiir die gelungene redaktionelle Aufbereitung der
Kurzbeitrdge fiir die Broschiire. Frau Erika Wéhler sind
wir dankbar fiir ihr unermiidliches Wirken in der Ge-
schaftsstelle der Bunsen-Gesellschaft.

Neben der Deutschen Bunsen-Gesellschaft haben sich
auch die Gesellschaft Deutscher Chemiker sowie der
Fonds der Chemischen Industrie und die VolkswagenStif-
tung an der Umsetzung der Idee beteiligt, um so das ge-
meinsame Ziel der Férderung des Verstandnisses fiir die
Chemie zu unterstiitzen.

Ebenso wie die von uns reprdsentierten Organisationen
haben auch zahlreiche ungenannte Spender finanzielle
Mittel bereitgestellt. Ihnen allen, die damit wesentlich
zur Realisierung des Projekts beigetragen haben, sind
wir sehr dankbar.

“M‘i -\#S‘ﬂ,

Prof. Dr. He
Prasident der
Gesellschaft Deutscher Chemiker

Prof. Dr. Klaus Funke
Erster Vorsitzender der
Deutschen Bunsen-Gesellschaft
fiir Physikalische Chemie

Aol foutd
Dr. Wilhelm Krull

Generalsekretdr der
VolkswagenStiftung

ing Hopf

vi gl

Prof. Dr. Thomas
Schreckenbach
Vorsitzender des Kuratoriums
des Fonds der Chemischen
Industrie






Tipps zum Gebrauch
der Broschiire

1. NICHT SOFORT WEGWERFEN

Sie studieren seit kurzer Zeit Chemie oder ein verwand-
tes Fach und haben dieses Heft in der Vorlesung iiber-
reicht bekommen, durch die Fachschaft erhalten, gefun-
den... Werfen Sie es nicht weg — dieses Heft ist etwas
Besonderes! In 52 Stddten, in Universitaten, Firmen und
Forschungszentren haben wir fiir Sie gearbeitet. Wir —
der Diplomand, die Doktorandin, der Assistent, die Pro-
fessorin, der Laborleiter — wir alle méchten Ihnen nahe
bringen, was insbesondere die physikalisch-chemischen,
quantitativen Aspekte der Chemie zu moderner For-
schung und HighTech-Entwicklung beitragen. Sie erhal-
ten hier einen ,,hautnahen, aktuellen Eindruck dessen,
was heute in der ,,HighChem*“ passiert.

2. BLATTERN UND FESTLESEN

Damit wir Sie nicht langweilen, sind die einzelnen Beitra-
ge in der Druckfassung thematisch gruppiert, kurz und
mit aussagekraftigen Bildern gestaltet. Wenn Sie sich
auf das Lesen einzelner Kapitel einlassen, merken Sie,
dass hier verschiedene Leute am Werk waren. So wird |h-
nen zum Beispiel die Analyse schneller Reaktionen auf
mehrere Arten erldutert. Wir alle haben uns bemiiht, Ih-
nen unsere Wissenschaft zu erkldren. Jeder benutzt da-
bei andere Bilder. Suchen Sie sich das fiir Sie passende
heraus!

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. EINLEITUNG

3. MEHR INFORMATIONEN SUCHEN

Die beigefiigte CD enthalt {iber die gedruckten Texte hin-
ausgehende Informationen. Sie ist auch anders struktu-
riert, ndmlich als ,,Wochenschau®, in der Reihenfolge,
wie die urspriinglichen Beitrdage der einzelnen Forscher-
gruppen im Jahr der Chemie 2003 auf der Internetseite
der Deutschen Bunsen-Gesellschaft fiir Physikalische
Chemie erschienen sind. Diese langeren elektronischen
Versionen der einzelnen Beitrage enthalten zum Teil
mehrere Ebenen, durch die Sie weitere Details {iber be-
stimmte Themen erfahren. Nach ausgewahlten Schlag-
wortern kdnnen Sie mit dem Stichwortverzeichnis su-
chen. Wenn Sie am Ball bleiben wollen, kénnen Sie sich
natiirlich auch direkt bei den einzelnen Gruppen, zum
Beispiel {iber ihre Internetseiten, informieren.

4. DRANBLEIBEN

,»PC“—die Physikalische Chemie in lhrem Studium - er-
scheint lhnen manchmal trocken und sperrig? Thermody-
namik ist nicht Ihr Ding — Sie interessieren sich mehr fiir
unsere Umwelt, fiir Katalysatoren, neue Materialien oder
biochemische Reaktionen? Kein Problem. In all diesen
Bereichen ist auch die PC zu Hause, und ohne moderne
physikochemische Methoden wéren Fortschritte in die-
sen Bereichen undenkbar. Hier in der Broschiire sehen
Sie, wohin es fiihrt, wenn man sich langer mit PC be-
schaftigt: Es erdffnen sich Wege und Querverbindungen
zu einer Vielzahl interessanter Themen. Deshalb: Wenn
Ihr Berufsziel etwas mit Chemie zu tun hat, bleiben Sie
am besten dran an der Physikalischen Chemie, es lohnt
sich!

Mit den besten Wiinschen

l,-".-

(2attons o Colee -tsuCon
7 Criuag ' ftq
Katharina Kohse-Hoinghaus

Universitdt Bielefeld



1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

Vorwort

Tipps zum Gebrauch der Broschiire

Inhaltsverzeichnis

Von festen, fliissigen und sonstigen Stoffen

Konnen sich Kristalle ,,schwarz drgern“? —

Farbspiele mit Kristallen ........cccccccevvveeiccsvnnccsssnnicsssnnscssnnecsens

Alexander Borger, Marc Kreye, Marius Schrader und
Klaus D. Becker, Institut fiir Physikalische und Theoretische
Chemie, Technische Universitdt Braunschweig

Plasmen: Wenn Elektronen zu heif3 werden -

der vierte Aggregatzustand.........ccccccceeeeeeecrcnnerecccscnnnanecccsnnans

Jurgen Janek, Marcus Rohnke, Carsten Korte und
Holger Reinshagen, Physikalisch-Chemisches Institut,
Justus-Liebig-Universitat Gie3en

Assoziationskolloide oder

Der Widerstreit der Gefiihle bei amphiphilen Molekiilen .......

Alfred Blume und Karen Kohler, Institut fiir Physikalische Chemie,
Martin-Luther-Universitat Halle-Wittenberg

Neue Materialien und Elektrochemie .......uuueeeeeeeeeeeneeeeceeeennnnee

Matthias Intelmann, Ursula Rammelt, Waldfried Plieth,

Sibylle Gemming, Thomas Heine, Gotthard Seifert, Thomas Wolff,
Andreas Richter und Karl-Friedrich Arndt, Institut fiir Physikalische
Chemie und Elektrochemie, TU Dresden

Environment, lons and Polymers .........cccocveeecnvnrccscnsccssnnnecnes

Steven Pas, Institut fiir Physikalische Chemie, Westfdlische
Wilhelms-Universitat Miinster

Sind Farbstoffe mehr als nur farbig? -

Farbstoffe als Lichtfinger und Elektronenkandle....................

Derck Schlettwein, Institut fiir Angewandte Physik,
Justus-Liebig-Universitat Gieflen

Wie hiipfen 1onen? .........coiivviiiiveicisninssnncssnnccsencsnnssssssssnsesens

Klaus Funke, Radha D. Banhatti und Sabine Brunklaus,
Institut fiir Physikalische Chemie, Westfalische Wilhelms-
Universitat Miinster

......................................................... 13
(16. Woche)
......................................................... 15
(20. Woche)
......................................................... 16
(31. Woche)
......................................................... 18
(32. Woche)
......................................................... 20
(35. Woche)
......................................................... 22
(39. Woche)
........................................................ 24
(52. Woche)

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. INHALT



2.4

2.2

2.3

2.4

2.5

3.1

3.2

33

3.4

3.5

Chemische Zwerge - die Nanowelt

Hat der Teufel die Oberflache erfuNden? .........ceiiciirreeiiicnnnnnnniiccnnncsnnniecssssnnssecsssssassscsssssssssssssssens 29
Katharina Al-Shamery, Institut fiir Reine und Angewandte
Chemie, Carl von Ossietzky Universitat Oldenburg (6. Woche)

Leuchtende Kristdllchen — Synthese und Eigenschaften

von Kristallen mit Durchmessern im Nanometerber@ich .........eeeeeeeeeeeeececeeeerrncnsnnenneeeeeeeececceccenes 31
Markus Haase und Karsten Kompe, Institut fiir Physikalische

Chemie, Universitat Hamburg (10. Woche)

Chemie Mit NaNOSTIUKEUIEN ......eeeeeeeeeeeiiiiieeeeieenrnnsssnnneeaeeeeeneeeeeeecssssssssssssssssssssssesssssssssssssssnanasasasssses 32
Hajo Freund, Fritz-Haber-Institut der Max-Planck-Gesellschaft,

Berlin (14. Woche)

Atome sehen, mit Atomen spielen — das Rastertunnel-

mikroskop in der ELeKtroCh@mie ........eeeeiieeiirrneeiiicnirnnnneccssssnnsnecssssnsssccssssssassscssssssssssssssssnsssssssssenans 34
Dieter M. Kolb, Abteilung Elektrochemie, Universitat Ulm (17. Woche)

Reaktive Erzeugung von Nanopartikeln in der Gasphase ............cccercccnericcssssnnseccssssnnnseccssssssssecsone 36
Paul Roth, Institut fiir Verbrennung und Gasdynamik, Gerhard-

Mercator-Universitdt Duisburg (22. Woche)

Auf molekularer Ebene - Struktur, Dynamik, Reaktion

Ultraschnell bis unmerklich langsam — molekulare

Geschwindigkeiten bestimmen den Ablauf chemischer

REAKEIONEN ..cceeeeeeeineeeiecccnrnneeeeecssnneeeeccssnseeseessssnssseesssssnssssesssssnsssssssssssasssssssssanssssessssnsssssssssssnnsssens 41
Jiirgen Troe, Institut fiir Physikalische Chemie, Georg-August-

Universitat Gottingen (3. Woche)

Laser und Chemie — Wie verlaufen chemische Reaktionen

auf mikroSkopiSCher EDENEY .........eeiceeiiiiiceeicnicnnienscnnicsnsnscsssnssessssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssnsasns 43
Friedrich Temps, Institut fiir Physikalische Chemie,

Christian-Albrechts-Universitat Kiel (4. Woche)

Quantenchemie in Karlsruhe: Molekiile, Bits UNd Bites ........cccccccereeeerrrrneeecccrrsnneeecccssnneeeeccsssansanene 44
Reinhart Ahlrichs, Institut fiir Physikalische Chemie,
Universitat Karlsruhe (5. Woche)

Momentaufnahmen vom Tanz der Molekiile in

ChemiSChen REAKLIONEN ......cccccerrreeeeeeerrrrneeeeecsssnneeecccsssnnseeeccssssnssssecsssssssssesssssnnssseessssassssssssssnansssens 45
Bernd Abel, Institut fiir Physikalische Chemie,

Georg-August-Universitat Gottingen (9. Woche)

Kleine Einfiihrung in die Molekularsoziologie -

die Wissenschaft vom molekularen Zusammenleben

und von den zwischenmolekularen BeZiehUNGEN .........uueeeeeeeerrrnereecccrsneeecccsssnnneeccccsssnseseccsssnnasascne 47
Martin Suhm, Institut fiir Physikalische Chemie,

Georg-August-Universitdt Gottingen (29. Woche)

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. INHALT 7



3.6

3.7

3.8

4.1

4.2

4.3

4.4

4.5

4.6

Wie Molekiile reagieren - Computersimulationen

ChemiSCher REAKEIONEN......ceeeeeeeeeeeeeeeeeeeeecnnrrnnneeneeseeeeeeeeeessssssssssssnsssssssssessessssssssssnssasasssssssssssssssses 48
Hans-Joachim Werner, Institut fiir Theoretische Chemie,

Universitat Stuttgart (30. Woche)

Spitze Nadeln tasten, schieben und nahen - Oberflachen-

chemie mit dem RastertunnelmMikroSKOP .....cccccccceieccincssnnsiccssssnsseecssssnaseccsssssssssscsssssssssssssssssssssssss 50
Alexander Birkner, Gregor Witte und Christof Wall,

Institut fiir Physikalische Chemie I, Ruhr-Universitat Bochum (33. Woche)

Optische Experimente mit einzelnen MoLleKULeN........ccovirreeiicciirrnnriccscssnneeccsssssnsseccssssssnssecsssnssasees 51

Thomas Basché, Gerhard Hinze, Alf Mews und Wolfgang Erker,
Institut fiir Physikalische Chemie, Johannes-Gutenberg-
Universitat Mainz (44. Woche)

Von Detektiven und Spionen -
Hineinschauen in den (bio)chemischen Prozess

Zuschauen bei der chemischen Reaktion -

Detektivarbeit mit KUrzen LaSErpulSEN .......eeciccecirreeiiccnsssnnseccsssssnsssccsssssnssesssssnssssssssssssssssssssssnssnsas 57
Katharina Kohse-Hdinghaus und Andreas Brockhinke, Physikalische

Chemie I, Universitét Bielefeld (2. Woche)

Raman-Spektroskopie: ein Schliissel zur Losung

vieler physikalisch-chemischer und biophysikalischer

FrageStellUNGEN .....uueeeiiiiiiineiiiciniinnniiecnnnsnssiecssssnssescssssssassessssssssssssssssssssssessssssnsssssssssssassssssssssnsane 59
Jiirgen Popp, Physikalische Chemie Il, Friedrich-Schiller-

Universitdt Jena; Wolfgang Kiefer, Physikalische Chemie Il,

Universitat Wiirzburg (8. Woche)

»Biomolekiile unter der Lupe*, Biophysikalische

Chemie = Biologie + Physik + Chemie: ein Beitrag zum

Verstandnis komplexer biologiScher SYSteme .......ccueicevveiiciseiicssnricssenicssnsecssssssssssssssssssssssssssses 61
Roland Winter, Physikalische Chemie, Universitat Dortmund (12. Woche)

Intermolekulare Wechselwirkungen mit

wunsichtbarem® Infrarotlaserlicht sichtbar gemacht ..........ccccieieeirrrrrrrrrreeeeeeeieeeeccececccssnnnnnneaeaeeeees 62
Erik Briindermann und Martina Havenith, Physikalische Chemie Il,

Ruhr-Universitat Bochum (15. Woche)

Massenanalyse von Biomolekiilen im Pikoliter-MaBistab .........ccccceevueevvuriisueinsercsnrcssnecssneccsnencnnnes 64
Bernd Brutschy, Institut fiir Physikalische und Theoretische Chemie,
Johann-Wolfgang-Goethe-Universitdt Frankfurt am Main (18. Woche)

Spektroskopie isolierter Biomolekiile und ihrer Aggregate —

was die Welt im Innersten zusammenhalt .........ccccvreeeeeeeeeeeeeeeeccrcssssnnneeasaseseeeeeeecsssssssssssssasasssaes 65
Karl Kleinermanns, Hans Bettermann, Markus Gerhards, Michael

Schmitt und Rainer Weinkauf, Institut fiir Physikalische Chemie,

Heinrich-Heine-Universitadt Diisseldorf (21. Woche)

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. INHALT



4.7

4.8

4.9

5.1

5.2

5.3

5.4

5.5

6.1

Umweltschutz und Biotechnologie mit LaserliCht.......ccccccrrrrrrrreeeeeeeeeeeccccecccssssnnnnneeeeeeeeeecccccsssssnnnns 67
Jiirgen Wolfrum, Christof Schulz, Hans-Robert Volpp, Volker Ebert

und Markus Sauer, Physikalisch-Chemisches Institut,

Ruprecht-Karls-Universitat Heidelberg (36. Woche)

Struktur und Dynamik ungeordneter Festkorper:

Kernspins als SPION@ ......ccccvveerieeinnrsnneeicsssssanseecsssssssssecssssssssssesssssssssssssssssssssssssssssassssssssssassssssssssanss 69
Hellmut Eckert und Thorsten Torbriigge, Institut fiir Physikalische

Chemie, Westfalische Wilhelms-Universitat Miinster (38. Woche)

»Die Beobachtung eines einzelnen Virus auf seinem

Infektionsweg in eine lebende Zelle® ........iiieiireeeiiicninrnnnniicnnnssnnneecssssssnssecssssssssscsssssssssssssssssassseas 71
Christoph Brduchle, Department fiir Chemie und Biochemie,

Ludwig-Maximilians-Universitat Miinchen (50. Woche)

Wetter — Klima - Umwelt

Wetter, Wolken, PhysikaliSche Chemie .........cccoeiicnrenicnnnnicnnnnnicnssnsecnssnsecsssnsscssnssssssnssssssnssssssnsassne 75

Helmut Baumgartel, Institut fiir Chemie —
Physikalische und Theoretische Chemie, Freie Universitat Berlin (11. Woche)

Von Eisteilchen und Wolken -

Mehrphasenchemie in der AtMOSPRETe........cicciveeiecireienisnnesssannessssnsesssassesssassesssssssssssnsesssssssssasssses 77
Reinhard Zellner, Institut fiir Physikalische Chemie,

Universitat Duisburg-Essen (34. Woche)

Die wunderbare Welt des Wassers — von der Makrowelt zur Mikrowelt ............cceeeeeerrceeeecccccnnencens 78
Tanja Asthalter, Institut fiir Physikalische Chemie,
Universitat Stuttgart (43. Woche)

Die UMWelt im Labor.....ccovuiiiiineiciirnicsssnicsssantcssssessssssnsessssssesssssssssssasssssssssssssassssssnssssssasssssssassssssass 80
Eckart Riihl, Institut fiir Physikalische Chemie,
Bayerische Julius-Maximilians-Universitat Wiirzburg (46. Woche)

Umwelttoxikologie — ein Kooperationsprojekt zwischen

Universitat UNd SChULEN ... eeiiiiireetieccnnrneeeecencssnnseecssssnssseesssssnssssessssssasssssssssnssssssssssnsasssssssns 82
Heidi Foth, Institut fiir Umwelttoxikologie, Martin-Luther-

Universitat, Halle-Wittenberg (47. Woche),

Chemische Prozesstechnik: Verstdandnis, Simulation, Optimierung

Katalysatoren — Chemische Partnervermittlung im virtuellen Labor ........cccceeeerceeccccenicscnnecssnnnees 87
Joachim Sauer, Institut fiir Chemie, Abteilung Quantenchemie,

Humboldt-Universitat Berlin (23. Woche)

Chemisch reaktive Stromungen — ,,Heif3e*“ Anwendungen der Chemie .........ccceeerrreeeeeecccrsnneeeccccsnnens 89
Jiirgen Warnatz, Interdisziplindres Zentrum fiir Wissenschaftliches

Rechnen (IWR), Ruprecht-Karls-Universitat Heidelberg (26. Woche)

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. INHALT 9



6.3 Anwendung von BrennstoffZellen ........ccccccrrrcrcceeeeeeteeeeeeeeeceessssnnnnnnnssesseeeeeeseessssssssssssassssssssssssssssses 91
Ulrich Stimming, Physik-Department, Technische Universitat Miinchen (41. Woche)

6.4 Umwandlung chemischer in physikalische Signale:
Von Sensoren und BrennsStoffZellen ..........eeeiccecicneeiiccnnnnnnniccsnssnnseccssssssnssccssssssssecsssssssssssssssssnsssses 93
Rotraut Merkle und Joachim Maier, Max-Planck-Institut fiir
Festkorperforschung, Stuttgart (51. Woche)

7 Berufsbilder: Physikalische Chemie in der Industrie

7.1 Pharmazeutische Industrie ist physikalische Chemie -
Als Physikochemiker bei Boehringer INgelh@im ........ccccveiieirericncnricnsnnicsssnsicssnsecsssnsscssnsscssnsassses 97
Jorg Schiewe, Boehringer Ingelheim Pharma GmbH & Co. KG,
Ingelheim am Rhein (1. Woche)

7.2 1000 S€hen AU @IN HA@r ....cccieeeiiiierrrnerieccnnnnnneeecccssnseeeccsssnnssescessssnnssecsssssnsssssssssssassssssssssnsasssssses 98
Dieter Distler, BASF Aktiengesellschaft, Ludwigshafen (7. Woche)

7.3 Materialoberfliachen fiir den technischen EinSatz ...........ccceerrreeeecccrrnneeeecccrsnneeeeccssnneseccsssnnsssecccns 99
Karsten Reihs und Rolf Claessen, SuNyx GmbH, Koln (19. Woche)

7.4 Mannometer Nanometer: Die faszinierende Welt der ZWerge.........cccoceeeeeeecccrnnereccccsneneeecccssnnsesene 100
Wolfgang Leuchtenberger, Degussa AG, Diisseldorf (24. Woche)

7.5 Kunststoffe in der mesoskopischen Welt .........ccoceiieiieiicirrneicninnnicnssnnicsssnsecsssssscsssnsssssssssssssassessens 102
Edith Hellmann und Matthias Rehahn,
Deutsches Kunststoff-Institut (DKI), Darmstadt
Karlheinz Nothnagel, R6hm GmbH & Co. KG, Darmstadt (28. Woche)

7.6  Mikroreaktoren in der chemischen Verfahrenstechnik ...........ceeeeeceerrnneeeececcnnneeecccsssnnneeecccsnnseeees 104
Wolfgang Griinbein, Clariant GmbH, Frankfurt am Main (37. Woche)

7.7 Die Hochtemperatur-Brennstoffzelle -
Vom Funktionsprinzip zum BlockheizKraftwerk...........ccoeiiennvericninnnicnssnnicnscnnicsssnnsecssnnsesssansecsssnsees 105
Harald Landes, Siemens AG, Erlangen (40. Woche)

7.8 ,,Begegnung mit den Nanot@ilCh@n ..........ccooeeeieeenrrnnneececcnsneeecccsssnnneeecesssnnssecsssssnassesssssnnasaseses 107
Lars Borger und Riidiger Iden, BASF Aktiengesellschaft, Ludwigshafen (45. Woche)

7.9 Physik und Chemie an Grenzflachen -
Oberflachliches tiefgehend Detrachten ...........cccccreeeiieiirrnneeeeeccnsnnneecccssnneeecccsssnnsseecsssssasssesssssnanne 109
Daniel Rudhardt und Christoph Schild, Bayer Technology
Services GmbH, Leverkusen (48. Woche)

Anhang

Zahlen, Daten, Fakten rund um di@ FOrSCRUNG........uueeeiieeiirceniiccinscnneeecssssnnsseccsssnssssecsssnsassessssssnsssssssssens 115

ANSCRIIEEN cccueeeeeeiiiirineeiieeinrcneetecncsssnnstecssssnsssscssssssnsssessssssssssssssssssasssssssssnsssssssssssassssssssssssassssssssnaasssssss 121

10 BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. INHALT



Von festen, fliissigen und sonstigen Stoffen







1 Von festen, fliissigen und sonstigen Stoffen

Die Physikalische Chemie - eines der grof3en Teilgebiete der Chemie -
ist ein Grenzgdnger. Denn sie befasst sich sowohl mit Chemie als auch
mit Physik. Welche physikalischen Erscheinungen treten bei chemi-

schen Reaktionen auf? Welchen Einfluss hat die Physik auf chemische
Vorgdnge? Das sind Fragen, die Physikochemiker bewegen. Sie wollen

wissen, warum sich Stoffe umwandeln und beispielsweise Kristalle
ihre Farbe andern oder bestimmte Farbmolekiile Photoleiter sind.
Oder was man mit dem vierten Aggregatzustand der Materie — den
Plasmen - so alles anfangen kann. Bei amphiphilen Molekiilen - also
sowohl wasser- als auch fettloslichen Molekiilen - interessieren sie
sich beispielsweise fiir deren iiberraschende Aggregationsformen.
Und sie machen auch nicht vor so seltsam erscheinenden Phanomenen

wie hiipfenden lonen halt.

1.1 Konnen sich Kristalle
»Schwarz drgern“? -
Farbspiele mit Kristallen

16. WocHE Alexander Borger, Marc
Kreye, Marius Schrader und Klaus D.
Becker e Institut fiir Physikalische
und Theoretische Chemie, Technische
Universitdt Braunschweig

Die Farbe von Kristallen hat die Men-
schen seit jeher fasziniert und so sind
Farbgebungen mit Agyptisch-Blau
(BaCuSi,0,44), sowie mit Han-Blau
(BaCuSi,040) und Han-Purpur
(BaCuSi,0g) bereits in den Frithkulturen
der Menschheit nachzuweisen. Diese un-
bewusste Ausnutzung des Reaktionsver-
mogens fester Stoffe ist duf3erst bewun-
dernswert, da eine Vielzahl von Verbin-
dungen aus der Kombination der Oxide
von Ca(Ba), Cu und Si entstehen kdnnen.
Sowohl bei den historischen als auch bei
den nachfolgenden Beispielen der ,,sich
argernden Kristalle“ wird die Farbigkeit
durch Absorption hervorgerufen, also
durch Abschwdchung des einfallenden
Lichts. Die Farben von Farbfiltern sind
Beispiele fiir diese Art der Farbentste-
hung: Ein roter Farbfilter absorbiert alle

Farben aufder rot und ist somit nur fiir ro-
tes Licht durchléssig. Ahnlich entsteht et-
wa das Griin von Blattern, die rotes und
blaues Licht absorbieren und den griinen
Anteil des einfallenden weif3en Lichts re-
flektieren. Auch die Farben der meisten
Mineralien und Schmucksteine entstehen
durch Absorption.

In den ,,Farbspielen mit Kristallen* wird
die Reaktivitdt verschiedener fester Stof-
fe in kontrollierter Weise untersucht. Da-
bei geht es bei Granaten, Zirkonia und
Kupferglasern um Veranderungen im
Festkorper, die durch den Sauerstoffge-
halt der Gasphase hervorgerufen werden
(Redox-Reaktionen). Ziel der Untersu-
chungen ist die Bestimmung der Reakti-
onsgeschwindigkeiten und die Aufkla-
rung der Mechanismen, nach denen diese
chemischen Umsetzungen ablaufen.

Oxidation und Reduktion von
Yb,ALO,,

Als Materialien fiir Laser spielen Kristalle,
die in der Struktur des Minerals Granat
kristallisieren, eine wichtige Rolle. Bei
der aktuellen Generation von Hochlei-
stungslasern ist besonders der Ytterbi-
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Der blaue Ytterbium-Granat ver-
liert unter oxidierenden Bedin-
gungen bei hohen Temperaturen
seine blaue Farbe. Wahrend der
Oxidation entstehen unter-
schiedliche Zonen: eine blaue re-
duzierte Zone (innen) und eine
oxidierte transparente Zone (au-
Ben), die von auBen in den Kri-
stall wachst.

Ein Kupfer-Rubin-Glas vor und
nach einer langeren thermischen
Behandlung unter reduzierender
Atmosphdre. Dabei wird Kupfer
reduziert, die elementaren Kup-
ferteilchen diffundieren durch
die Glasmatrix und bilden win-
zige Kupfer-Cluster (kolloidales
Kupfer).
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um-Aluminium-Granat (Yb,Al,0,,), von
Interesse, der dreiwertige Ytterbium-Ka-
tionen enthadlt. Diese hochreinen Kristalle
werden bei hohen Temperaturen um
2000 °Celsius direkt aus der Schmelze

gezogen und sind dann liberraschender-
weise tiefblau gefarbt. Fiir die Laseran-
wendung miissen die Kristalle jedoch
entfarbt wer-
den. Dies ge-
lingt durch Er-
hitzen an Luft
bei hohen Tem-
peraturen. Ziel
unserer Unter-
suchungen war
es, die Farbigkeit, die Kinetik sowie den
Mechanismus dieses Oxidationsprozes-
ses aufzukldren. Die Oxidation basiert
auf der Diffusion von Elektronen und lo-
nen und zeichnet sich durch die Ausbil-
dung einer scharfen Farbfront aus.

Oxidation und Reduktion von
Zirkonia, ZrO,

Zr0, ist ein Sauerstoffionenleiter und ein
technologisch wichtiges Material bei
ganz unterschiedlichen High-Tech-Anwen-

dungen keramischer Materialien. So wird
Zr0O, etwa als Sauerstoffsensor (Lambda-
Sonde im Automobil) oder in Brennstoff-
zellen verwendet. Der Einbau von Fremd-
ionen, wie etwa Yttrium-Kationen oder
Stickstoff-Anionen, fiihrt zu Veranderun-
gen der Materialeigenschaften (Anderung
der elektrischen Leitfahigkeit; verander-
tes Korrosionsverhalten gegen Wasser-
dampf) sowie der Farbe. Denn wéhrend
hochreines ZrO, weif ist, fiihrt der Ein-
bau von Stickstoff zu einer Schwarzfar-
bung des Kristalls. Die atomaren Hinter-
griinde fiir diese Verdnderungen sind
weitgehend unbekannt. Im Zentrum un-
seres Interesses stehen die Kinetik und
der Mechanismus des Einbaus sowie die
Wanderung des Stickstoffs im Kristall.
Die braune bis schwarze Verfarbung der
Kristalle entsteht durch Absorption, die
sich iiber den gesamten sichtbaren Be-
reich erstreckt und durch elektronische
Gitterfehler hervorgerufen wird.

Kupfer-Rubin-Glas

Kleine Metallpartikel, die in einem Glas
verteilt sind, konnen ebenfalls intensive
Farben hervorrufen. Das bestbekannte
Beispiel hierfiir sind Gold-Rubin-Glaser,
die seit dem 17. Jahrhundert hergestellt
werden. Dazu wird Gold als lon in der
Schmelze geldst und durch schnelles Ab-
schrecken im Glas konserviert. Das Ent-
stehen und das Wachstum der Metallteil-
chen beruht auf der Diffusion der Golda-
tome oder -ionen. Beide Prozesse be-
stimmen die Geschwindigkeit der Reakti-
on, also die Umsetzung der gelosten
Edelmetallionen zu winzigen Metallteil-
chen im Nanometerbereich.

Die Farbe des Gold-Rubin-Glases ent-
steht durch ein Absorptionsband bei et-
wa 530 Nanometern. Ganz dhnlich ent-
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steht die intensive rote Farbe des Kupfer-
Rubin-Glases durch Absorption bei 570
Nanometern. Diese wird durch die Kugel-
form der Teilchen und durch besondere
Absorptionseigenschaften der Elektronen
in den Edelmetallen hervorgerufen, die
auch fiir ihre hohe elektrische Leitfahig-
keit verantwortlich sind.

1.2 Plasmen: Wenn Elektro-
nen zu heifl werden —der
vierte Aggregatzustand

20. WocHE  Jiirgen Janek, Marcus
Rohnke, Carsten Korte und Holger
Reinshagen e Physikalisch-Chemi-
sches Institut, Justus-Liebig-Universi-
tat Giefien

Plasmen (von griechisch, lateinisch: ,,Ge-
formtes, Gebilde“) sind ionisierte Gase.
Sie besitzen elektrische Leitfahigkeit und
faszinieren aufgrund ihrer charakteristi-
schen Abstrahlung von Licht. Da alle Stof-
fe bei sehr hohen Temperaturen in den
Plasmazustand iibergehen, wird haufig
vom ,vierten Aggregatzustand der Mate-
rie“ gesprochen. Plasmen werden sowohl
in der Physik (Plasmaphysik) wie auch in
der Chemie (Plasmachemie) aufgrund ih-
rer besonderen Eigenschaften untersucht
und spielen eine wichtige Rolle in der
Material-, Oberflachen- und Lichttechno-
logie.

Sowohl natiirlich vorkommende als auch
kiinstlich erzeugte Plasmen sind aus un-
serem Leben nicht wegzudenken. Beiden
Arten von Plasmen begegnen wir tagtdg-
lich. Ein natiirliches Plasma, das jeder
von uns kennt und auf das wir keinesfalls
verzichten kdnnen, ist die Sonne. Aber
nicht nur im Weltall, sondern auch auf
unserer Erde trifft man auf natiirliche
Plasmen wie Gewitterblitze oder die be-
rithmte Aurora Borealis (Nordlicht). Wih-

rend das ,,Sonnenplasma“ fiir ein Leben
auf der Erde zwingend notwendig ist und
das Nordlicht ein beeindruckendes Na-
turschauspiel darstellt, sind kiinstlich er-
zeugte Plasmen fiir unsere hoch techni-
sierte Welt von immenser Bedeutung.

Plasmen werden beispielsweise bei der
Herstellung von Computerchips oder der
Vergiitung von Brillengldsern eingesetzt.
Sie verstecken sich oft in Anwendungen,
bei denen wir nicht sofort an ein Plasma
denken, wie etwa in Leuchtstoffrohren.
Ein besonders anspruchsvolles physikali-
sches Arbeitsgebiet ist die Kernfusions-
forschung, in der besonders energierei-

che ,,heiBBe“ Plasmen bendtigt werden.

In der Langfassung - zu finden auf beige-
figter CD-ROM - kdnnen Sie erfahren,
was ein Plasma ist und welche Eigen-
schaften ver-
schiedene
Arten von
Plasmen
haben. Dar-
tiber hinaus
werden
exempla-
risch ver-
schiedene
Plasma-
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Links: menschliches Haar;
rechts: Schichtpaket aus Alumi-
niumoxid und Zirconiumdioxid,
hergestellt mit Hilfe von Laser-

plasmen.

Radiofrequenz-Plasma aus einem
Gemisch von Sauerstoff und

Stickstoff.
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anwendungen vorgestellt. Ausgehend
von der Fragestellung ,,Was ist ein Blitz?“
wird etwa erklart, wie ein Plasmabild-
schirm funktioniert. Es wird gezeigt, wie
sich Diamanten mit Hilfe von Plasmen
herstellen lassen und wie mit Plasmen
giftige Gase zersetzt werden konnen.
Dariiber hinaus gibt es ein kleines Lexi-
kon, in dem Begriffe rund um das Plasma
erlautert werden, sowie ein einfaches Ex-
periment zur Ziindung eines Plasmas in
einer Haushaltsmikrowelle. Fiir den dar-
liber hinaus interessierten Leser werden
im Abschnitt ,,Elektrochemie mit Plas-
men“ die Forschungsprojekte unserer ei-
genen Arbeitsgruppe vorgestellt.

1.3 Assoziationskolloide
oder Der Widerstreit der
Gefiihle bei amphiphilen
Molekiilen

31. WocHE  Alfred Blume und Karen
Kéhler e Institut fiir Physikalische
Chemie, Martin-Luther-Universitdt
Halle-Wittenberg

Amphiphile Molekiile begegnen uns tdg-
lich in Form von Seifen oder anderen
waschaktiven Substanzen. Diese Molekii-
le verbinden zwei Eigenschaften mitein-
ander, namlich das Bestreben sich gern
in Wasser und zum anderen in Ol zu [8sen
—zwei kontrdre und eigentlich unverein-
bare Eigenschaften. Amphiphilen Mole-
kiilen gelingt dies dennoch, indem bei
ihnen eine gut wasserlosliche polare
Gruppe mit einem apolaren 6lloslichen
Molekiilteil verbunden ist. Der apolare
Teil ist hdufig eine Kohlenwasserstoffket-
te, wie sie in Olen auch vorkommt.
Amphiphile Molekiile reichern sich an der
Grenzflache zwischen Luft und Wasser an
und erniedrigen stark die Oberflachen-

spannung des Wassers. Im Wasser selber
bilden sie ab bestimmten Konzentratio-
nen kleine Aggregate, so genannte Mizel-
len. In diesen Mizellen kénnen 6llésliche
Substanzen aufgenommen werden. Am-
phiphile Molekiile kbnnen auch kleine
Schmutzpartikel mit einer Molekiil-
schicht {iberziehen und so in Wasser sus-
pendieren. Auf diesem Effekt beruht ihre
Verwendung als waschaktive Substan-
zen. Schlie3lich kénnen diese Substan-
zen auch noch Ol in Wasser ,,solubilisie-
ren®, also als kleine Oltrépfchen suspen-
dieren, wobei die Oberfliche der Oltropf-
chen mit einer monomolekularen Schicht
der amphiphilen Molekiile bedeckt ist.
Dieser Vorgang wird Emulgierung ge-
nannt, es entsteht eine Ol-in-Wasser
Emulsion. Auch das umgekehrte, eine
Wasser-in-Ol Emulsion ist herstellbar, in
der kleine Wassertrépfchen in Ol suspen-
diert sind. Derartige Prozesse kennen wir
sowohl aus der Kiiche (zum Beispiel bei
der Herstellung von Sauce Hollandaise)
als auch aus der Kosmetik und Medizin
(Herstellung von Pasten und Salben).

Amphiphile Molekiile mit zwei Kohlen-
wasserstoffketten konnen bimolekulare
Schichten aufbauen, die zwei wassrige
Rdume voneinander abzutrennen vermo-
gen. Diese Lipiddoppelschichten sind das
Grundgeriist fiir den Aufbau der Zell-
membranen von Bakterien, aber auch der
von hoheren Organismen, wie Pflanzen
und Tieren. Bei letzteren wird das Zellin-
nere von in sich geschlossenen Membran-
systemen aufgeteilt, so dass verschiede-
ne biochemische Prozesse im Inneren ei-
ner Zelle geordnet ablaufen kdnnen.
Schon seit mehr als 25 Jahren wird inten-
siv liber die Verwendung von Liposomen
als Arzneistofftrager geforscht. Hierbei
mochte man sich zum Beispiel die relativ
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schlechte Durchlassig-

keit von Lipiddoppel- ?H's

schichten fiir wasserlos- HyC- I'E”GHI

liche Stoffe zu Nutze ma- 1': i

chen. Man schliet dazu HI.-'

wasserlosliche Stoffe in o P‘P o 0o
Liposomen ein und hofft, 1 ‘wq*f\vfﬁ“nﬂumfwn.;%%}ﬁ B
dass sie dadurch kon- g ©
trollierter an denjenigen /\\

Ort im Korper transpor-
tiert werden, an dem sie
gebraucht werden. Ge-
brduchlicher sind Lipo-
somen in der Kosmetik,
wo sie in vielfaltiger Wei-
se in Cremes und Lotio-
nen verwendet werden.

Bolaamphiphile bzw. -lipide sind Molekii- sich heraus, dass sich schon bei sehr Chemische Struktur eines Bola-
phospholipids (oben) und Kalot-

le, bei denen zwei polare wasserlosliche  niedrigen Konzentrationen von 1 mg pro tenmodell (unten).

Gruppen mit einer oder zwei unpolaren Milliliter Wasser (0,1 Gewichtsprozent)

Kohlenwasserstoffkette verbunden sind.  ein klares hochviskoses Gel (Hydrogel)

Sie kommen zum Beispiel in den Zell- bilden kann. Mit Hilfe von elektronenmi-

membranen von so genannten Archae- kroskopischen Untersuchungen konnte

bakterien vor,

die bei hohen

Temperaturen

in vulkani-

schen Seen

leben und da-

her besonders

stabile Mem-

branen besit-

zen miissen.

Bolalipide
konnen uber-
raschend an-

dere Aggrega-

. . . ; . . Links: Hydrogel einer auf dem
tionsformen ausbilden als die ob(?n er gezeigt werden: das.s im Hydrogel . Kopf stehenden Losung des Bo-
wahnten. Insbesondere konnen sich auch  schraubenférmige Filamente von circa laphospholipids mit 0,1 Ge-
neuartige Uberstrukturen bilden. Bei der  fiinf bis sechs Milliardstel Meter Dicke il ibsplrnent Liehits) Aleite-

. . . L . nenmikroskopische Aufnahme
Untersuchung von Bolaphospholipiden (5 bis 6 Nanometer) die wdssrige Losung  der Nanofasern im Hydrogel mit
mit zwei groen polaren Gruppen stellte  durchziehen. Die Dicke der Fibrillen ent- helixartiger Struktur (Negativ-

kontrastierung).
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spricht etwa der Molekiillange. Die Ver-
schlingung dieser ,Nanofasern® fiihrt zu
dem beobachteten Gelcharakter. Bei ho-
hen Temperaturen beobachtet man einen
Zerfall dieser Nanofasern zu Nanoparti-
keln mit ahnlichem Durchmesser und das
Gel verfliissigt sich. Beim Abkiihlen wird
das Gel zuriickgebildet.

Diese iiberraschenden neuen Strukturen
waren auf der Grundlage bisheriger Er-
kenntnisse nicht vorhersagbar. An der
Geschichte ihrer Entdeckung wird nicht
nur die Bedeutung einer breit angelegten
und vorurteilsfreien Grundlagenfor-
schung deutlich. Sie zeigt auch, dass auf
diesem Forschungsgebiet noch mit vielen
weiteren Uberraschungen und anderen
ungewdhnlichen Aggregatstrukturen zu
rechnen ist.

1.4 Neue Materialien und
Elektrochemie

32. WocHE  Matthias Intelmann,
Ursula Rammelt, Waldfried Plieth,
Sibylle Gemming, Thomas Heine,
Gotthard Seifert, Thomas Wolff,
Andreas Richter und Karl-Friedrich
Arndt e Institut fiir Physikalische
Chemie und Elektrochemie, TU Dresden

Im Institut fiir Physikalische Chemie und
Elektrochemie der TU Dresden werden
verschiedene Aspekte neuer Materialien,
ihrer elektrochemischen Herstellung und
Modifizierung untersucht. Die Mitarbeiter
im Arbeitskreis von Professor Waldfried
Plieth beschéftigen sich mit elektroche-
mischen Methoden zur Modifizierung
und Funktionalisierung von Oberflachen.
So werden unter anderem intrinsisch
leitfahige Polymere fiir den Korrosions-
schutz elektrochemisch synthetisiert und
untersucht. Im Arbeitskreis von Professor

Gotthard Seifert wird die Mikroskopische
Modellierung fiir neue Materialien ent-
wickelt und angewandt, im Arbeitskreis
von Professor Thomas Wolff werden Ten-
sidsysteme vor allem photochemisch un-
tersucht und im Arbeitskreis von Profes-
sor Karl-Friedrich Arndt widmet man sich
den smarten Hydrogelen.

Intrinsisch leitfahige Polymere
fiir den Korrosionsschutz
(ARBEITSKREIS

PROF. DR. WALDFRIED PLIETH)

Intrinsisch leitfahige Polymere bilden ei-
ne Materialklasse, die seit etwa 20 Jah-
ren bekannt ist und durch einige fiir Poly-
mere ungewdhnliche Eigenschaften auf-
fallt. Kennzeichnend ist vor allem die Um-
schaltbarkeit zwischen neutralem (isolie-
renden) und oxidiertem (leitfahigen) Zu-
stand. Ein Vertreter dieser speziellen Po-
lymere ist Polythiophen.

Damit leitfahige Polymere im Korrosions-
schutz angewandt werden kénnen, miis-
sen die zu schiitzenden Oberflachen mit
ihnen beschichtet werden. Dabei ist vor
allem die Ausbildung dichter und gut haf-
tender Schichten wichtig. Dies konnte
durch neu entwickelte Haftvermittler er-
reicht werden, die aus einer an der Ober-
flache anbindenden Haftgruppe, einer
(CH,),-Kette als Spacergruppe sowie dem
Thiophen als Kopfgruppe bestehen. Mit
diesen Molekiilen ist es moglich, auf ver-
schiedenen Substraten wie Aluminium,
Magnesium, Eisen aber auch Silizium als
Halbleiter monomolekulare Schichten
von Haftvermittlermolekiilen zu bilden.
Auf diese Schichten kann dann eine Poly-
thiophenschicht polymerisiert werden.
Fiir Eisen oder Stahl eignen sich Haftver-
mittler mit einer Phosphonsadure-Haft-

gruppe.
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Mikroskopische
Modellierung
Neuer Materialien
(ARBEITSKREIS

PROF. DR. GOTTHARD
SEIFERT)

Numerische Verfahren
zur Modellierung kri-
stalliner Systeme nut-
zen die regelmaBige
Anordnung von Atomen ? ? |

und Molekiilen im Kri-
stallgitter. Dadurch
wird nur ein mikrosko-
pisch kleiner Teil als Puzzlestein des ma-
kroskopisch ausgedehnten Materials ex-
plizit modelliert. Die Eigenschaften des
Gesamtsystems lassen sich aus diesen
Puzzlesteinen zusammensetzen. Dies
nutzt man zum Beispiel bei der Modellie-
rung von Zeolithen, also kafigformigen
Gitterstrukturen aus Silizium, Aluminium
und Sauerstoff. Diese Gitterstrukturen
sind sehr pords, so dass sie Stoffe spei-
chern und sogar fiir Reaktionen innerhalb
des Zeolithen bereitstellen. Die Speiche-
rung von Stoffen wird vor allem in Wasch-
mitteln oder in der Aufbereitung von Ab-
fallen benutzt.

In unserer Forschung interessieren wir
uns hauptsdchlich fiir die katalytischen
Eigenschaften der Zeolithe. Am bekann-
testen ist dabei sicherlich das Cracken
von Erdo6l, also die Herstellung von Ben-
zin. Die katalytischen Eigenschaften von
Zeolithen kdnnen durch die Anwesenheit
bestimmter lonen verbessert werden,
wobei der Ort der lonen im Gitter deren
Aktivitat bestimmt. Experimentell kénnen
diese lonen nicht direkt lokalisiert wer-
den, aber Computersimulationen konnen
Aufschluss {iber ihren Ort geben.

Die Schnittmenge von Kolloid-
chemie und Photochemie
(ARBEITSKREIS

PrROF. DR. THOMAS WOLFF)

Heterogene und mikroheterogene Umge-

bungen beeinflussen photochemische Re-
aktionen. Dabei kdnnen die Regioselekti-

vitat, die Stereoselektivitat und die Multi-
plizitdtsselektivitat gesteuert werden.

Bestimmte photoreaktive Solubilisate ha-

ben spezifische Einfliisse auf makrosko-
pische Eigenschaften von Tensidlosun-
gen. Diese kdnnen gesteuert werden,
falls diese Einfliisse fiir Photoedukte und
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Photoprodukte unterschiedlich sind. Man
kann durch die photochemische Umset-
zung geeigneter Solubilisate beispiels-
weise Viskositdten und nicht-Newton-
sche FlieBeigenschaften verandern, Leit-
fahigkeiten von Mikroemulsionen iso-
therm schalten und Phaseniibergdnge in
lyotropen Fliissigkristallen, Polyelektro-
lyt-Tensid-Komplexen und polymeren Ge-
len auslosen.

Smarte Hydrogele -

Softies mit Power
(ARBEITSKREIS

PROF. DR. KARL-FRIEDRICH ARNDT)

Die kiinstlich hergestellten Verwandten
der Gelatine nennt man Hydrogele. Dies
sind Kunststoffe, welche {iber die Fahig-
keit verfiigen, in Wasser um — zum Teil -
mehr als das tausendfache zu quellen
und dieses Wasser zu speichern. Hydro-
gele kommen in vielfdltigen Artikeln des
taglichen Lebens zum Einsatz: als Super-
absorber in Babywindeln oder als kosme-
tische Implantate.

Eine spezielle Gruppe der Hydrogele sind
die smarten Hydrogele. Diese sind sehr
empfindlich gegeniiber der Temperatur
und/oder der Konzentrationen bestimm-
ter Stoffe. Schon bei kleinsten Anderun-
gen dieser Grof3en geben die smarten Hy-
drogele schlagartig gespeichertes Was-
ser ab oder nehmen es auf — sie schrump-
fen oder quellen. Das Hydrogel wirkt da-
bei als sehr empfindlicher Sensor, der
durch die Volumendnderung gleichzeitig
mechanische Arbeit verrichten kann. Man
versucht damit — unter anderem — kiinstli-
che Muskeln zu entwickeln oder Hydro-
gele als kleinste Mikroventile fiir die
»Labs on a Chip“ einzusetzen.

1.5 Environment, lons and
Polymers

35. WoCHE  Steven Pas ®
Institut fiir Physikalische Chemie,
Westfilische Wilhelms-Universitdt
Miinster

The generally accepted age of the Earth
is approximately 4.5 billion years. Our
biosphere evolved over a long period of
time to form the delicate balance it is
today. In contrast to this, man (homo sa-
piens) is only 150-200 thousand years
old. Although much of the biosphere has
survived and evolved over hundreds of
millennia, today it is under threat from
us. Humanity currently poses the grea-
test long term threat to our biosphere.
Since the industrial revolution we have
grown an insatiable appetite for natural
resources to fuel our needs.

The power we consume generally comes
from harnessing the energy obtained
when burning fossil fuels or from physi-
cal and chemical processes. Generally,
obtaining fossil fuels (mining) and their
use (carbon dioxide production) causes
irreparable damage to the environment.
Further, the reserves of fossil fuels are fi-
nite. Currently, the best way to combat
these factors is to rely on chemists, phy-
sicists and materials scientists to deve-
lop new technologies which produce
energy cleanly (e.g. fuel cells), efficiently
store energy from renewable sources
such as solar power (e.g. batteries and
capacitors) and help us reduce energy
consumption (e.g. electrochromic wind-
ows).

All of these technologies currently under
development owe their importance to the
movement of charged particles or ions.
Of all the materials currently studied, the
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most promising and

most technologically

relevant are materials

with disordered struc-

tures. In order to de-

velop such promising

materials it is impor-

tant to understand

how the mobile ions

move and interact

with each other and

their surroundings. Such understanding
is also important in other fields of rese-
arch, such as bioactive glasses (which
help grow new bone tissue in the body)
and nuclear science (how radioactive
ions produced in nuclear power stations
will behave over many centuries).

Of all the materials with disordered struc-
tures polymer electrolytes are the most
promising. They find
application in batte-
ries or capacitors
(e.g. in mobile tele-
phones), as membra-
ne electrolytes in
fuel cells, and as thin withesis
film electrolytes in '
electrochromic wind-

ows. Polymer electrolytes are simply a
salt dissolved into a polymer. Their main
advantages are the ability to be made
into any shape and their mechanical and
electrochemical strength. This means
very small, very light and very powerful
devices can be produced. Polymer elec-
trolytes have not yet been used in high
impact applications, such as electric ve-
hicles, as ionic motion in these systems
is poorly understood. This is in part due
to research in this field being focused on
the application of these materials rather
than understanding them.

My work is to understand how ions move
and interact in polymer electrolytes. This
will help in the optimization of polymer
electrolytes for use in the production,
storage and saving of energy, which has
important environmental applications. To
achieve this, we follow a simple scheme,
which tells us that we need to measure
and understand the materials we make
before we can optimize them.

What do we measure? The best method
to capture all the characteristics of mobi-
le ions in materials is the measurement
of frequency dependent conductivity. He-
re, we measure how electromagnetic ra-
diation interacts with the electrical pro-
perties of the material which are deter-
mined by the dynamics of the mobile
ions. After taking these measurements
we obtain a spectrum, which tells us
about the dynamics of ions carrying char-

ge forward with time and teaches us inva-

luable lessons about the underlying mi-
croscopic characteristics of ions within
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disordered structures.
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the material. The fundamentals of the wird. In einigen Féllen — wie zum Beispiel
model described therein has already hel-  bei optischen Aufhellern in Waschmitteln
ped us understand how ions behave in —nutzt man auch einen strahlenden
disordered crystals, glasses and ionic Ubergang in den Grundzustand (Fluores-
melts. This project, therefore, is both very  zenz und Phosphoreszenz). Die leichte
exciting, promising and important. Anregbarkeit des molekularen Elektro-
nensystems organischer Farbstoffe [dsst
39.Woche 1.6 Sind Farbstoffe mehr aber dariiber hinaus weitere moderne An-
als nur farbig? - wendungen zu.
Farbstoffe als Lichtfanger und
Elektronenkanile Der angeregte Zustand einzelner Molekii-
39.WocHE  Derck Schlettwein le kann zum Beispiel dazu benutzt wer-
Institut fiir Angewandte Physik, den, ein hochenergetisches Elektron auf
Justus-Liebig-Universitit Giefien einen Reaktionspartner zu liberfiihren
oder aber die Elektronenliicke bei niedri-
Organische Farbstoffe kénnen hervorra- ger Energie mit einem Elektron aus dem
gend sichtbares Licht absorbieren. Dies Reaktionspartner zu fiillen. Diese Reak-
fiihrte seit ihrer Entdeckung Ende des 19.  tionen, die man als oxidatives oder re-
Jahrhunderts zu einem Boom in der che-  duktives Loschen des angeregten Zu-
mischen Forschung und Industrie und wir  stands bezeichnet, werden in photoche-
mischen Reaktio-
/ nen genutzt. Fiihrt
{i i Al Verbraucher o Man solche Reak-
------ @ tionen an Grenzfla-
i = 2 ? chen durch, die als
: g f g E Elektroden in elek-
= £ c trochemischen Zel-
g Farbstoff  gouiroi E E % len geschaltet
Sonnenlicht = - sind, so spricht
E man von Photo-

Verinderung der Elekironenergie und geleistete Arbeit in vicletten Pleilen

Funktionsweise einer photoche-

mischen Solarzelle getrieben
durch Lichtabsorption in einem
Farbstoff.

22

Halbleiter

kennen eine grof3e Zahl technischer An-
wendungen in der Farbgebung auf Stof-
fen, in Lacken und in der Druckereitech-
nik. Die Lichtabsorption, die die Farbge-
bung hervorruft, fiihrt zu einer Anregung
des Elektronensystems der Molekiile, die
in dieser klassischen Anwendung nicht
genutzt sondern als Warme abgefiihrt

elektrochemie. In
einer besonderen
Art photoelektro-
chemischer Zellen
lassen sich so Pro-
zesse aufbauen, die ein technisches Pen-
dant zur Photosynthese sind. Dazu wird
ein organischer Farbstoff als Lichtfanger
eingesetzt, der sein hochenergetisches
Elektron des angeregten Zustands auf ei-
ne Halbleiterelektrode iibertragt. Die
Grenzflache dient der Ladungstrennung
und das hochenergetische Elektron kann
an der Riickseite dieser Elektrode abge-
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nommen und

Kapitel 1

im Sinne einer Drain-
Strom

Solarzelle ge- spannung
nutzt werden. |

|
Fiir eine gute
Effizienz sol-
cher Zellen

braucht man

. Gate-

erstens eine

_:|— spannung

hohe Porositat
der Halbleiter-
elektrode, damit genug Farbstoffmolekii-
le ohne Kontakt miteinander adsorbiert
werden kénnen. Zweitens ist eine gute
Abstimmung der energetischen Verhalt-
nisse an der Grenzflache und drittens ei-
ne geeignete Elektroneniibertragung zum
SchlieRen des Stromkreises notwendig.
Dies wurde in der Vergangenheit durch
eine Kombination von nanopordsem Ti-
tandioxid mit rutheniumhaltigen Metall-
komplexen als Farbstoffen erreicht. Die
auf diesen Elektroden basierenden Zellen
werden nach ihrem Erfinder Gratzel-Zel-
len genannt. Wir arbeiten zum einen ge-
meinsam mit einem internationalen Kon-
sortium an einer Weiterentwicklung die-
ses Konzepts. Dazu wird das Halbleiter-
material Zinkoxid gemeinsam mit einer
grof3en Auswahl an einfacheren Farbstof-
fen elektrochemisch abgeschieden. So
erreichen wir eine grof3ere Flexibilitat in
der Farbgebung und Gestaltung der Zel-
len. Zum anderen geht es uns in einem
zweiten Verbundvorhaben um die Frage,
ob in diinne Siliziumschichten eingebau-
te Farbstoffmolekiile auch deren Lichtab-
sorption erhdhen kénnen und so mithel-
fen, die Effizienz als Solarzellenmaterial
weiter zu steigern.

Wenn der Kontakt der einzelnen Elektro-
nensysteme von Farbstoffmolekiilen eng

genug ist, wie etwa in einem Feststoff
(Pigment), so ist ein Elektroneniibergang
von einem Molekiil zum nachsten mog-
lich. In solch einem organischen Fest-
korper fiihrt die Lichtabsorption dann zu
einer erhdhten elektrischen Leitfahigkeit
unter Belichtung (Photoleitung). Diese
Photoleiter sind von grof3er technischer
Bedeutung in nahezu allen elektrofoto-
grafischen Prozessen, und diese sind
Grundlage zum Beispiel von Fotokopie-
rern und Laserdruckern. Oftmals sind
diese Materialien auch ohne Belichtung
bereits leitfahig und konnen als moleku-
lare Halbleiterelektroden genutzt wer-
den. Innerhalb eines nationalen Schwer-
punktverbunds wird ihre Verwendungs-
moglichkeit als organische Feldeffekt-
transistoren untersucht. Dabei wird —
analog zu klassischen Silizium-Transis-
toren — ein elektrisches Feld senkrecht
zu einem diinnen Film solcher Halbleiter-
molekiile angelegt, die sich auf einem
isolierenden Tragermaterial befinden.
Dadurch wird die Ladungstrdagerkonzen-
tration an der Grenzflache beeinflusst
und so der elektrische Strom durch den
Film geschaltet. Die Packung der Molekii-
le im Film sowie die Einstellung der Ener-
gieniveaus sind dabei die entscheiden-
den Optimierungsparameter fiir solche
Elektronenkanile.
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Schematischer Aufbau eines or-
ganischen Feldeffekt-Transistors
(OFET).
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52. Woche

Das materialwissenschaftliche
Entwicklungsschema zeigt den
stufenweisen Ubergang vom per-
fekten Kristall zur ungeordneten
Struktur.
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1.7 Wie hiipfen lonen?

52.WocHE  Klaus Funke, Radha

D. Banhatti und Sabine Brunklaus ®
Institut fiir Physikalische Chemie,
Westfilische Wilhelms-Universitdt
Miinster

Wie hiipfen lonen? Wer vermutet, die ge-
stellte Frage sei vor allem heiter und aka-
demisch, der tduscht sich sehr. Tatsach-
lich ist sie die Grundlage fiir eine Vielfalt
von Hochtechnologieanwendungen, die
man heute als ,,solid state ionics*“ be-
zeichnet. Brennstoffzellen, Feststoffbat-
terien und Sensoren —sie alle beruhen
auf der lonenbewegung in festen Mate-
rialien.

Atome oder lonen kdnnen in fester Mate-
rie nur dann von Platz zu Platz hiipfen,

wenn die Ordnung des Gitters nicht per-
fekt ist. Der Grad der Unordnung und die
Haufigkeit der Platzwechselvorgange
sind miteinander korreliert. In Materia-
lien der Stufe 1, etwa Wolfram oder Gold,
verldsst kein Atom seinen Platz, es gibt
weder atomaren Transport noch chemi-
sche Reaktion. Ein solcher Kristall ist

»Chemisch tot“. Im Vergleich dazu sind
Kristalle der Stufe 2, etwa Kochsalz oder
Silberbromid, bereits ,,sehr lebendig®. In
ihnen laufen Punktdefekte — Zwischengit-
terionen oder Leerstellen — sehr schnell
durch das Gitter. Dabei ist jeder Punktde-
fekt ein regelloser Wanderer, ein ,,ran-
dom walker*.

Dramatische Verdnderungen treten ein,
wenn wir zu den ungeordneten Struktu-
ren der Stufe 3 tibergehen. Stufe 3a be-
zeichnet Kristalle mit ,,strukturell fehlge-
ordnetem* Teilgitter der beweglichen lo-
nen, Stufe 3b Glaser und Stufe 3c ionen-
leitende Polymere. Glaser besitzen kein
periodisches Gitter mehr, Polymere nicht
einmal mehr eine feste Matrix. Wir wis-
sen heute, dass die lonen in Materialien
der Stufe 3 keineswegs einen ,,random
walk* ausfiihren, sondern komplizierte
korrelierte Bewegungen. Deren Spielre-
geln bestimmen die Effizienz des lonen-
transports! Ihre Kenntnis ist bei der welt-
weiten intensiven Suche nach optimier-
ten lonenleitern der Schliissel zum Er-
folg.

»Zeitliche Mikroskopie“ lasst
Spielregeln erkennen

Wie findet man heraus, nach welchen
Spielregeln ein Spiel verlauft? Dazu muss
man zuschauen und nachdenken, das
heif3t, man benotigt Experiment und
Theorie. In unseren Experimenten ver-
wenden wir ,,zeitliche Mikroskope“, mit
denen wir, bei Stunden beginnend, in im-
mer kleinere zeitliche Bereiche vordrin-
gen, bis hinab zu dem millionsten Teil ei-
ner milliardstel Sekunde. Dies gelingt
durch Vermessung der elektrischen Leit-
fahigkeit in einem 18 Dekaden umspan-
nenden Frequenzbereich. Dabei definiert
die Messfrequenz das zeitliche Fenster,
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innerhalb dessen eine Platzverdnderung
stattgefunden haben muss, um in der
Leitfahigkeit als Hiipfvorgang detektiert
zu werden.

Die Leitfahigkeiten der Materialien der
Stufe 2 sind bis zu hohen Frequenzen
konstant. Das Experiment registriert also
unabhangig vom zeitlichen Fenster im-
mer dieselbe Platzwechselhdufigkeit, ge-
nau wie man es bei einem ,,random walk*
erwartet!

Fiir Materialien der Stufe 3 ergibt sich ein
ganz anderes Bild. Die von ionischen
Spriingen verursachte Leitfahigkeit steigt
mit der Frequenz an, bis sie bei etwa 100
GHz ein (kurzes) Hochfrequenzplateau
erreicht. Was bedeutet das? Wenn das
zeitliche Fenster kurz ist, sieht man eine
hohe Platzwechselhaufigkeit; ist es lang,
eine sehr viel niedrigere. Die einzige Er-
klarung: Viele Spriinge werden durch kor-
relierte Riickspriinge wieder annulliert.
Im Hochfrequenzplateau werden alle
Spriinge registriert, im Niederfrequenz-
plateau nur noch die ,,erfolgreichen®. Sie

sind die Elementarschritte des makrosko-

pischen Transports. Besonders fallt auf,
dass die Form der gefundenen Frequenz-
und Zeitabhdngigkeit fiir ganz unter-
schiedliche Materialien immer dieselbe
ist. Das kann man nur verstehen, wenn
man annimmt, dass immer dieselben

Spielregeln das Hiipfen der lonen bestim-

men. Welche sind es?

Entscheidend ist die Wechselwirkung je-
des lons mit seiner dynamischen Umge-
bung. Im lokalen Gleichgewicht ist jedes
lon von einer etwa kugelsymmetrischen
ionischen Nachbarschaft umgeben. Nach
einem Platzwechselvorgang ist das nicht
mehr der Fall. Um die normale Situation
wieder herzustellen, gibt es zwei Mog-
lichkeiten. Entweder springt das lon zu-
riick, oder die Nachbarn lagern sich im
Zuge ihrer eigenen Spriinge in passender
Weise um. Im zweiten Fall erweist sich
der Sprung als erfolgreich, im ersten
nicht. Modellspektren, die auf der Grund-
lage dieses Bildes berechnet wurden,
stimmen mit den experimentellen Spek-
tren hervorragend iiberein.
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2 Chemische Zwerge — die Nanowelt Kapitel 2

Wenn Physikochemiker vom Reich der Zwerge reden, denken sie
weniger an Marchen als vielmehr an jene Welt, in der man die Grof3en
in Nanometern misst. Ein Nanometer — der Begriff leitet sich aus dem
griechischen von nanos = Zwerg ab - ist unvorstellbar klein, exakt

der Millionstel Teil eines Millimeters. Das entspricht in etwa dem
GroBBenverhdltnis zwischen einem Fussball und unserer Erde.

Der Reiz, in dieses Reich der Zwerge vorzudringen liegt darin, dass
Materialien, wenn man sie immer starker zerkleinert, irgendwann
vollkommen neue und unerwartete Eigenschaften entfalten. So etwa
bei modernen Katalysatoren, auf deren Oberfldche sich beispielsweise
Nanopartikel von Metallen befinden. Losungen von Nanokristallen
kénnen in den verschiedensten Farben fluoreszieren. Physikochemiker
konnen nicht nur einzelne Atome auf Oberflachen genauestens verfol-
gen und sogar mit ihnen neue Strukturen aufbauen - sie wissen auch,
wie man die chemischen Zwerge am besten in der gewiinschten Form

herstellt.

2.1 Hat der Teufel die
Oberfldache erfunden?

6. WocHE Katharina Al-Shamery
Institut fiir Reine und Angewandte
Chemie, Carl von Ossietzky Universi-
tat Oldenburg

Uber zwei Drittel der Verfahren zur Her-
stellung von Basis- und Feinchemikalien
sowie die meisten biologischen Reaktio-

nen verlaufen unter Einsatz von Katalysa-

toren (in biologischen Systemen ,,Enzy-
me“ genannt). Dies sind Substanzen, die
in einer chemischen Reaktion nicht ver-
braucht werden, aber quasi als Geburts-
helfer fiir die Bildung neuer Molekiile
dienen. Die Wechselwirkung des Mole-
kiils mit dem Katalysator lockert die Bin-
dung innerhalb des Molekiils, die gebro-
chen werden soll, um ein neues Molekiil
zu erzeugen. Auf diese Weise kann nicht
nur eine hohe Selektivitat erhalten wer-
den, sondern es wird erheblich Energie
gespart, die ansonsten fiir einen Bin-
dungsbruch aufgewendet werden muss.
Somit leisten Katalysatoren einen wichti-

gen Beitrag zur nachhaltigen Erzeugung
von Chemikalien und zum Abbau von
Schadstoffen. In heterogenen Katalysato-
ren erfolgen die Reaktionen an Grenzfla-
chen zwischen zwei Phasen (zum Beispiel
einem Gas und einer festen Oberfldche).

Eine der grofiten Erfolgsstorys der hete-
rogenen Katalyse in den letzten 25 Jahren

ist der Einsatz von Katalysatoren im Auto-

mobil. Erstmalig wurde der Autokatalysa-
tor 1975 in den USA eingesetzt. Da es zur
Reduktion hoher Emissionswerte keines
grofen Kostenaufwands bedarf, hat der
Autokatalysator inzwischen einen welt-
weiten Siegeszug angetreten. Er dient
dazu, Emissionen von nicht verbrannten
Kohlenwasserstoffen, vom unvollstandi-
gen Verbrennungsprodukt Kohlenmon-
oxid und von Stickoxiden, die sich wah-
rend der Verbrennung aus dem Stickstoff
der Luft bilden, sowie die Emission von
Ruf3partikeln zu reduzieren. Kohlenmon-
oxid und Kohlenwasserstoffe erfordern
einen hohen Uberschuss an Luft zur voll-
standigen Umwandlung in Kohlendioxid,
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wdhrend ande-
rerseits die Stick-
oxide einen Uber-
schuss an Brenn-
stoff bendtigen,
um in Stickstoff
uberfiihrt zu wer-
den. Dabei muss
aber gleichzeitig
der Brennstoff-
verbrauch mini-
miert werden. Ein
Sauerstoffsensor
(Lambda-Sonde)
im Abgas vor
dem Katalysator hilft, die Brennstoffzu-

partikeln. Welche Edelmetalle tatsachlich
auf einem bestimmten Markt zum Einsatz
kommen, hangt neben Kostenfaktoren
auch von der Brennstoffqualitdt ab, etwa
vom Anteil an Katalysatorgiften wie Rest-
blei und Schwefel. Sauerstoffspeichern-
de Materialien wie Ceroxid kombiniert
mit weiteren, stabilisierenden Oxiden
dienen zur Reduktion des Benzinver-
brauchs in Beschleunigungsphasen. Zu-
satzkomponenten fungieren als Schwe-
felwasserstofffanger.

Der detaillierte Ablauf der Reaktionen an
einem Katalysator ist ausgesprochen
kompliziert, was den beriihmten Wissen-

flache zersetzt werden oder in

sehr unterschiedlichen, von der
Oberflache abhangigen Anord-
nungen auf der Oberflache sit- .
Zen,gwie hier an einem Beispiel Der Katalysator besteht aus einem Kera-

schematisch gezeigt. Dies beein-  mjkmonolith mit kleinen Kanilen. Auf
flusst wiederum, welche Endpro-

dukte in einer chemischen Reak-
tion gebildet werden kénnen.

fuhr zu optimieren. schaftler Wolfgang Pauli zu dem Aus-
spruch veranlasste, dass der Teufel die
Oberflache erfunden hat. Ein Zugang zum
mikroskopischen Verstandnis von Ele-
den Wanden der Kandle sind hochporése  mentarprozessen an Oberflachen erfolgt

Schichten aufgebracht (Oxide von Alumi-  {iber Oberflachenspektroskopie.

nium, Cer, Zirkonium, usw.), die hochdis-
persiv verteilte Partikel aus Edelmetallen
enthalten. In Dreiwegekatalysatoren be-
finden sich heute Kombinationen aus Pla-
tin/Rhodium, Platin/Rhodium/Palladium,
nur Palladium oder Palladium/Rhodium-

Die Untersuchungen werden an hochge-
ordneten, so genannten einkristallinen
Proben durchgefiihrt, die sich in einem
Ultrahochvakuum befinden. Man kann
dabei gezielt eine ganz bestimmte Mole-

kiilsorte mit der Oberfldache in Beriihrung
bringen und zum Beispiel lernen, wie
stark das Molekiil an die Oberfldache ge-
bunden ist oder ob und wie das Molekiil
zersetzt wird. In neuester Zeit ist man da-
zu {ibergegangen, kleine Metallpartikel
auf einem oxidischen Tragermaterial auf-
zubringen, um den realen Bedingungen
in der Katalyse naher zu kommen. Dabei
konnten verschiedene Arbeitsgruppen
zeigen, dass die Effizienz eines hetero-
gen katalysierten Prozesses sehr stark
von der Grof3e und genauen Struktur der
Edelmetallpartikel abhdngen kann. Mei-
ne Mitarbeiter haben in jiingster Zeit ge-
funden, dass etwa Kohlenmonoxid be-

Um gezielt die Wechselwirkung
einer gewiinschten Molekiilsorte
mit einer hochgeordneten Ober-
flache untersuchen zu kénnen,
werden Ultrahochvakuumkam-
mern eingesetzt. In ihnen
herrscht ein Vakuum, dass nur
noch durch das Vakuum im Welt-
raum {ibertroffen werden kann.
So kann die Probe nicht durch
unerwiinschte Molekiile aus der
Atmosphdre wie Wasser, Kohlen-
dioxid, Sauerstoff und anderen
Molekiilen wahrend der Messung
verunreinigt werden.
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sonders mobil auf sehr kleinen Palladium-
partikeln ist. Verstarkt wird dieser Effekt,
wenn die Systeme mit UV-Licht bestrahlt
werden. Andererseits ist Stickstoffmon-
oxid an kleinen Palladiumpartikeln we-
sentlich schwacher gebunden als an gro-
Ben. Erst bei Temperaturen oberhalb von
80 °Celsius wird, ebenfalls abhangig von
der GroBe und Rauhigkeit der Metallpar-
tikel, das Stickoxid in seine Bestandteile
atomarer Stickstoff und atomarer Sauer-
stoff zerlegt. Derartige Ergebnisse konn-
ten zusammen mit anderen Untersuchun-
gen helfen, die Konsistenz von Katalysa-
toren zu verbessern.

2.2 Leuchtende Kristdllchen
— Synthese und Eigenschaften
von Kristallen mit Durchmes-
sern im Nanometerbereich

10. WocHE  Markus Haase und Kar-
sten Kdmpe e Institut fiir Physikali-
sche Chemie, Universitdt Hamburg

Unsere Arbeitsgruppe synthetisiert und
untersucht so genannte nanokristalline
Festkorper. Dabei handelt es
sich um feste Stoffe, die aus
sehr kleinen Kristallen mit
Durchmessern von nur weni-
gen Nanometern (= Million-
stel Millimetern) bestehen.
Kristalle in diesem Grof3en-
bereich enthalten nur einige
100 bis einige 10000 Atome
und werden Nanokristalle
oder Nanopartikel genannt.

Nanokristalle sind so klein,
dass sie nur mit Elektronen-
mikroskopen sichtbar ge-

erreichen. Je nach Herstellungsmethode
konnen sie sehr unterschiedliche Grof3en
und Formen aufweisen.

Wegen der geringen Kristallgrofie sitzt
ein betrdachtlicher Anteil der Atome an
der Oberflache der Kristalle, wobei die
Bindungen dieser Oberflaichenatome, die
ja zu einer Seite keinen Bindungspartner
haben, auf irgendeine Weise abgesattigt
werden miissen. Bei unseren Nanokri-
stallen geschieht dies durch die chemi-
sche Ankniipfung von organischen Mole-
kiilen, sogenannten Liganden.

Die Liganden verhindern auBBerdem, dass
die Kristalle stark aneinander haften oder
zu grofien Kristallen zusammenwachsen.
Besonders wichtig ist, dass durch sie die
Nanokristalle in organischen Losungsmit-
teln ,,l6slich* werden. Man erhdlt dann
so genannte kolloidale Losungen, in de-
nen sich die Nanokristalle unabhadngig
voneinander bewegen. Weil die Kristalle
so klein sind, sehen kolloidale Losungen
unserer Kristalle nicht triibe aus, sondern

sind transparent und klar.

Kapitel 2

10. Woche

Elektronenmikroskopische Auf-
nahmen unterschiedlicher nano-
kristalliner Substanzen.

macht werden kdnnen, die
sehr hohe Vergrofierungen
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Nanokristall mit skizzierten
2-Ethylhexylgruppen als
Liganden.

Kolloidale Losungen von Nano-
kristallen (aus Lanthanphos-
phat), deren Kristallgitter gezielt
mit Atomen der Elemente Terbi-
um bzw. Europium verunreinigt
(,,dotiert*) wurden. Werden die
Terbium- bzw. Europiumatome in
den Nanokristallen durch UV-
Licht angeregt, geben sie gelb-
griines (rechts im Bild) bzw. rotes
Licht (links im Bild) ab. Mischun-
gen dieser beiden Losungen
leuchten je nach Mischungsver-
haltnis in Farbschattierungen
zwischen gelb und orange
(Bildmitte), entsprechend den
Regeln der additiven Farbmi-
schung fiir Rot und Griin.
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Manche Nanokristalle fluoreszieren,
wenn sie mit ultraviolettem (UV) Licht be-
strahlt werden, das heifit nach Absorpti-
on von UV-Licht strahlen sie Licht im
sichtbaren Spektralbereich ab. Wie bei
Kristallen normaler Grof3e kann dieses
Leuchten (Fluoreszenz) unter UV-Licht ei-
ne Eigenschaft des Festkdrpermaterials
selbst sein oder durch Fremdatome (Ver-
unreinigungen) im Kristallgitter hervor-
gerufen werden. Man kann heute in Na-
nokristalle gezielt Fremdatome einbauen,

um den Kristallen bestimmte Eigenschaf-
ten zu verleihen.

Wasserklare, transparente, fluoreszieren-
de kolloidale Losungen konnen zur Mar-
kierung unterschiedlichster Materialien
verwendet werden. Zurzeit sind weltweite
Bestrebungen im Gange, solche und an-
dere leuchtende Nanokristalle fiir die
Markierung von Krebszellen und weiterer
biologischer Substrate einzusetzen.

2.3 Chemie mit
Nanostrukturen

14. WOCHE  Hajo Freund
Fritz-Haber-Institut der Max-Planck-
Gesellschaft, Berlin

Ob in der Umweltschutztechnik oder In-
dustrie —in vielen chemischen Prozessen
kommen Katalysatoren zum Einsatz. Ihr
Zweck ist es, chemische Reaktionen ge-
zielt zu lenken oder zu beschleunigen.
Oftmals bestehen aktive Katalysatoren
aus sehr kleinen Metallteilchen von der
Grofe einiger tausend Atome auf einem
Tragermaterial. Solche Teilchen werden
auch als Nanostrukturen bezeichnet, da
sich ihre Grof3e auf einer Langenskala im
Nanometerbereich angeben ldsst (ein
Nanometer entspricht einem millionstel
Millimeter). Als Tragermaterial werden
haufig Oxide, genauer: Metall-Sauerstoff-
Verbindungen, verwendet. Allerdings ist
die Wirkungsweise vieler Katalysatoren
bis heute unbekannt. Am Fritz-Haber-In-
stitut befassen sich Chemiker und Physi-
ker mit einem Spezialfall katalytischer
Prozesse, der so genannten heterogenen
Katalyse. Hier lduft die chemische Reakti-
on (wie beim Autokatalysator) an der
Oberflache eines Festkdrpers ab.
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Grundlagenforschung

Um den Verlauf chemischer Reaktionen
an mikroskopischen Katalysatorteilchen
aufzuklaren, haben die Wissenschaftler
eine einfache Beispielreaktion unter-
sucht. Sie setzten so genannte Modell-
katalysatoren ein, deren Struktur sich
genau bestimmen ldsst. Die
reaktiven Metallteilchen be-
stehen aus winzigen Palla-
diumkristallen, wie sie auch
in vielen kommerziellen Ka-
talysatorsystemen verwen-
det werden. An der Oberfla-
che dieser, nur wenige Na-
nometer groBen, Kristalle
findet man viele
unterschiedliche Platze, wie
etwa Kanten, Ecken und Kri-
stallflachen, an denen Mo-
lekiile adsorbiert werden.
Die beispielsweise fiir die
Abgaskatalyse wichtigen
Kohlenmonoxid- und Stick-
stoffmonoxidmolekiile
lassen sich mit Hilfe der Infrarotspektro-
skopie identifizieren. Es wird nun vermu-
tet, dass an den verschiedenen Platzen
nur jeweils ganz bestimmte Reaktionen
ablaufen.

Um Katalysatoren gezielter entwickeln zu
konnen, muss man ihre chemisch aktiven
Oberflachen und ihre atomare Struktur
genau kennen. Wissenschaftlern der Ab-
teilung Chemische Physik ist es nun ge-
lungen, die atomare Struktur eines Sy-
stems aus Tragermaterial und aufge-
brachten Metallteilchen im Detail, also
Atom fiir Atom, zu verstehen. Als Modell-
system fiir das Tragermaterial verwende-
ten die Forscher einen diinnen Eisenoxid-
film auf einem Platinkristall. Auf diesem
diinnen Film wurden dann anschliefend

Palladiumatome aufgebracht, aus denen
sich auf der Oberfldche die katalytisch
aktiven Metallteilchen bildeten.

Die Struktur dieses Systems bestimmten
die Wissenschaftler mit dem Rastertun-
nelmikroskop. Diese Untersuchungsme-

thode erlaubt es, die obersten Atome auf
einer Oberflache direkt abzubilden. Ins-

besondere war man daran interessiert, in
welcher geometrischen Anordnung die
Palladiuminseln auf dem Trdagermaterial
(also dem Eisenoxidfilm) wachsen. Durch
die gleichzeitige Abbildung der Palladi-
uminseln und des Tragermaterials konnte
nun die Lage der Palladiumatome im Ver-
gleich zum Eisenoxidfilm bestimmt wer-
den.

Experimentelle und mittlerweile auch
theoretische Methoden erlauben zwar
sehr detaillierte Einblicke in das katalyti-
sche Geschehen. Doch diese werden oft
nur bei niedrigen Driicken und Tempera-
turen gewonnen, die sich von den tat-
sdchlichen technologischen Bedingun-
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Palladium-Cluster auf Al,05-Film

(43 nm x 43 nm).
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(1 nm = 1 millionstel mm). Die ,,Teilchen*“  der konfokalen Fluoreszenzmikroskopie
sind an der Oberflache mit molekularen ist es moglich, einzelne Farbstoffmolekii-
Liganden belegt und konnen in verschie-  le zu identifizieren und ihre Rotationsdy-
denen Losungsmitteln erzeugt werden. namik zu verfolgen.

Obwohl die Teilchen weitgehend monodi-

spers prdpa-

riert werden i
kénnen, gibt

es zwischen
einzelnen

Teilchen Va-
riationen in
Grof3e, Form

und Anzahl

der Defekte.

Wir sind nun _—
daraninter-  ‘ga; 2nm 3Inm 4nm 5nm 6nm
essiert,

strukturelle Merkmale mit den fiir die An-

wendung wichtigen optischen Eigen-

schaften in Verbindung zu bringen. Dazu

werden identische Teilchen mit verschie-

denen mikroskopischen Verfahren unter-

sucht. So gelingt es, optische Charakteri-

stika (Fluoreszenzspektrum, Orientierung

des Ubergangsdipols) eines ,,Teilchens*

mit seinen aus einer hochaufgeldsten

elektronenmikroskopischen Aufnahme zu-

gdnglichen strukturellen Parametern (Gro-

Be, Form, Kristallinitat) zu korrelieren.

Dynamik in amorphen Stoffen

Die molekulare Dynamik in unterkiihlten
und glasartigen Stoffen bestimmt zum
grofen Teil deren Herstellungs- und Be-
arbeitungseigenschaften. Bis heute ist
unklar, wie homogen die Dynamik in ei-
ner amorphen Probe ist: Verhalten sich
alle Molekiile gleich oder kdnnen sie sich
je nach Ort unterschiedlich schnell bewe-
gen? Wenn das Material dynamisch sehr
heterogen ware, konnten etwa Alterungs-
prozesse schneller ablaufen als der Mit-
telwert der Dynamik erwarten liefle. Mit

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. KAPITEL 3
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1-10 nm

Die Farbe von in Toluol gelosten
Nanokristallen aus Cadmium-Se-
lenid (CdSe) l&sst sich durch Gré-
Benvariation dndern. Verschie-
denfarbige Nanokristalle kdnn-
ten daher technische Anwendung
in der medizinischen Diagnostik,
als Leuchtzentren in Leuchtdio-
den oder als Lasermaterialien
finden.
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4 Von Detektiven und Spionen - Kapitel 4
Hineinschauen in den (bio)chemischen Prozess

Was passiert genau, wenn Biomolekiile miteinander reagieren?
Beispielsweise wenn ein Virus etwa in unseren Korper eindringt?

Und wie kann man iiberhaupt ein einzelnes Molekiil, ein einzelnes
Atom sehen? Hochkomplizierte Methoden, wie sie die Physiko-
chemiker beherrschen und immer weiter verfeinern, geben hieriiber
Auskunft. Magnetische Kernresonanz-Spektroskopie, lineare und
nichtlineare laserspektroskopische Techniken, rotationsauflésende
laserinduzierte Fluoreszenzspektroskopie, laserinduzierte Desorption
von lonen oder Raman-Spektroskopie sind nur einige Beispiele.

Sie alle helfen mit, die Natur von Bindungen in Molekiilen, Wechsel-
wirkungen zwischen Molekiilen und die Verdnderungen bei chemischen
Reaktionen besser zu verstehen.

4.1 Zuschauen bei der che-  istin einer menschlichen Lebensspanne 2. Woche
mischen Reaktion — Detektiv- allerdings unbedeutend. Am anderen En-
arbeit mit kurzen Laserpulsen de des zeitlichen Kontinuums finden sich
sehr schnelle chemische Prozesse. In au-

2. WocHE Katharina Kohse-Hoinghaus
Berordentlich rascher Abfolge erfahren

und Andreas Brockhinke ® Physikali-

sche Chemie I, Universitiit Bielefeld einzelne Atome, Molekiile oder Molekiil-  wit Farbstoffen markierte
verbdnde chemische Verdnderungen: Proteinel Werdenlmit kurzzn
. . .. . . Laserpulsen analysiert — die
Viele chemische Prozesse geschehen un-  Stéf3e mit Nachbarmolekiilen und Wech- Lichtepmission entyh'ailt charakte-

merklich fiir den menschlichen Betrach- selwirkungen mit der unmittelbaren Um- ristische Information tiber die
ter, weil sie entweder zu schnell oderzu  gebung fiihren zu Energieaustausch, Dre- E?:f;li?;f;?f?i’als Kette
langsam ablaufen. Zwar ist der Menschin  hung um Bindungsachsen, Vibrieren des blauer Lichtpunkte zu erkennen.
der Lage, einen Zeitverlauf
von Sekundenbruchteilen bis
zu mehreren Tagen zu verfol-
gen. Sind Vorgdnge jedoch
wesentlich schneller oder
langsamer, so entziehen sie
sich unserer direkten Beob-
achtung. Die Zeitskala chemi-
scher Verdanderungen umfasst
etliche Gré3enordnungen und
in den extremen Bereichen
versagt die menschliche
Wahrnehmung. So ist etwa
der Diamant, ein Symbol fiir
Bestandigkeit, in Wirklichkeit
instabil: Er verwandelt sich
ganz langsam in Graphit. Das
Ausmaf dieser Umwandlung
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Turm aus Silizium. Solche kegel-
formigen Strukturen entstehen
bei der chemischen Abscheidung
von Silizium aus der Gasphase
an bestimmten Fehlstellen im
Tragermaterial (farbig unterlegte
elektronenmikroskopische Auf-
nahme).

58

gesamten Molekiilgeriistes oder zur Be-
wegung einzelner Baugruppen und letzt-
lich auch zum Ausbilden neuer chemi-
scher Verbindungen.

Um schnelle chemische Vorgdnge ,,in
Echtzeit“ zu verfolgen, wenden wir die la-
serinduzierte Fluoreszenzspektroskopie
—kurz: LIF — an, mit Laserpulsen im Piko-
sekundenbereich. Eine Pikosekunde ist
der billionste Teil einer Sekunde (1 ps =
1012 5), Jeder Laserpuls entspricht dabei
der Verschlusszeit bei der Fotografie, und
so erhdlt man mit diesem Verfahren Mo-
mentaufnahmen des Reaktionsablaufs.
Da nur ,,passendes* Licht von einem be-
stimmten Molekiil aufgenommen (,,ab-
sorbiert*) wird, und es danach wiederum
nur Licht charakteristischer Frequenzen
(die Fluoreszenz) abstrahlt, kann man
verschiedene Molekiile auch in sehr kom-
plexen Reaktionssystemen unterschei-
den.

Die Laser-Spektroskopie mit Pikosekun-
den-Pulsen ist besonders interessant fiir
den Nachweis von Umlagerungen in bio-
chemisch wichtigen Molekiilen, wie DNA,
Peptiden oder Proteinen.

Mit spektroskopischen Methoden lasst
sich feststellen, ob Biomolekiile an einer
spezifischen Stelle miteinander wechsel-
wirken, und ob rdumliche Veranderungen
in der Gegend dieser ,,aktiven“ Zentren
zu einem verdnderten Reaktionsverhal-
ten fiihren. Ein Beispiel ist die Wechsel-
wirkung eines Wirkstoffes (oder Medika-
ments) mit einem Zielprotein. Nur dann,
wenn sich beide Stoffe an der richtigen
Stelle auf Abstdnde einiger Nanometer
nahe kommen, kann die entsprechende
Wechselwirkung stattfinden. Mit Fluores-
zenzfarbstoffen markierte Bestandteile
des Biomolekiils dienen dabei als mole-
kulare Sonden fiir die Laseranalyse. Die
untersuchten Fragestellungen reichen
vom Studium der Reaktion pflanzlicher
Proteine auf Stressfaktoren bis zur Iden-
tifizierung embryonaler Zellen im Blut-
plasma schwangerer Frauen zur Friiher-
kennung moéglicher Krankheitsrisiken des
Kindes.

Komplexe Reaktionssysteme finden sich
jedoch nicht nur in der Biochemie. In un-
serem Fall sind das zum Beispiel auch
Verbrennungsprozesse, bei denen wir
kurzlebige Zwischenprodukte nachwei-
sen, die etwa fiir die Schadstoffbildung
interessant sind. Nicht nur das erwdhnte
LIF-Verfahren und weitere Lasertechniken
kommen hierbei zum Einsatz, sondern
auch verschiedene Arten der Massen-
spektrometrie. In Kombination erlauben
diese Analysenmethoden, sich detaillier-
te Einblicke in die sehr verschlungenen
Reaktionswege vom Brennstoff-Luft-Ge-
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misch bis hin zu hochmolekularen Ruf3-
vorlaufern zu verschaffen und so die
Grundlage fiir Strategien zur Schadstoff-
minderung zu schaffen und zu erweitern.

Andere Reaktionssysteme, in denen der
Nachweis einzelner Zwischenprodukte
Auskunft iber den Reaktionsablauf ge-
ben kann, sind solche zur Materialab-
scheidung aus der Gasphase. Mit so ge-
nannten CVD-Verfahren (CVD = Chemical
Vapour Deposition) werden in einer ge-
eigneten Reaktionsumgebung auf vorbe-
handelte Unterlagen (,,Substrate®) diinne
Schichten abgeschieden, die besondere
Eigenschaften haben, also beispielswei-
se besonders verschleiR3fest oder extrem
leitfahig sind. Die Anwendungen reichen
von der Herstellung hdchstintegrierter
Bauelemente {iber effiziente Katalysato-
ren und kostengiinstige Solarzellen bis
zu hochtemperaturfesten Turbinenschau-
feln fiir zukiinftige Kraftwerke.

4.2 Raman-Spektroskopie:

ein Schliissel zur Losung vie-
ler physikalisch-chemischer

und biophysikalischer Frage-
stellungen

8. WoCHE Jiirgen Popp e Institut
fiir Physikalische Chemie, Friedrich-
Schiller-Universitdt Jena;

Wolfgang Kiefer e Institut fiir Physika-
lische Chemie, Universitdt Wiirzburg

Den iiberwiegenden Teil unserer heuti-
gen Kenntnisse iiber die Struktur der Ato-
me oder Molekiile verdanken wir laser-
spektroskopischen Untersuchungen. De-
taillierte Erkenntnisse direkt auf moleku-
larer Ebene konnen beispielsweise mit
der Raman-Spektroskopie gewonnen
werden. Die Raman-Spektroskopie liefert

Informationen iiber den strukturellen
Aufbau organischer, anorganischer und
biologischer Molekiile und erlaubt damit
unter anderem die Bearbeitung biolo-
gisch-medizinischer Fragestellungen auf
Molekiilebene.

Der Raman-Effekt wurde 1928 von Raman
und Krishnan in Indien entdeckt und lie-
fert Informationen liber Schwingungs-
und Rotationszustande von Molekiilen.
Er ist die Konsequenz einer Wechselwir-
kung von elektromagnetischer Strahlung
mit der Elektronenhiille der Molekiile.
Zur Anregung wird die Probe mit einem
Laser bestrahlt. Wahrend der grofite Teil
(99,99 Prozent) des Laserlichtes die Pro-
be durchstrahlt, wird ein kleiner Anteil an
den Molekiilen in alle Raumrichtungen
gestreut. Diese so genannte elastische
Lichtstreuung der Lichtquanten des La-
sers an den Molekiilen bezeichnet man
als Rayleigh-Streuung. Sie hat die gleiche
Wellenldnge wie das Laserlicht. Ein ex-
trem geringer Anteil der Lichtquanten
wird inelastisch an den Molekiilen ge-
streut: Sie besitzen nach der Wechselwir-
kung eine andere Frequenz als die einge-
strahlte. Diese inelastische Streuung be-
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New Raman
Techniques
in Life Sciences

Mit Hilfe der Mikro-Raman-Spek-
troskopie kdnnen biologische
Molekiile direkt in Pflanzen loka-
lisiert und identifiziert werden.

8. Woche
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Mit Hilfe der Mikro-Raman-Spek-
troskopie kann man Mikroorga-
nismen wie Hefen oder Bakterien
schnell und vor Ort ohne weitere
Kultivierung identifizieren.
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zeichnet man als Raman-Streuung. Sie
resultiert aus der Tatsache, dass sich die
Elektronenhiille eines Molekiils defor-
mieren kann, wahrend die Kerne des Mo-
lekiils gegeneinander schwingen. Der
Frequenzunterschied zwischen den inela-
stisch gestreuten Lichtquanten und den
eingestrahlten Lichtquanten enthalt so-
mit Informationen tiber Schwingungen
der Molekiile.

Durch Kombination eines Raman-Spek-
trometers mit einem Lichtmikroskop (Mi-
kro-Raman-Spektroskopie), ist eine axia-
le und laterale Auflosung bis in den Be-
reich von unter einem Mikrometer reali-
sierbar, wodurch sich zwei oder dreidi-
mensionale Raman-Bilder aufzeichnen
lassen, was zu vielen Anwendungsberei-
chen der Raman-Spektroskopie fiihrt.

Biologie und Medizin

Der Einsatz In-vivo-Raman-spektroskopi-
scher Untersuchungen von Geweben und
Zellen in der medizinischen, pharmazeu-
tischen und biologischen Diagnostik ge-
winnt zunehmend an Bedeutung. Die Auf-
gabe von In-vivo-Methoden besteht dar-
in, Informationen liber Zellinhaltsstoffe in
der lebenden Zelle zu liefern, ohne diese
zu zerstoren. Mit Hilfe der Mikro-Raman-
Spektroskopie konnen Raman-Spektren

Single unknown

bacterium Identification

by cultivation

24upto72h

Identification
within minutes
micro-Raman
spectroscopy
in combination with
the classificator
“SVm”

rrrrrrr

von einzelnen Zellen, Zellorganellen oder
ausgewadhlten Gewebebereichen aufge-
nommen werden.

Da sich mit der Raman-Spektroskopie
auch krankheitsbedingte Veranderungen
innerhalb von Gewebeproben beobach-
ten lassen, findet die Raman-Spektrosko-
pie vermehrt Einsatz zur minimalinvasi-
ven Diagnostik von Tumor- und Krebser-
krankungen. Ein weiteres Einsatzgebiet
ist die Untersuchung der Wirkmechanis-
men von Arzneistoffen direkt auf moleku-
larer Ebene.

Mineralogie und Planetologie

Fiir das Verstandnis der Entwicklung von
Planeten ist eine genaue Untersuchung
des Oberflachenmaterials und seiner mi-
neralischen Komponenten eine wesentli-
che Voraussetzung. Die In-situ-Raman-
Spektroskopie kann prazise Informatio-
nen liber die mineralogische Zusammen-
setzung der Oberflache der terrestri-
schen Planeten liefern. Qualitative und
quantitative Informationen iiber die
rdumliche Verteilung und Zusammenset-
zung der Mineralkomponenten in der
Probe konnen erhalten werden. Ferner
lassen sich kleinste organische und anor-
ganische Stoffmengen Raman-spektro-
skopisch identifizieren, was fiir das Ge-
biet der Exo-Biologie von Bedeutung ist.

Umwelt und Gesundheit

Mikropartikel, also kleine Teilchen mit
Durchmessern im Bereich von Submikro-
metern bis zu Millimetern, spielen eine
zentrale Rolle im tdglichen Leben. Eine
elegante Methode fiir ein detailliertes
Studium von chemischen oder physikali-
schen Abldufen in einem einzelnen Mi-
krotropfchen ist die optische Levitation
oder optische Pinzette, bei welcher der
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Strahlungsdruck eines Lasers ausgenutzt
wird, um das Mikroteilchen frei im Raum
schweben zu lassen. Das Laserlicht der
optischen Pinzette dient hierbei gleich-
zeitig als Strahlungsquelle fiir Lichtstreu-
experimente und als Instrument fiir die
optische Levitation. Aus den Daten der
elastischen Lichtstreuung (Mie-Streuung)
konnen sehr genau der Radius sowie der
Brechungsindex des Mikrotrépfchens und
aus den Raman-Spektren dessen chemi-
sche Zusammensetzung bestimmt werden.

4.3 ,Biomolekiile unter

der Lupe*, Biophysikalische
Chemie = Biologie + Physik +
Chemie: ein Beitrag zum
Verstandnis komplexer
biologischer Systeme

12. WocHE  Roland Winter ®
Physikalische Chemie, Universitdt
Dortmund

Wahrend Chemie, Physik und Biologie
sich im letzten Jahrhundert weitgehend
auseinander gelebt haben, ist seit eini-
gen Jahren eine umgekehrte Tendenz er-
kennbar. Dies ist umso wichtiger, als es
in der jetzigen Postgenom-Ara darum
geht, Genaktivitdt und Funktion der Pro-
teine und anderer Biomolekiile in einer
Zelle zu verstehen. Das molekulare Ver-
standnis der Lebensvorgdnge riickt im-
mer mehr in den Vordergrund naturwis-
senschaftlicher Forschungsarbeiten. Bio-
physikalische Chemie und Biophysik ha-
ben daher in den letzten Jahrzehnten an
Bedeutung gewonnen. lhr Erfolg ist ins-
besondere auf Fortschritte im Bereich der
physikalisch-chemischen Untersu-
chungsmethoden und der Entwicklung
neuer theoretischer Ansdtze zum Ver-
standnis der Selbstorganisation und

Funktion biologischer Materie zuriickzu-
fihren, die es heute erlauben, selbst re-
lativ komplexe biochemische Systeme
hinsichtlich ihrer strukturellen und dyna-
mischen Eigenschaften analysieren zu
kdnnen.

Hier soll ein kleiner Einblick in die bio-
physikalisch-chemische Arbeitsweise
gegeben werden (Einfiihrung in die Prin-
zipien ausgewahlter Methoden, repra-
sentative Anwendungsbeispiele; Detailin-
formationen zu den genannten Punkten
finden sich auf beiliegender CD-ROM):

* Fluoreszenzspektroskopie als Methode,
Proteinen bei der Aggregation zuzu-
schauen

e Rasterkraftmikroskopie an Lipidmem-
branen und anderen biomolekularen
Systemen

* Fluoreszenzmikroskopie — zur direkten
Visualisierung biomolekularer Systeme

e Biofilme auf Materialoberflachen

e Sekundarstrukturbestimmung von Pro-
teinen mittels Infrarot-Spektroskopie

e Atomkerne als Spione — die NMR-Spek-
troskopie zur Proteinstrukturermittlung

e Kleinwinkelstreuung - {iber die Grof3e
und Form von Biomolekiilen

e Computersimulation biomolekularer
Systeme

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. KAPITEL 4
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Das tragende Element einer bio-
logischen Membran ist eine aus
verschiedenen Phospholipiden
aufgebaute Doppelschicht, in die
Steroide, wie etwa Cholesterol,
und als funktionelle Einheiten
Proteine eingelagert sind. Auf-
grund der Komplexitat natirli-
cher Membranen finden physika-
lisch-chemische Untersuchungen
zur Struktur und Dynamik von
Membranen notwendigerweise
an Modellsystemen statt, die nur
aus wenigen Komponenten be-
stehen.

15. Woche
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,What is life?“
So lautete der
Titel des be-
rithmten Buches
von Erwin Schro-
dinger von 1944.
Es war ein erster
Versuch, einige
Wunder der Bio-
logie im Rahmen
der Gesetze der Physik, insbesondere der
Statistischen Mechanik, zu verstehen.
Etwa 20 Jahre spater (1963) schrieb
Richard P. Feynman in seinen beriihmten
Lectures on Physics: ,,Certainly no sub-
ject or field is making more progress on
so many fronts at the present moment
than biology, and if we were to name the
most powerful assumption of all, which
leads one on and on in an attempt to
understand life, it is that all things are
made of atoms, and that everything that
living things do can be understood in
terms of the jigglings and wigglings of
atoms”. Mit faszinierenden neuen physi-
kalisch-chemischen Techniken und neuen
theoretischen Ansdtzen sowie mit Hilfe
effektiver werdender Computer-Simula-
tionsmethoden riicken wir heute dem Ziel
ndher, immer mehr biologische Teilsyste-
me quantitativ auf molekularer Ebene
verstehen zu kdonnen.

Biophysikalische Chemie
an der Universitat Dortmund

Ziel unserer eigenen Arbeiten ist es,
durch Untersuchungen an biologischen
Modellsystemen, wie Modellbiomembra-
nen und einfachen Proteinen, ein tieferes
Verstdndnis ihrer molekularen Eigen-
schaften und damit auch der Funktion der
komplexeren natiirlichen Systeme zu ge-
winnen. An Modellbiomembranen inter-
essiert uns die Aufklarung der Struktur,

Dynamik und des Phasenverhaltens von
Lipiden und Membranen, die theoreti-
sche Beschreibung der Ursachen ihrer
supramolekularen Organisation sowie
der Einfluss von Zusatzkomponenten, wie
Cholesterol, Pharmaka, Polypeptiden und
Proteinen, auf die Eigenschaften der
Membransysteme.

Neben den Grundlagenaspekten werden
auch anwendungsbezogene Fragestellun-
gen bearbeitet, wie etwa die Verkapse-
lung pharmakologisch aktiver Substan-
zen. Unsere Arbeiten an Proteinen wid-
men sich der Korrelation zwischen ihrer
Struktur und Stabilitat, der Kinetik der
Proteinfaltung, aber auch der Missfaltung
und Aggregation von Proteinen. Die
Kenntnis dieser Eigenschaften ist not-
wendig, um Proteine mit bestimmten Ei-
genschaften gezielt synthetisieren zu
kdnnen, und sie ist Voraussetzung fiir
das Design von Wirkstoffen gegen Krank-
heiten, die beispielsweise — wie Alzhei-
mer — auf der Missfaltung von Proteinen
beruhen. Ein besonderes Augenmerk un-
serer Untersuchungen richtet sich auf
Hochdruckeffekte in der molekularen
Biophysik. Das Studium des Einflusses
hoher Driicke auf Biomolekiile hat auch
biologische und biotechnologische Be-
deutung, etwa fiir das Verstandnis der
Physiologie von Tiefseeorganismen oder
die Haltbarmachung von Nahrungsmit-
teln durch Anwendung hoher Driicke.

4.4 Intermolekulare
Wechselwirkungen mit
,sunsichtbarem* Infrarotlaser-
licht sichtbar gemacht

15. WOCHE  Erik Briindermann und
Martina Havenith ® Physikalische
Chemie Il, Ruhr-Universitdt Bochum
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Was sind ,,Intermolekulare
Wechselwirkungen“?

Die intermolekulare Wechselwirkung be-
wirkt viele Phdnomene des Alltags: die
Stabilitat von Seifenblasen, die Bildung
von Wassertropfen, dass Geckos an der
Decke laufen konnen, die Form von Eis-
kristallen und vieles mehr. Diese Wech-
selwirkung halt Molekiile zusammen oh-
ne eigentliche ,,chemische“ Bindung. Sie
wirkt intermolekular, also ,,zwischen*
den Molekiilen. Ein Spezialfall der inter-
molekularen Wechselwirkung ist die Was-
serstoffbriickenbindung. Sie ist stark ge-
richtet und erlaubt daher die Bildung von
Strukturen wie der DNA.

Wasserstoffbriickenbindungen sind entscheidend
beispielsweise fiir die Struktur der DNA.

Wo das Chemie-Lehrbuch irrt
oder ,,Das Ratsel des Ammoniak-
Dimers*

Ammoniak kann Protonendonor und Pro-
tonenakzeptor sein. Das Ammoniak-Dimer
galt lange als Lehrbuchbeispiel fiir die
Wasserstoffbriickenbindung. Wenn wir
der so genannten ,,chemischen Intuition®
folgen, wiirden wir annehmen, dass das
Ammoniak-Dimer eine lineare Wasser-
stoff-Briickenbindung ausbildet. In alten
Modellen wird Stickstoff eine negative

Partialladung zugeordnet und Wasser-
stoff eine positive. Beide sollten sich wie
gegensatzlich gepolte Pole zweier Ma-
gnete linear ausrichten. Auch alle genau-
en theoretischen Berechnungen sagten
eine lineare H-Briicke voraus. Unsere Ex-
perimente ergaben, dass sich beim Am-
moniak-Dimer keine lineare H-Briicke
ausbildet. Offensichtlich wurde in vorhe-
rigen theoretischen Berechnungen die
gegenseitige AbstoBung des freien Elek-
tronenpaares an der dreizahligen Dreh-
achse des Ammoniak-Monomers unter-
schatzt.

»Wie schnell tunnelt ein Proton?*

Im Ameisensdure-Dampf bilden sich ne-
ben Monomeren auch Dimere aus. Das
Ameisensdure-Dimer ist ein Prototyp fiir
eine doppelte Wasserstoffbriickenbin-
dung wie sie in der DNA-Doppelhelix vor-
kommt. Selbst dieses relativ kleine Mo-
dellsystem zeigt, dass eine Bindung nicht
starr, sondern sehr dynamisch ist. Durch
einen Effekt der Quantentheorie, der so
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Bei Dimeren der Ameisensaure
wechseln die Protonen aufgrund
der Tunnelwahrscheinlichkeit
blitzschnell (in sechs Nanose-
kunden) ihre Platze.
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genannten Tunnelwahrscheinlichkeit, ist
es moglich, dass ein Wasserstoffatom
oder ein Proton — wenn wir nur den Kern
betrachten — in der Wasserstoffbriicken-
bindung den Platz wechselt. Gleichzeitig
tunnelt auch das andere Proton. Auf-
grund von neuen Messungen ist es uns
erstmals gelungen, die Zeit zu messen,
die Protonen fiir den Wechsel von der ei-
nen zur anderen Seite bendtigen. Der
Protonentransfer benotigt nur sechs Na-
nosekunden (0,000000006 Sekunden).

Solche relativ kleinen Molekiilsysteme
konnen bestehende Lehrbuchmeinungen
korrigieren und neue Impulse fiir die Ver-
besserung theoretischer Modelle liefern.
Diese kdnnen dann mit einer héheren Ge-
nauigkeit auf grof3ere Molekiilsysteme
wie Proteinstrukturen angewendet wer-
den. Fiir zukiinftige Forschergeneratio-
nen bleibt also noch viel zu tun.

»Die Suche nach den Fingerab-
driicken der Molekiile“ und Mo-
derne Infrarot-Laserspektroskopie

Wie konnen wir Molekiilstrukturen ent-
decken? Jedes Molekiil kann bei charak-
teristischen Frequenzen (oder Farben)
Licht aufnehmen oder abgeben. Diese
Uberginge sind diskret und fiihren zu
scharfen Linien, wie es in der Quanten-
theorie beschrieben wird. Da das Linien-
muster in Anzahl, Form und Intensitat fiir
jedes Element charakteristisch ist, dhn-
lich wie ein Fingerabdruck fiir den Men-
schen, hat sich der Begriff des ,,spektra-
len Fingerabdrucks“ eingebiirgert.

Die Schwingungen in einem Molekiil sind
charakteristisch fiir die gebundenen Ele-
mente. Mit Hilfe moderner Lasertechnik
kann der resultierende infrarote Finger-
abdruck aufgezeichnet werden. Damit

konnen kleinste Stoffmengen (1 Teilchen
in 10° anderen Teilchen) — also buchstib-
lich die Stecknadel im Heuhaufen — nach-
gewiesen werden. Aus dem Fingerab-
druck kann die Struktur erschlossen wer-
den. In der modernen hochauflésenden
Spektroskopie ist die Lichtquelle ein in-
tensiver Infrarot-Laser, der eine scharfe
Frequenz (,,infrarote Farbe*) emittiert.
Diese einzigartigen Hightech-Infrarot-La-
ser wurden in Zusammenarbeit mit unse-
ren Studenten im Eigenbau entwickelt.

Vom Molekiil zur Fliissigkeit,
zur Zelle, zum Menschen

Ebenso wie Molekiile in Gasen kénnen
wir Molekiile in Fliissigkeiten und Fest-
korpern identifizieren. Durch Rastern
eines fokussierten Laserstrahls kénnen
mikro- und nanoskopische Aufnahmen
hergestellt werden. Diese zeigen dann in
einer ,,molekularen Landkarte* die Ver-
teilung der Molekiile, zum Beispiel den
Wassergehalt von lebenden Zellen. Ist der
Wassergehalt nicht normal, kann dies zu
einer verstarkten Replikation von Viren
fiihren. Die Entwicklung eines solchen che-
mischen Nanoskops fiihren wir zusammen
mit Studenten der Biochemie und Fakulta-
ten der Medizin interdisziplinar durch.

4.5 Massenanalyse
von Biomolekiilen
im Pikoliter-Maf3stab

18. WocHE  Bernd Brutschy
Institut fiir Physikalische und Theore-
tische Chemie, Johann-Wolfgang-
Goethe-Universitdt Frankfurt am Main

Massenspektrometrie erlaubt die schnel-
le und empfindliche Massenbestimmung
von Molekiilen und die Aufklarung ihrer
Struktur. Dazu miissen die Molekiile ge-
laden sein und sich in der Gasphase be-
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finden. Beide Forderungen sind mit gro-
3en Makromolekiilen nicht einfach zu
realisieren.

Der Beitrag behandelt ein in unserer Ar-
beitsgruppe entwickeltes neues Verfah-
ren zur Massenspektrometrie von Biomo-
lekiilen und ihren nichtkovalent-gebun-
denen Komplexen. Es beruht auf der La-
serdesorption von lonen aus der Losung.
Dazu wird die Fliissigkeit entweder als
Mikrofliissigkeitsstrahl (beam) oder in
jungster Zeit als Mikrotropfen (bead) ins
Vakuum eingebracht. Mit einem gepuls-
ten Infrarotlaser werden die Schwingun-
gen der Losungsmittelmolekiile ange-
regt. Oberhalb einer Schwellenintensitat
kommt es zur laserinduzierten Explosion
der Fliissigkeit und zur Freisetzung von in
Losung praformierten lonen.

Der Mechanismus ist sehr wahrscheinlich
eine unvollstandige lonenrekombination
beim Ubergang der solvatisierten lonen
von der Fliissig- in die Gasphase. Das als
LILBID (laser-induced liquid beam/bead
ion desorption) bezeichnete Verfahren
hat gegeniiber den mit dem Nobelpreis
ausgezeichneten MS-Methoden MALDI
(matrix assisted laser desorption/ioniza-
tion) und ESI (electrospray ionization) ei-
nige Vorteile, befindet sich aber noch in
der Entwicklung.

Bislang konnten zahlreiche Biomolekiile
sehr sanft, also fast fragmentationsfrei
aus wassriger Losung nachgewiesen wer-
den. Beispiele sind kleine Glycoside wie
das Antibiotikum Neomycin oder grofie
Peptidkomplexe wie Himoglobin. Auch
der Nachweis von doppelstrangiger DNA
mit spezifisch angelagertem Antibioti-
kum ist moglich. Weitere Beispiele sind
der HIV-Regulationskomplex Tat-TAR

Kapitel 4

Bild eines Wassertropfens 100
Nanosekunden (links) und 1000
Nanosekunden (rechts) nach
dem Desorptions-Laserpuls.

oder die auf molekularer Erkennung be-
ruhende Bindung zwischen dem ,,Letzte-
Rettung-Antibiotikum* Vancomycin und
den Peptiderkennungssequenzen von
Staphylokokken (Bakterien). Das Verfah-
ren ist so empfindlich, dass bei mikromo-
laren Analytkonzentrationen meist ein
Losungstropfchen von 5o Pikoliter Volu-
men ausreicht, um ein Massenspektrum
aufzunehmen.

Potentielle Anwendungen von LILBID lie-
gen im Bereich der Hochdurchsatzanaly-
tik, wie sie beispielsweise in der Arznei-

mittelentwicklung eingesetzt wird.

4.6 Spektroskopie isolierter 21 Woche

Biomolekiile und ihrer Aggre-
gate — was die Welt im Inner-
sten zusammenhalt

21.WocHE  Karl Kleinermanns,
Hans Bettermann, Markus Gerhards,
Michael Schmitt und Rainer Weinkauf
e |nstitut fiir Physikalische Chemie,
Heinrich-Heine-Universitdt Diisseldorf

Am Lehrstuhl fiir Molekiilspektroskopie
und Nanosysteme beschaftigen wir uns
vornehmlich mit der Frage, wie Molekiile
mit biologischer Relevanz ihre Eigen-
schaften modifizieren, wenn sie Aggrega-
te oder molekulare Komplexe bilden. Ziel
ist es, die Eigenschaften wichtiger Bau-
steine unseres Lebens wie die Netzwerk-
struktur des Wassers, die Bildung der
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Berechnete Strukturen des
Adenin-Thymin-Clusters.
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Paarstrukturen in der DNS, die Faltung
von Peptiden oder den Schutz der Chloro-
phyllmolekiile in den lichtsammelnden
Komplexen vor photooxidativen Angriffen
auf der Ebene molekularer Strukturen de-
tailliert zu verstehen.

Die Strukturen der genannten Systeme
werden grofitenteils durch Briicken von
Wasserstoffatomen zwischen zwei elektro-
negativen Elementen aufgebaut oder
durch zwischenmolekulare Krafte gebildet,
die durch die wechselseitige Beeinflus-
sung molekularer n-Systeme entstehen.

Um die spezifischen molekularen Details
zu erkennen, werden die experimentellen
Untersuchungen vorwiegend in der Gas-
phase bei ultratiefen Temperaturen, in ul-
traverdiinnten Lésungen oder als mono-
molekulare Schichten auf inerten Trager-
oberflachen durchgefiihrt. Die molekula-
ren Systeme werden dabei durch laser-
spektroskopische Methoden in Verbin-
dung mit Massenspektroskopie und Ra-
stertunnelmikroskopie untersucht.

oA
£ o . R
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Die laserspektroskopische Untersuchung
von DNS-Basenpaaren, die unbeeinflusst
von molekularen Umgebungseinfliissen

aggregierten, gelang durch Praparation
der Basenpaare in einem Uberschalldii-
senstrahl. Aus dem Vergleich der experi-
mentellen Ergebnisse mit quantenchemi-
schen Rechnungen lief3en sich genaue
Aussagen iiber die Struktur des Adenin-
Thymin-Clusters machen. Dabei zeigte
sich, dass in freien Adenin-Thymin-
Clustern weder die Watson-Crick noch
die Hoogsteen Strukturen vorliegen, son-
dern eine noch stabilere Anordnung.

Von Porphyrinen und speziell Chlorophyl-
len ist bekannt, dass sie in polaren Lo-
sungsmitteln ausgedehnte Assoziate bil-
den. Uber die Struktur der Assoziate war
bis dato nur wenig bekannt. Rastertun-
nelmikroskopische Messungen an Gra-
phitoberflachen lieferten erstmals ein di-
rektes Bild selbstorganisierter Bakterio-
chlorophylle und synthetischer Chlorine.
Es konnte gezeigt werden, dass bestimm-
te funktionelle Gruppen des Chlorophylls
von essentieller Bedeutung fiir die Aggre-
gation sind (AG Kleinermanns).

Porphyrine zeigen auch in Losungen eine
ausgepragte Tendenz zur Aggregation,
die sich auch in hoch verdiinnten Lésun-
gen mit Hilfe der Fluoreszenzspektros-
kopie beobachten ldsst. So konnten in
10" M Lésungen des Tetratolylporphyrin
dimere Aggregate nachgewiesen werden.
(AG Bettermann).

Intermolekulare Wasserstoffbriickenbin-
dungen in isolierten Peptiden lassen sich
detailliert durch laserspektroskopische
Experimente in der Gasphase vermessen.
Speziell wurde die 3-Faltblattstruktur un-
tersucht, die eine der bedeutendsten Se-
kundarstrukturen der Peptide ist. Dane-
ben wurden optimale Templatmolekiile
gesucht, die sich an Peptide in der geo-
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metrischen Ausrichtung einer B-Faltblatt-
anordnung anlagern mit dem Ziel, die
fortschreitende Ausbildung von pathoge-
nen f3-Faltblattstrukturen zu inhibieren.
Dieser Mechanismus wird fiir die Creutz-
feldt-Jakob Krankheit oder BSE (Prionen-
krankheiten) angenommen (AG Ger-
hards).

Details liber die unmittelbare Verande-
rung von Molekiilgeometrien in Molekiil-
aggregaten im Vergleich zu denen der
freien Molekiile sowie die Bestimmung
intermolekularer Bindungslangen lassen
sich mit Hilfe der rotationsauflosenden
laserinduzierten Fluoreszenzspektrosko-
pie erhalten. Hierbei konnen Molekiilgeo-
metrien nicht nur im elektronischen
Grundzustand sondern auch in elektro-
nisch angeregten Zustanden bestimmt
werden (AG Schmitt).

SchlieBlich kénnen in Makromolekiilen

verschiedene Bereiche eine iiberschiissi-
ge Ladung aufnehmen. Proteine und DNS
sind beispielsweise jeweils aus dhnlichen
Einzelbausteinen aufgebaut und besitzen
deshalb mehrere iso- oder nahezu iso-

energetische Ladungspositionen. Der La-
dungstransport zwischen diesen Positio-

Kapitel 4

4.7 Umweltschutz und 36. Woche

Biotechnologie mit Laserlicht

36. WocHE  Jiirgen Wolfrum,
Christof Schulz, Hans-Robert Volpp,
Volker Ebert und Markus Sauer ®
Physikalisch-Chemisches Institut,
Ruprecht-Karls-Universitdt Heidelberg

Es gibt wenige Dinge, ohne die man sich
die Existenz des Menschen nicht vorstel-
len kdnnte. Zu ihnen zdhlt zweifellos das
Feuer. Derzeit werden jahrlich fossile
Energievorrdte verbraucht, die sich in ei-
ner Million Jahren gebildet haben. Die
hierbei entstehenden Schadstoffe fiihren
zu den bekannten unerwiinschten Verdn-
derungen in der Atmosphare (,,Sommer-
smog*) und Biosphare (,,Waldsterben*).
Trotz aller Bemiihungen um alternative
Energiequellen beruht zurzeit immer
noch etwa 85 Prozent der Weltenergie-
versorgung auf der Nutzung von Verbren-
nungsprozessen. Die Entwicklung um-
weltfreundlicher und effizienter neuer
Verbrennungsverfahren kann in Zukunft
jedoch kaum noch wie bisher auf liber-

wiegend empirische Weise durch ,trial
and error“ rasch genug vorangebracht
werden. Es ist vielmehr ein radikal neuer

Die Feuerforschung kann beson-
ders in Heidelberg auf eine lange
Geschichte zuriickblicken, die
moglicherweise bis zu den Tagen
des ,,homo heidelbergensis“ von
Mauer zuriickreicht und in der
Mitte des vorletzten Jahrhun-
derts durch die Entdeckung der
Spektralanalyse im Rahmen der
Zusammenarbeit zwischen dem
Chemiker Robert Wilhelm Bun-
sen und dem Physiker Gustav
Kirchhoff in Heidelberg einen
entscheidenden Impuls bekom-
men hat.

nen kann als schrittweiser Prozess iiber
Zwischenpositionen ldngs der Kette be-
schrieben werden. Bislang wurden die
nichtfliichtigen Molekiile durch eine La-
serdesorption in die Gasphase gebracht.
Der Vorteil von Untersuchungen an Anio-
nen liegt in der GréBRenselektion der Mo-
lekiile und Cluster vor den spektroskopi-
schen Untersuchungen und im Zugang zu
Triplett und ladungsgetrennten Zustan-
den. Diese sind aus dem neutralen
Grundzustand der Molekiile oft nicht di-
rekt erreichbar und deshalb in vielen Sy-
stemen unbekannt (AG Weinkauf)
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Ansatz notwendig. Dieser besteht darin,
Verbrennungsvorgdnge nicht mehr sum-
marisch zu beschreiben, sondern aus ih-
ren mikroskopischen chemischen und
physikalischen Prozessen zusammenzu-
setzen und daraus die sichtbaren Wirkun-
gen abzuleiten.

Die Entwicklung leistungsfahiger Laser-
lichtquellen in einem weiten Wellenldn-
genbereich hat auf dem Gebiet der be-
riihrungsfreien optischen Diagnostik zu
wesentlichen Fortschritten gefiihrt. Durch
Einsatz linearer und nichtlinearer laser-
spektroskopischer Techniken wie laserin-
duzierter Fluoreszenz (LIF), kohdrenter
anti-Stokes-Raman-Spektroskopie
(CARS), Raman-, Rayleigh- und Mie-
Streuung sowie abstimmbarer Infrarotla-
ser lassen sich wichtige Parameter in
chemischen und biologischen Prozessen
mit hoher zeitlicher Auflosung sowohl
punktweise wie auch in mehreren Dimen-
sionen simultan erfassen.

Anwendungsgebiete dieser Messtechni-
ken sind weit gefdachert: So ist die Laser-
diagnostik zum Beispiel eine bewdhrte
Methode zur Analyse von Verbrennungs-
prozessen — sei es bei Kraftwerken, Auto-
mobilmotoren oder Flugzeugtriebwerken.
Durch Einstrahlung von intensivem Laser-
licht konnen in Verbrennungsprozessen
Temperaturen, Konzentrationen und Ge-
schwindigkeiten beriihrungslos gemes-
sen werden. Neue Technologien erlauben
inzwischen, flachenhafte, oder sogar
dreidimensionale Informationen dieser
GroBBen wahrend des Verbrennungsvor-
ganges zu gewinnen. Zur Lésung techni-
scher Fragestellungen beziiglich Schad-
stoffproduktion, Verbrennungsablauf,
Sprayausbreitung und Bildung der Kraft-
stoff/Luft-Mischung werden laseropti-

sche Verfahren entwickelt, die direkte
Messungen beispielsweise in modernen
seriennahen Motoren ermoglichen.

Auch zur Erforschung von Oberflachenre-
aktionen werden Lasertechniken einge-
setzt. Katalysatoroberfldchen spielen ei-
ne wichtige Rolle fiir die Effektivitat vieler
alltaglicher und grof3technischer Prozes-
se. Neue nichtlineare laserspektroskopi-
sche Verfahren sowie die Rastertunnelmi-
kroskopie ermdglichen eine quantitative
Untersuchung von Oberflachenreaktio-
nen unter realistischen Katalysebedin-
gungen auf komplexen Oberflachen.

Neue, vielversprechende, auch industriell
einsetzbare Mdglichkeiten bieten auch
die am Institut entwickelten absorptions-
spektroskopischen Verfahren auf Basis
von Nah-Infrarot (NIR) Diodenlasern. Mit
diesen vom CD-Spieler oder der glasfaser-
gestiitzten Dateniibertragung bekannten
Lasern lassen sich erstmals auch in Grof-
kraftwerken Messungen durchfiihren, die
deren Gesamteffizienz, Schadstofffreiset-
zung und Standzeit optimieren. NIR-Dio-
denlaser eignen aber auch fiir den emp-
findlichen Nachweis von Spurengasen.
Dies konnte sowohl im Rahmen der Ent-
wicklung eines tieftemperaturtauglichen
(bis —100 °Celsius) Verfahrens zur Be-
stimmung von Wasserdampf in Aerosolen
als auch eines besonders leichten und
kompakten Spektrometers fiir den simul-
tanen Nachweis von Wasser und Methan
auf Stratosphadrenballons gezeigt werden.
Beide Methoden ermdglichen damit neue
Erkenntnisse bei der Untersuchung der
Chemie der Atmosphdre und inshbesonde-
re bei der Entstehung des Ozonloches.

Last but not least ist die Entwicklung
neuer hochsensitiver diagnostischer Ver-
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fahren zur Friiherkennung von bakteriel-
len und viralen Infektionen, sowie zur
Verlaufskontrolle von malignen Erkran-
kungen ein wichtiges Forschungsgebiet
unseres Institutes. Zur Aufklarung der
Struktur/Funktions-Zusammenhdnge so
genannter ,,Biomolekularer Maschinen“
werden neuartige Detektionsverfahren

entwickelt, die eine genaue Aussage iiber

die Anzahl der vorhandenen Molekiile
und deren Abstdnde mit einer Auflésung
von nur wenigen Nanometern ermogli-
chen sollen.

4.8 Struktur und Dynamik
ungeordneter Festkorper:
Kernspins als Spione

38. WocHE  Hellmut Eckert und
Thorsten Torbriigge ® Institut fiir
Physikalische Chemie, Westfdlische
Wilhelms-Universitdt Miinster

Zahlreiche materialwissenschaftlich in-
teressante Festkorper haben vielfdltige
strukturelle und dynamische Fehlordnun-
gen, die sich mittels Rontgenbeugung
nur unvollstdandig charakterisieren las-
sen. Dann ist man auf spektroskopische
Methoden angewiesen, die die Nahord-
nungen der beteiligten Atome abbilden
kénnen. Ein besonders leistungsfahiges
Werkzeug hierzu ist die magnetische
Kernresonanz-Spektroskopie (NMR =
»huclear magnetic resonance®). Wir be-
schreiben hier die Grundidee und eine
einfache Anwendung aus unserer For-
schung.

NMR basiert auf den magnetischen Mo-
menten der Atomkerne, die in einem an-
gelegten Magnetfeld nur ganz bestimmte
Orientierungen einnehmen kénnen. Im
einfachsten Fall gibt es exakt zwei Ein-
stellrichtungen, die unterschiedliche

Energieinhalte besitzen. Durch Bestrah-
lung der Probe mit Radiowellen (UKW-Be-
reich) kénnen wir Uberginge zwischen
diesen Zustanden erzeugen, wenn ihre
Energiedifferenz der Energie der einge-
strahlten Radiowelle entspricht. Die Fre-
quenz, bei welcher die Probe dann Strah-
lung absorbiert, die so genannte Reso-
nanzfrequenz, hangt sowohl von der
Starke des angelegten Magnetfelds als
auch von dem magnetischen Moment des
gewdhlten Untersuchungskerns ab.

Von ganz entscheidender Bedeutung fiir
strukturelle Untersuchungen ist, dass die
Resonanzfrequenz mafBgeblich von der

Magnetfeld Energieniveau
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Vorbereitungen fiir den Start

des ballongestiitzen in-situ-Laser-
spektrometers fiir den simultanen
Nachweis von Wasser und Methan
in der Stratosphare (bis 35 km).

Grundprinzip der
NMR-Spektroskopie.

Hochfrequenzeinstrahl

AN
V UV

»Spektrum®
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Uberblick iiber die generelle Eig-
nung moglicher Messkerne fiir
die NMR-Spektroskopie im Fest-
korper. Jede Kernsorte besitzt ih-
ren eigenen Resonanzfrequenz-
bereich und beziiglich der erhalt-
lichen Informationen ihr eigenes
»personliches Profil“.

Differentialkalorimetrie (tempe-
raturabhdngige Auftragung der
Molwarme) von kristallinem Sil-
berphosphat Ag;PO,,. Bei ca.
300 °Celsius wird ein Anstieg
(Phaseniibergang 2. Ordnung)
und bei 525 °Celsius eine Dis-
kontinuitdt der Molwédrme (Pha-
seniibergang 1. Ordnung) beob-
achtet. Unterhalb Raumtempera-
tur ist die Bewegung sehr lang-
sam, und man beobachtet ein
sehr breites Signal (schwarze
Kurve). Oberhalb etwa 100 °Cel-
sius reduziert sich die Linienbrei-
te signifikant (blaue Kurve), und
die bei 220 °Celsius beobachtete
Spektrenform (griine Kurve) zeigt
an, dass das Phosphation eine
Sprungrotation ausfiihrt, bei der
alle vier O-Atome untereinander
statistisch die Platze tauschen.
Bei noch hoheren Temperaturen
wird ein Phaseniibergang zweiter
Ordnung beobachtet (Stufe um
300 °Celsius). Hier geht die Dy-
namik der O-Atome in eine freie
Rotationsdiffusion iiber (rote
Kurve). Diese symmetrische Lini-
enform dndert sich auch ober-
halb des bei 525 °Celsius beob-
achteten Phaseniibergangs er-
ster Ordnung nicht mehr.
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[] Kleines magnet. Moment

Starke Linienverbreiterungen ( Quadrupol-WW)

chemischen Bindung beeinflusst wird.
Gibt es also in einem Material fiir eine
bestimmte Kernsorte zwei verschiedene
chemische Bindungssituationen, beob-
achtet man entsprechend zwei unter-
scheidbare spektroskopische Signale,
deren Intensitatsverhaltnis zudem die re-
lativen Haufigkeiten widerspiegelt. Eine
optimale spektroskopische Auflésung
der Signale wird mittels der magic-angle-
spinning-Technik erzielt, bei welcher die
gepulverte Probe sehr schnell (typisch
sind 10000 Umdrehungen pro Sekunde)
um eine Achse gedreht wird, die im Win-
kel von 54.7 Grad zur Magnetfeldrichtung
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Gute NMR-Detektionseigenschaften im Feststoff

orientiert ist.
Verzichtet
man auf das
magic-angle-
spinning, sind
die Spektren
generell durch
anisotrope
Wechselwir-

kungen im
Festkorper
asymmetrisch
verbreitert.
Die tempera-
turabhangige Spektrenform kann dann
wertvolle Zusatzinformationen {iber
atomare oder molekulare Bewegungsvor-
gdnge im Millisekundenbereich liefern.
Fiir jeden speziellen Bewegungsmecha-
nismus kann dieser Effekt berechnet und
mit experimentellen Daten verglichen
werden.

Die experimentellen Spektren sagen uns
somit bei jeder Temperatur, in welcher
Weise und auch wie schnell sich die
Atome in unserem Stoff bewegen. Fiir
Ag,PO, haben wir aus unseren Messun-
gen Hinweise darauf, dass die Diffusion
der Ag*-lonen
durch die
Reorientierungs-
dynamik der
Phosphat-
. tetraeder syn-
ergetisch unter-
T stiitzt wird.
| Dieses Verhal-
tenist in der
Literatur unter
dem Begriff
,Drehtir-
mechanismus“
bekannt.
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4.9 ,Die Beobachtung eines
einzelnen Virus auf seinem
Infektionsweg in eine lebende
Zelle“

50. WocHE  Christoph Brduchle ®
Department fiir Chemie und Bioche-
mie, Ludwig-Maximilians-Universitdt
Miinchen

In jiingster Zeit ero6ffnen die Fortschritte
im interdisziplindaren Forschungsfeld von
Physik, Chemie und Biologie zunehmend
neue Mdglichkeiten zur Untersuchung
von Prozessen in der lebenden Zelle
(Life Cell Imaging).

Mit der neuen Technik ,,Single Virus Tra-
cing“ (SVT) haben wir ein neues, bildge-
bendes Verfahren entwickelt, das die Vi-
sualisierung einzelner Viren auf ihrem In-
fektionsweg in eine lebende Zelle er-
laubt. Das Virus wird mit nur einem fluo-
reszierenden Farbstoffmolekiil markiert,
um Storungen der Virus/Zell-Wechselwir-
kung weitgehend auszuschlief3en und
unter rein physiologischen Bedingungen
arbeiten zu kdnnen. Das fluoreszierende
Farbstoffmolekiil wirkt wie eine moleku-
lare Lampe und zeigt uns den Weg des
Virus in die lebende Zelle hinein. Mit einer
hohen raumlichen Auflosung von 40 Nano-
metern und einer grof3en zeitlichen Auflo-
sung von 10 Millisekunden kann das
Fluoreszenzsignal des Labels iiber hoch-
sensitive Einzelmolekiilmikroskopie ver-
folgt werden. Damit konnen die einzelnen
Stadien einer Virusinfektion im Detail be-
obachtet werden, zum Beispiel das Zu-
wandern des einzelnen Virus auf die Zell-
membran, die Bindung an den Rezeptor
auf der Zelloberflache, das Durchdringen
der Zellmembran, die Diffusion des im
Endosom verpackten Virus sowie die Frei-
setzung des Virus in das Zytoplasma der

Zelle. Auch der Transport der Viren mit
Hilfe von Motorproteinen zum Zellkern
und letztlich die Niederlegung der DNA
im Zellkern kann im Einzelnen studiert
werden.

All diese Vorgdnge werden in einem Film
aufgenommen, bei dem jedes Bild mit
hoher Genauigkeit den Ort des Virus und
den Zeitpunkt des Geschehens festhdlt.
Die Methode er6ffnet damit sozusagen
den Zugang zum ,,Drehbuch* einer Virus-
infektion. Das Verfahren, zu dem es keine
vergleichbare Alternative gibt, hat ein ho-
hes Anwendungspotential in den Berei-
chen Medizin, Pharmazie und Biochemie,
sowohl bei der Bekdmpfung von Virusin-
fektionen als auch bei der Entwicklung
von Viren als Genfdhren im Bereich der
Gentherapie.

Es entspringt dem Zusammenwirken von
physikalisch-chemischen und biochemi-
schen Ansdtzen auf der Nanometerskala.

Kapitel 4

50. Woche

Bahnen einzelner Viren auf ihrem

Weg zum Zellkern:

(1) Virus diffundiert zur Zelle,

(2) Virus im mehrfachen Kontakt
mit der Zellmembran,

(3) Virus durchdringt die Zell-
membran und diffundiert im
Cytoplasma,

(4) Virus durchdringt die Kern-
membran und diffundiert im
Nucleoplasma.
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Wolken — mehr oder weniger weif3e Gebilde am Himmel - nehmen wir
zumeist eher mit dem Gefiihl als mit dem Verstand wahr. Flugzeuge
hinterlassen Wolkenbahnen am Himmel, Schafchenwolken kiinden von
Sommertagen, Gewitterwolken von ersehnter Abkiihlung und dunkle
Wolken am Horizont von nahenden Unwettern. Wolken mit den Augen
eines Physikochemikers betrachtet sind aber viel mehr. Ihre Entste-
hung zu verstehen ist einer der Bausteine, wenn wir unser Klima und
seine moglichen Verdnderungen verstehen wollen. Welchen Einfluss
haben Fremdstoffe in der Atmosphéare? Und wieso verhilt sich Wasser
manchmal total verriickt? Kann man unsere Umwelt iiberhaupt im
Labor nachbauen und wenn ja wie? Physikochemiker tragen zu den
Antworten auf diese Fragen einen wichtigen Teil bei.

5.1 Wetter, Wolken,
Physikalische Chemie

11.WocHE  Helmut Baumgdirtel ®
Institut fiir Chemie — Physikalische
und Theoretische Chemie, Freie
Universitdt Berlin

Wolken sind eine sehr alltagliche Erschei-
nung, liber die wenig nachgedacht wird.
Sie erscheinen in unterschiedlicher Form
und Farbe, je nach der Hohe in der sie
sich befinden und wie dick sie sind. Und
sie haben keine feste Gestalt, auch wenn
sie uns manchmal als langlebig erschei-
nen. Wolken sagen etwas aus iiber den
Zustand der Atmosphdre am Ort an dem
sie sich befinden. Wie kommen Wolken
zustande und was bewirken sie?

Wasser —
gasformig, fliissig und fest

Wasser kommt gasformig, fliissig und
fest vor: als Wasserdampf, fliissiges Was-
ser und als Eis. Dies sind drei verschiede-
ne Aggregatzustande von Wasser. In wel-
chem Aggregatzustand Wasser auftritt,
hangt von der Temperatur ab und dem
Druck unter dem es steht. Auf Meeresho-
he steht alles unter dem Luftdruck von
etwa 1 Atmosphére (1 atm = 1,01325 bar
= 1013,25 hPa).

Es ist geldufig, dass bei diesem Druck 11. Woche

Eis bei o °Celsius schmilzt und fliissiges
Wasser bei 100 °Celsius siedet. Mit zu-
nehmender Hohe nimmt der Luftdruck
merklich ab.

Die Abnahme des Luftdrucks
mit zunehmender Hohe

Hohe (m) 0 | 1000 | 2000 | 4000 | 6000

8000

10000

Druck (mbar) | 1013 897 795 624 490

384

301

Wegen des niedrigeren Luftdrucks ist in
der Hohe auch der Dampfdruck des sie-
denden Wassers geringer und damit ver-
bunden die Siedetemperatur des Wassers.

Dampfdruck von Wasser bei
verschiedenen Temperaturen

T (°Celsius) -10{ 010 (20|30 | 50| 70

80

100

Druck (mbar) 316(12|23 (42| 123|311

473

1013

Bei ganz bestimmten Werten von Druck
und Temperatur kdnnen zwei Aggregat-
zustdande von Wasser gleichzeitig existie-
ren. Sie stehen in einem Gleichgewicht
miteinander: Man spricht dann von Pha-
sengleichgewichten.

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. KAPITEL 5
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Wenn die aufsteigende Luft sehr
feucht und die Erwarmung am
Boden sehr stark ist, dann ent-
wickeln sich gewaltige Aufwinde,
die zur Bildung von beeindruk-
kenden Wolkenbergen fiihren. In
solch sommerlichen Gewitter-
wolken werden nicht nur gewal-
tige Mengen an Wasser transpor-
tiert sondern auch sehr grof3e
Energiemengen, die bei der Kon-
densation des Wasserdampfs in
der Hohe wieder freigesetzt wer-
den.
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Damit in einem GefaB Eis schmilzt oder
Wasser verdampft, muss man Warme zu-
fiihren. Umgekehrt wird bei der Konden-
sation von Wasserdampf oder beim
Gefrieren von Wasser Warme frei. Bereits
bei Temperaturen wesentlich unter

100° Celsius verdunstet Wasser zu Was-
serdampf. Weil alle Gase untereinander
mischbar sind, mischt sich der Wasser-
dampf auch mit der tiberstehenden Luft -
die Luft wird feucht.

Im tdglichen Leben misst man die Feuch-
te der Luft mit Hygrometern, welche die
relative Feuchte in Prozent angeben. 100
Prozent relative Feuchte bedeutet Satti-
gung. Die zur Sattigung der Luft notwen-
dige Menge Wasserdampf hangt stark
von der Lufttemperatur ab. Bei nasskal-
tem Novemberwetter befinden sich nur
etwa fiinf Gramm Wasserdampf in einem
Kubikmeter Luft, wahrend es nach einem
sommerlichen Gewitter bis zu 15 Gramm
sein konnen. Bei einer Temperatur von
minus 50 °Celsius, wie sie in der oberen
Troposphare herrscht, ist die Luft dage-
gen praktisch vollkommen trocken.

Wolken -

entstehen, vergehen, bestehen
Die Kondensation von zusatzlich einge-
brachtem Wasserdampf zu kleinen Tropf-
chen fiihrt zur Wolkenbildung. Die mei-
sten Wolken sind Indikatoren fiir auf-
warts gerichtete Luftstrome. Aufwarts
strebende, mit Wasserdampf noch nicht
gesattigte Luft kiihlt sich ab, wobei die
relative Feuchte ansteigt. Bei der so ge-
nannten Taupunkttemperatur ist die Luft
mit Wasserdampf gesattigt. Bei weiterer
Abkiihlung ist die Luft dann mit Wasser-
dampf libersattigt, es bilden sich Wolken.
Wenn die kleinen Wassertropfchen durch
weitere Aufnahme von Wasser wachsen,
kommt es schlief3lich zum Regnen.

Der Kreislauf des Wassers

Das Wasser ist auf der Erde standig in Be-
wegung. Es wird als Wolken und feuchte
Luft in der Atmosphdre transportiert, fallt
als Niederschlag zu Boden, flief3t in Fliis-
sen und Meeresstromungen. Man hat ab-
geschétzt, dass die gesamte Wassermen-
ge der Erde etwa 1350 Millionen Kubik-
kilometer betragt, davon befinden sich
97 Prozent in den Ozeanen. Taglich ver-
dampft aus den Ozeanen die 18fache
Wassermenge des Bodensees. Obwohl
gewaltige Wassermengen verdampfen,
befinden sich zu jedem Zeitpunkt nur ein
Zehntausendstel Prozent der gesamten
Wassermenge der Erde in der Atmospha-
re. Der standige Kreislauf des Wassers re-
guliert das Klima und macht Leben auf
der Erde erst moglich. Durch Verdun-
stung wird die Erdoberflache gekiihlt und
fiir die Vegetation ausreichend Nieder-
schlag bereitgestellt. Um den Kreislauf
des Wassers in Betrieb zu halten, wird
sehr viel Energie bendtigt. Sie kommt
ausschlie3lich von der Sonne.
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Physikalische Chemie

Die Modelle, die zum Verstandnis der
physikalischen und chemischen Prozesse
in der Atmosphare entwickelt wurden
und in verfeinerter Form immer noch ent-
wickelt werden, basieren auf den Ergeb-
nissen von physikalisch-chemischer
Grundlagenforschung, die {iber viele
Jahrzehnte in zahlreichen Laboratorien
durchgefiihrt wurde. Sie liefert die not-
wendigen Daten, die in die oben skizzier-
ten Uberlegungen und die daraus folgen-
den Schliisse zur Klimadnderung einflie-
Ben.

5.2 Von Eisteilchen und
Wolken — Mehrphasenchemie
in der Atmosphdre

34. WoCHE  Reinhard Zellner e
Institut fiir Physikalische Chemie,
Universitdt Duisburg-Essen

Unter den Wolken am Himmel gibt es ei-
nige ,,Spezialitaten®, die fiir die Atmo-
sphdre von grof3er Bedeutung und fiir die
Physikalische Chemie von herausfordern-
dem Interesse sind. Dazu gehoren die
Kondensstreifen von Diisenflugzeugen,
die Zirruswolken und die so genannten
polaren Stratosphdrenwolken (polar stra-
tospheric clouds, PSC). Gemeinsam ist
diesen Spezialitaten, dass sie im extrem
kalten Bereich der Atmosphare (T=-50
°Celsius bis -90 °Celsius) gebildet wer-
den. Bei diesen Temperaturen existiert
Wasser nur noch in Form von Dampf und
Eis. Es kann aber mit Sduren wie Schwe-
felsdure (HZSO4) und Salpetersdure
(HNO,) auch flissige und feste Hydrate
bilden, die bereits oberhalb des Frost-
punktes stabil sind.

Solche Wolken sind sowohl wegen ihrer
Beteiligung am Strahlungshaushalt der

Kapitel 5

Kondensstreifen von Diisenflug-
zeugen, die sich bei Temperatu-
ren von minus 50 bis minus

90 °Celsius bilden, beeinflussen
den Strahlungshaushalt und die
chemische Zusammensetzung
der Atmosphare.

Atmosphare (Klimawirksamkeit) als auch
wegen ihrer Beeinflussung der chemi-
schen Zusammensetzung von Bedeu-
tung. Denn atmosphdrische Oberflachen
konnen Reaktionen ausldsen, die in der
reinen Gasphase nicht méglich, aber den-
noch schnell genug sind, um die Spuren-
gaszusammensetzungen zu verdndern.
Das vielleicht bekannteste Beispiel ist
der durch PSCs verursachte Abbau des
Ozons in jedem Winter {iber den Polen.
Physikochemiker interessieren sich fiir
solche Systeme aus mindestens zwei
Griinden:

e Sie mochten beschreiben, welche Par-
tikelphasen mit welcher Zusammenset-
zung bei verschiedenen Temperaturen
existieren. Dies erfordert Kenntnisse
zur Thermodynamik von kalten Misch-
phasen und zur Mikrophysik der Bil-
dung von Partikeln.

e Sie mochten verstehen, wie Gase mit
solchen Partikeln in Wechselwirkung
treten und welche chemischen Reaktio-
nen mit welcher Geschwindigkeit dabei
ablaufen.
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Schema der experimentellen An-
ordnung zur optischen Levitation
von Mikroteilchen mit simultaner
Analyse von Grofie (Mie-Streuung)
sowie Zusammensetzung und
Phase (Raman-Streuung).
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Mossielis

Methodisch konnen atmospharische Par-
tikel unter anderem in so genannten Aus-
schwebungsexperimenten untersucht
werden. Wir haben dazu eine Anordnung
entwickelt, in der Mikroteilchen optisch,
also durch Photonendruck, in der Schwe-
be gehalten werden und damit vom Kon-
takt mit der Wand isoliert werden. Diese
Methode ermdglicht es, Zusammenset-
zung, Phase und Gro3e von Mikroteil-
chen unter dem Einfluss von umstrémen-
den Spurengasen simultan zu beobach-
ten.

Wir haben diese Methode entwickelt zum
Studium des Gefrierverhaltens von unter-
kiihlten H2504/HZO-(PSC)-Mikrotrt')pf-

chen. Derzeit arbeiten wir unter anderem

tiber den Einfluss von organischen Verbin-

dungen auf das Feuchtewachstum (Deli-
queszenz) von konzentrierten Salzlésun-
gen sowie iiber den Einfluss von Aeroso-
len auf das Gefrierverhalten von unter-
kiihlten Tropfen, die Eiswolken bilden.

5.3 Die wunderbare Welt
des Wassers — von der
Makrowelt zur Mikrowelt
43.WoCHE Tanja Asthalter e

Institut fiir Physikalische Chemie,
Universitdt Stuttgart

Wasser ist allgegenwartig: Es bedeckt
zwei Drittel der Erdoberflache und ist in
allen lebenden Organismen ein wichtiger,
wenn nicht gar der wichtigste Bestand-
teil. So verwundert es wenig, dass die
Menschen von der Antike bis zur Neuzeit
versucht haben, das Wesen des Wassers
zu verstehen. Nach der heute allgemein
anerkannten Definition ist Wasser kein
Element, sondern eine Verbindung aus
Wasserstoff und Sauerstoff im Verhaltnis
zwei zu eins, die bei o °Celsius schmilzt
und bei 100 °Celsius siedet.

Wasser ist eine ,,normale*
Fliissigkeit

Wasser ist eine Fliissigkeit und zeigt als
solche Eigenschaften, die allen Fliissig-
keiten gemeinsam sind. So werden fast
alle Fliissigkeiten bei tiefer Temperatur
fest und bei hoher Temperatur gasférmig.
Fligt man Wasser andere Stoffe zu, so
nimmt sein Schmelzpunkt ab (Gefrier-
punktserniedrigung). Dies nutzen wir
zum Beispiel im Winter beim Streuen von
Streusalz oder indem wir Glyzerin als
Frostschutz im Autokiihler zugeben. Auch
Fische und Insekten bilden solche Stoffe
im Winter aus ihrem Stoffwechsel, um ih-
re Korperfliissigkeiten vor dem Gefrieren
zu schiitzen: Der Antarktisdorsch lebt bei
Wassertemperaturen unter o °Celsius;
Laufkdfer und andere Insekten enthalten
im Winter gro3e Mengen Glyzerin.

Wasser wandert durch Membranen in
Salz oder Zuckerlésungen hinein (Osmo-
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se). Diese Osmose sorgt fiir den Zell-
druck in tierischem und pflanzlichem
Gewebe. Osmose kann durch Anlegen
eines Drucks umgekehrt werden (Umkehr-
osmose). Dies nutzt man zum Entsalzen
von Meerwasser, und Anlagen zur Umkehr-
osmose gehdren zur Standardausriistung
von Hobbyseglern auf hoher See.

Wasser kann ,total verriickt* sein

Wasser zeigt aber auch Eigenschaften,
die andere Fliissigkeiten, wie etwa Alko-
hole oder Ole, nicht haben: Verglichen
mit Substanzen dhnlichen chemischen
Aufbaus oder dhnlicher Molmasse
schmilzt und siedet Wasser bei sehr
hoher Temperatur, denn das Molekiil hat
einen elektrischen Plus- und Minuspol -
ein diinner Wasserstrahl wird durch einen
geriebenen Glasstab seitlich abgelenkt.
Eis schwimmt auf Wasser, da Wasser bei
4 °Celsius seine grofite Dichte hat. Eis
kann unter Druck zum Schmelzen ge-
bracht werden: Deshalb schneidet ein
Draht, den man mit Gewichten be-
schwert, einen Eisklotz!

Warum ist Wasser so ,,verriickt“? Die
Ursachen liegen in seiner molekularen
Struktur: Jedes Wassermolekiil hat zwei
,Hande*“ (Wasserstoff-Atome) und zwei
»Fute“ (freie Elektronenpaare): Verbin-
den sich viele Molekiile, so ergreift jede
Hand genau einen Fuf} — und fertig ist ein
komplexes dreidimensionales Netzwerk,
das durch die so genannten ,,Wasser-
stoffbriicken” zusammengehalten wird.
In Eis bilden die Molekiile ein sehr locke-
res Netzwerk —in der Fliissigkeit bricht
dieses Netzwerk teilweise auf. Genau in
diese Liicken passen weitere Molekiile
hinein, und als Ergebnis nimmt die Dichte
beim Schmelzen von Eis zu Wasser zu-
nachst einmal zu!

Kapitel 5

In Wasser und Eis sitzt der Wasserstoff
nicht fest am Platz, sondern die Wasser-

stoff-Atome kdnnen zwischen den beiden
ndachstgelegenen Sauerstoff-Atomen hin-
und herhiipfen. Wenn ein Sauerstoff drei
Wasserstoff-Partner hat und der nachste
nur einen, dann haben wir ein lonenpaar
—das Wasser ,,dissoziiert”. Der pH-Wert
liefert ein Maf3 dafiir, wie viele Sauerstof-
fe einen Wasserstoff ,,zuviel“ haben: je
kleiner seine Zahl, desto saurer die
Losung. Neutrales Wasser hat einen pH
von 7, Zitronensaft und Coca-Cola einen
pH von 3.

In Eis ist viel Platz fiir andere Molekiile —
zum Beispiel fiir Methan, den Hauptbe-
standteil des Erdgases. So genannte Gas-
hydrate bilden einen groen Teil der
weltweit verfiigbaren Kohlenstoffressour-
cen! In den Weltmeeren lagern riesige
Mengen an Methanhydrat, aber ihr Ab-
bau birgt auch einige Risiken. Denn ge-
langt das Methan in die Atmosphare, so
verstdrkt es den Treibhauseffekt. Zudem
lagert Methanhydrat zum Beispiel vor
den Kiisten Norwegens, die beim Abbau
massiv ins Rutschen kommen kénnten.
Fiir Wasser wurde im Jahr 2003 der No-
belpreis fiir Chemie verliehen — genauer
gesagt, fiir die Entdeckung, welche Stoffe
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Schneeflocken - also Eiskristalle —
haben eine sechszdhlige Symme-
trie (Quelle: The Rasmussen & Lib-
brecht Collection, http://www.its.
caltech.edu/~atomic/snowcry-
stals/photos/photos.htm).
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Der Mensch besteht aus vielen
Milliarden Zellen, die unterein-
ander Stoffe und Informationen
austauschen. Dieser Austausch
erfolgt durch verschiedene Kana-
le in den Zellmembranen, insbe-
sondere durch Wasser- (links)
und lonenkanile (rechts). (Quel-
le: Die ZEIT 42/ 2003)
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Wasser durch die Zelle transportieren
und wie dies funktioniert.

Wasser ist wichtig und darf nicht vergeu-
det werden, denn auf der Erde bewegt es
sich in einem ewigen Kreislauf. Allerdings
ist nur ein halbes Prozent des weltweiten
Wassers SiiBwasser — und dieses Reser-
voir wird zur Zeit schneller entleert, als
die Natur es wieder auffiillen kann. Hinzu
kommt das nicht ganz neue Problem der
Wasserverschmutzung. Schon Mitte des
19. Jahrhunderts setzte eine Diskussion
tiber die Verschmutzung der Fliisse ein.
Beriihmt wurde Michael Faradays Leser-
brief an ,,The Times“ vom 8. Juli 1855
(siehe: http://dbhs.wvusd.k12.ca.us
/webdocs/Chem-History/Faraday-Let-
ter.html). Doch angesichts einer standig
wachsenden Weltbevolkerung ist dieses
Problem heute drdangender denn je.

Rund 70 Prozent des weltweiten Wasser-
verbrauchs entfallen heutzutage auf die
Landwirtschaft, 20 Prozent auf die Indu-
strie und nur 10 Prozent auf die privaten
Haushalte. Reinigung von verschmutztem
Wasser durch Destillation oder Umkehr-
osmose ist zwar moglich. Allerdings hal-
ten die Wassermolekiile so gut zusam-
men, dass vor allem die Destillation sehr

viel Energie benotigt. Und wollte man
den gesamten Trinkwasserbedarf der
Menschheit iiber Umkehrosmose decken,
wiirden die Wasserpreise explodieren.
Eine Linksammlung zum Weiterlesen fin-
det sich auf beiliegender CD.

5.4 Die Umwelt im Labor

46. WOCHE  Eckart Riihl e Institut
fiir Physikalische Chemie, Bayerische
Julius-Maximilians-Universitdt Wiirz-
burg

Die Umwelt ist standigen Verdnderungen
unterworfen. Dies ist aus den Geowissen-
schaften (zum Beispiel aus der Meteoro-
logie) bekannt und gilt nicht nur fiir die
vergangenen Jahre, sondern auch fiir
sehr viel grof3ere Zeitrdume, die lange
vor der systematischen Beobachtung der
Umwelt liegen. Die Lage der Polkappen
verdndert sich langsam, ebenso wie das
Klima und die Stromungsmuster der
Ozeane und der Atmosphdre. Diese Ver-
anderungen sind eigentlich natiirlichen
Ursprungs.

Veranderungen der Umwelt kommen
aber auch durch den Menschen zustan-
de. Diese anthropogen bedingten Veran-
derungen der Umwelt konnen durch das
direkte Einwirken, wie etwa die Freiset-
zung von Schadstoffen in die Umwelt, zu-
stande kommen. Dariiber hinaus gibt es
aber auch indirekte Einwirkungen des
Menschen. Hier bleibt die direkte Einwir-
kung zundchst ohne Folgen fiir die Um-
welt. Nachfolgend — also ohne weiteres
Zutun des Menschen — kommt es jedoch
sehr wohl zu Veranderungen der Umwelt.
Ein Beispiel hierfiir ist der saure Regen,
der durch die Emission von Schadstoffen,
wie Schwefeldioxid, SO,, nach chemi-
schen Umsetzungen in der Atmosphdre
zustande kommt und zu einer Versaue-
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rung von Boden sowie zu Waldschaden
(,,Waldsterben®) fiihren kann.

Verdanderungen der Umwelt kénnen loka-
le, regionale oder gar globale Ausmafe
annehmen. Am schwierigsten ist es, glo-
bale Verdanderungen unserer Umwelt zu
diagnostizieren, die durch Menschen her-
vorgerufen werden. Das Problem besteht
vor allem darin, dass diese Veranderun-
gen nicht unbedingt schlagartig einset-
zen. Damit sind sie nur schwer von der
natiirlichen Variabilitat der Umwelt zu un-
terscheiden.

Aus der reinen Beobachtung der Umwelt
(Feldmessung) werden aber noch nicht
die Griinde und Mechanismen deutlich,
die zu den Veranderungen fiihren. Sie
muss man aber kennen, denn nur dann
konnen wirksame und sinnvolle MaBBnah-
men zur Vermeidung von Schdden der
Umwelt durch Menschen ergriffen wer-
den. Hier setzt das Arbeitsfeld der Physi-
kalischen Chemie an. Das vielféltige Zu-
sammenwirken chemischer und physika-
lischer Umweltprozesse, die sich nicht
einfach voneinander trennen lassen, wer-
den mit Methoden der Physikalischen
Chemie untersucht.

Das grundlegende Verstdndnis fiir Veran-
derungen der Umwelt erhdlt man meist
aus Laborexperimenten, in denen die
Umwelt gezielt und vereinfacht unter-
sucht wird. Dabei werden die Bedingun-
gen der Umwelt aber nicht einfach nur
kopiert. Es geht vor allem darum, gezielt
einzelne Prozesse studieren zu kénnen.
So gibt es beispielsweise globale Veran-
derungen der Umwelt wie das Ozonloch,
die mit chemischen Prozessen zusam-
menhdngen. Diese Prozesse sind oftmals
nicht eindeutig in Feldmessungen nach-
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zuweisen, da sich zahlreiche chemische
Reaktionen und meteorologische Prozes-
se {iberlagern.

Hier helfen Laborexperimente, in denen
die sich {iberlagernden Einfliisse und
Storungen der realen Umwelt ausge-
schlossen werden. Die Resultate aus La-
borstudien werden dann fiir Modellrech-
nungen zur Simulation der Umwelt ge-
nutzt, um Voraussagen fiir kiinftige Ent-
wicklungen zu treffen. Beispielsweise
kann man sagen, bei welchen Bedingun-

gen der Umwelt es zum Abbau des Ozons

in der Atmosphare kommt. Ebenso lasst
sich mit Methoden der Physikalischen
Chemie die Effizienz von chemischen Re-
aktionen, die in der kondensierten Phase
ablaufen, bestimmen. Hierzu gehoren
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BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. KAPITEL 5

Vereinfachte Darstellung des
photochemischen Ozonabbaus
in der Stratosphare.

Blick in ein Labor zur Untersu-
chung von Photolyseprozessen

| atmosphdrischer Spurengase.

Solche Untersuchungen tragen
dazu bei, den Mechanismus zur
Entstehung des Ozonloches auf-

~ zuklaren.
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47. Woche

Womit lasst sich Feuer l6schen?
Schiiler erforschen ein ,,Feuer-
l6schgas*.
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Prozesse, die an Aerosolen und Wolken-
tropfchen ablaufen.

Eine genaue und zuverldssige Beschrei-
bung der Umwelt kann jedoch keinesfalls
nur von einem Fach allein durchgefiihrt
werden. Es bedarf vielmehr einer engen,
interdisziplindren Zusammenarbeit von
verschiedenen Fachgebieten, von denen
die Physikalische Chemie eines ist.

5.5 Umwelttoxikologie -
ein Kooperationsprojekt
zwischen Universitat und
Schulen

47.WOCHE Heidi Foth e Institut fiir

Umwelttoxikologie, Martin-Luther-
Universitdt, Halle-Wittenberg

Aus einem 1996 zundchst nur fiir EDV-
Testzwecke begonnenen Kontakt zwi-
schen dem Institut fiir Umwelttoxikologie
und einem Schiiler der 7. Klasse (Gymna-
sialstufe) wurde seit 1997 das Gemein-
schaftsprojekt UTOXIS aufgebaut. An drei
Schulen aus Sachsen-Anhalt, Rheinland-
Pfalz und Nordrhein-Westfalen wurde ei-
ne Internetarbeit begonnen und thema-

tisch eigenstandige Homepages zu Um-
weltfragen entwickelt (,,Schadstoffwir-
kung auf den Wald®, ,,Luftschadstoffe
und Gesundheit“ sowie ,,Abfall).

Das Universitdtsinstitut konnte fiir zwei
der Schulpartner die EDV-Basisausstat-
tung zur Verfiigung stellen und sollte da-
nach vor allem als wissenschaftlicher Tu-
tor fungieren und tibergeordnete Zusam-
menhdnge beziiglich der Fragen zur Um-
welt aufzeigen. Die Schiilerarbeitsge-
meinschaften haben mit Unterstiitzung
durch UTOXIS an ihren Schulen die ersten
internetfahigen Computer installiert und
iber dieses Medium Kontakt gehalten.

Zusatzlich zum positiven Engagement der
Schiiler, sich das neue Medium zu er-
obern, wurden folgende generellen Ziele
der Arbeitsgemeinschaft vereinbart:

e Aufbau und Pflege einer Homepage mit
Fachkundeunterricht-geeigneter Infor-
mation zu Themen der eigenen Wahl,

¢ Teilnahme bei Internetprdsentationen
sowie

e Erstellung von Projektarbeiten fiir
Schiilerwettbewerbe.

In der Regel

waren Zukunfts-

fragen und Fra-
gen zur Situati-
on und Siche-
rung von Le-
bensbedingun-
gen (Umwelt)
fiir die Schiiler
am interessan-
testen. Relativ
bald wurde er-
kennbar, dass

Schiilerarbeits-

gemeinschaften

besonders
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dann Aktivitat
entfalteten,
wenn sie ihre
eigenen Sach-
fragen anstel-
le vorgegebe-
ner Fragen
verfolgen
konnten. Und
wenn sie in
diesem Pro-
zess gezielt
durch ihre
schulischen
und aufer-
schulischen Betreuer unterstiitzt wurden.
Beispiele moglicher Unterstiitzung sind:
Beratung bei Arbeitsschritten, Hinweise
auf Informationsméglichkeiten, Einbezie-
hung weiterer Kontaktpersonen sowie
Unterstiitzung bei der Gestaltung von Ar-
beitsmoglichkeiten.

Die herausragenden Attraktivitdten waren
fiir die Schiilerarbeitsgemeinschaften die
mehrtdgigen Arbeitsaufenthalte im Insti-
tut fiir Umwelttoxikologie, die fiir sie ein-
bis zweimal pro Jahr an der Martin-Luther-
Universitat organisiert werden konnten.
Dabei wurden die Kontakte zwischen den
Schulen gefestigt, neue Ideen entwickelt
und die Arbeiten offentlich prasentiert. Als
Nebeneffekt konnten die Schiiler im Fun-
dus wenig genutzter Glas- und Laborklein-
geradte selbststandig stobern und Interes-
santes mitnehmen sowie im Forschungsla-
bor Eindriicke sammeln und Fragen stel-
len. Die Gdste aus der Partnerschule in
Rheinland-Pfalz haben diesen Erlebnis-
raum immer sehr intensiv genutzt.

Bei fast jedem Institutsbesuch wurden
gemeinsam von Schiilern, Lehrern und
Hochschullehrern vielfdltige Anregungen

und Ideen fiir experimentelle Projekte
entwickelt, die an der Schule durchge-
fiihrt werden kénnen. Natiirlich ist es da-
fiir notwendig, dass die Projektgemein-
schaft auch iiber die Distanz hinweg Kon-
takt halt, um inhaltliche Fragen zu klaren
und Arbeitsmaterialien zu besorgen. In-
zwischen ist am Gymnasium Weierhof am
Donnersberg, Bolanden, Rheinland-Pfalz,
eine liberaus aktive Schiilerarbeitsge-
meinschaft ,,Jugend forscht“ entstanden,
in der insgesamt etwa 60 Schiller der
Klassen 5 bis 13 naturwissenschaftliche
Themen bearbeiten und ihre individuel-
len Projekte zum Teil liber Jahre hinweg
sehr erfolgreich weiter entwickeln.
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Schiilerinnen entdecken das

& " " Geheimnis des Silberspiegels.
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6 Chemische Prozesstechnik:
Verstdndnis, Simulation, Optimierung

Katalysatoren sind heutzutage weder aus chemischen Produktions-
anlagen noch aus unseren Autos wegzudenken. Sie sorgen dafiir, dass
chemische Reaktionen so ablaufen, wie wir das gerne hétten. Also etwa
in Kraftwerken eine moglichst schadstofffreie Verbrennung. Nur — wie
machen das die Katalysatoren eigentlich? So ganz genau weif man das
immer noch nicht — besonders dann nicht, wenn man sich auf die Ebene
einzelner Molekiile und Atome begibt. Hier miissen Physikochemiker
zum Beispiel tragfiahige Modelle fiir reale Reaktionsbedingungen ent-
wickeln, wenn sie im Endeffekt der Wirkung von Katalysatoren wirklich
auf den Grund gehen wollen. Mit derartigem Wissen konnen sie dann
Katalysatoren weiter optimieren oder neue entwickeln. Eine weitere ak-
tuelle Technik der Zukunft sind Brennstoffzellen, die vielleicht in nicht
allzu ferner Zukunft die Energieversorgung unserer Hauser oder Autos
sichern werden. Sie so weiter zu entwickeln, dass sie auch wirtschaftlich
genutzt werden konnen, gehort mit zu den Aufgaben der Physikalischen
Chemie.

—also vom Rohdl zum Produkt Vergaser-
kraftstoff — Kontakt mit mindestens ei-
nem Katalysator. Moderne Polymerwerk-
stoffe, der Gummi der Autoreifen und
synthetische Fasern sind ebenfalls das
Produkt katalytischer Prozesse.

6.1 Katalysatoren — Chemi-
sche Partnervermittlung im
virtuellen Labor

23. WocHE Joachim Sauer e Institut
fiir Chemie, Abteilung Quantenche-
mie, Humboldt-Universitdt Berlin

Katalysatoren sind Substanzen, die Mole-
kiilen helfen, miteinander zu reagieren
und so neue Verbindungen einzugehen.
Warum ist diese Partnervermittlung wich-
tig? Ohne Katalysatoren wiirden wichtige
Reaktionen so langsam ablaufen, dass
die gewiinschten Verbindungen praktisch
nicht entstehen. Die meisten Prozesse in
der chemischen Industrie sind katalyti-
sche Prozesse und waren ohne Katalysa-
toren nicht moglich.

Das beginnt bei den Mineraldiingern, die
tiberhaupt erst die Grundlage sind, dass
die wachsende Weltbevélkerung erndhrt
werden kann und der Hunger in Teilen
der Welt besiegt ist. Und jeder Liter Ben-
zin, den wir in unser Fahrzeug fiillen, hat-
te auf seinem Weg vom Olfeld in den Tank

Die meisten kennen den Begriff des
Katalysators als Abgaskatalysator im
Auto. Hier sorgt der Katalysator dafiir,
dass schddliche Verbindungen wie
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23. Woche

Modell fiir den Vanadiumoxid-
Katalysator: Ein Siliziumatom ist
durch eine Vanadiumoxid-Gruppe
ersetzt.
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Die Simulationen der Struktur
und Reaktivitat von Katalysato-
ren sind sehr aufwandig. Oft wer-
den zur Aufklarung der chemi-
schen Partnervermittlung die
modernsten Supercomputer
Deutschlands eingesetzt, wie der
Berliner Teil der IBM p69o turbo,
Cray T3E. (Quelle: Bernd Kallies,
Konrad-Zuse-Zentrum fiir Infor-
mationstechnik Berlin)
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Stickstoffmonoxid, NO, in unschadliche
Verbindungen wie Stickstoff und Sauer-
stoff umgewandelt werden.

Der Katalysator
in der Grof3industrie

Aus den Gasen Stickstoff, N,, und Was-
serstoff, H,, kann man Ammoniak, NH,,
herstellen — die Grundsubstanz minerali-
scher Diinger. Im Ammoniak sind drei H-
Atome direkt an das N-Atom gebunden.
Damit NH3-Molek[jle entstehen kdnnen,
miissen die N-N-Bindung im N, und die
H-H-Bindung im H, gespalten werden.
Dazu ist viel Energie notig, die allerdings
zum groBBten Teil wieder frei wird, wenn
die N-H-Bindungen im Ammoniak ge-
kniipft werden. Es ist also eine sehr hohe
Energiebarriere zu {iberwinden, um von
den Ausgangsstoffen zu den gewiinsch-
ten Produkten zu gelangen. Je hoher die-
se Barriere ist, umso langer dauert es, sie
zu iiberwinden. Der Katalysator ist der
Stoff, der diese Barriere fiir eine spezielle
Reaktion herabsetzt und dabei nicht ver-
braucht wird.

Was passiert im Inneren?

Die selektive Oxidation organischer Ver-
bindungen hat in der industriellen Che-
mie einen hohen Stellenwert, da auf die-
sem Weg eine Reihe von wichtigen
Grundchemikalien hergestellt werden

konnen. Fiir die Durchfiihrung der Reak-
tionen werden oftmals Katalysatoren in
Form von Feststoffen verwendet, die
dann wahrend der Reaktion mit Gasen in
Wechselwirkung treten. Es gibt zwei
Griinde fiir die Benutzung von Katalysa-
toren: Zum einen bewirkt der Katalysator
eine Erhohung der Reaktionsgeschwin-
digkeit, zum anderen erhalt man andere
Produkte als bei der direkten Oxidation
der Gase mit Sauerstoff. Bei Oxidations-
reaktionen tritt hdufig das Problem auf,
dass das Reaktionsprodukt leichter mit
Sauerstoff reagiert als die Ausgangsver-
bindung. Daher wiirde ohne einen Kataly-
sator nicht die gewiinschte Verbindung
entstehen, sondern die Ausgangsverbin-
dung zu Kohlendioxid umgewandelt.

Wir beschéftigen uns unter anderem mit
der Synthese von Formaldehyd aus Me-
thanol. Methanol ist ein Beispiel fiir ein
preisgiinstiges petrochemisches Produkt.
Formaldehyd ist eine hoherwertige
Grundchemikalie, die etwa in der Kunst-
stoffherstellung verwendet wird. Die Wir-
kungsweise von Vanadiumoxid-Katalysa-
toren fiir die Methanoloxidation ist Ge-
genstand der aktuellen Forschung. Das
Vanadiumoxid wird hierzu oftmals auf die
Oberflache eines ansonsten unreaktiven
Tragers aufgebracht. Der Trdager kann bei-
spielsweise Siliziumoxid sein. Da Compu-
terberechnungen der Eigenschaften sol-
cher Oberflichenmodelle sehr aufwendig
sind, werden oftmals kleinere Modelle fiir
die Simulationen eingesetzt.

Die Reaktion des Katalysators mit Metha-
nol beginnt mit einer Reaktion des Me-
thanolmolekiils mit dem Vanadiumoxid-
Zentrum. Hierbei wird eine Methoxygrup-
pe (-OCH;) am Vanadium gebildet und ei-
ne der Bindungen des Vanadiums zur
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Oberflache gebrochen. An der Oberflache
entsteht eine OH-Gruppe. Wahrend der
Reaktion wird ein Wasserstoffatom der
Methoxygruppe auf das Sauerstoffatom
des Vanadiumoxids iibertragen. Die Re-
aktion durchlduft hierbei einen so ge-
nannten Ubergangszustand. Die Energie-
differenz zwischen Ubergangszustand
und Ausgangsverbindung liefert eine In-
formation liber die Reaktionsgeschwin-
digkeit, einem wichtigen Parameter bei
der Betrachtung der Kinetik chemischer
Reaktionen. Nachdem das Modell den
Ubergangszustand passiert hat, bildet
sich eine V-OH-Gruppe und ein Formalde-
hyd-Molekiil CH,0, das noch schwach an
das Vanadiumatom gebunden ist, sich je-
doch in den folgenden Reaktionsschrit-

ten von der Oberfldche l6st. Der Katalysa-

tor wird regeneriert, indem eine Oxidati-
on mit gasformigem Sauerstoff stattfin-

det, wahrend gleichzeitig Wasser gebil-

det wird. Die im Modell erhaltenen Aus-

sagen iiber die Wirkungsweise von Kata-
lysatoren werden anschlieBend mit ex-

perimentellen Ergebnissen verglichen.

6.2 Chemisch reaktive
Stromungen - ,,Heif3e*
Anwendungen der Chemie

26. WOoCHE  Jiirgen Warnatz e Inter-
disziplindres Zentrum fiir Wissen-
schaftliches Rechnen (IWR), Rup-
recht-Karls-Universitdt Heidelberg

Verbrennungsprozesse in Motoren, Turbi-
nen und Feuerungen oder Ofen, die Vor-
gdnge wahrend der Katalyse in einem in-
dustriellen chemischen Reaktor oder ei-
ner Auto-Abgasanlage, der Wiederein-
trittsvorgang eines Raumfahrzeuges in
die Erdatmosphdre oder die Prozesse bei
der Herstellung von synthetischem Dia-
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mant durch chemische Gasphasen-Depo-
sition — diese und noch viele andere Vor-
gdnge beinhalten chemisch reaktive Stro-
mungen.

Die Beschreibung solcher chemisch reak-
tiven Stromungen verlangt einerseits de-
taillierte Kenntnisse der ablaufenden Re-
aktionen, wobei die auftretenden Reakti-
onsmechanismen Tausende von Reaktio-
nen von Hunderten von Stoffen enthalten
konnen. Andererseits muss man sich —
besonders in turbulenten Stromungen —
mit Details des Stromungsfeldes ausein-
andersetzen, um zu einer quantitativen
Beschreibung der betrachteten Vorgange
zu kommen.

Die daraus resultierende enorme Kom-
plexitdt erfordert die Benutzung von Su-
percomputern und von Methoden, wie sie
das Wissenschaftliche Rechnen bereit-
stellt. Der zu betrachtende Prozess muss
zuerst in die Sprache der Mathematik
umgesetzt werden (,,Modellierung®). Da-
nach werden diese Gleichungen mit zu
entwickelnden Methoden geldst (,,Simu-
lation®) und in einer weiteren Stufe wird
nach den giinstigsten Losungen gesucht
(,Optimierung®). Die Flut der Ergebnisse
kann schlie3lich nur durch geeignete gra-
phische Methoden verstdndlich gemacht

26. Woche

Ziindung und Verbrennung
zweier benachbarter Brennstoff-

werden (,,Visualisierung®). tropfen.
Fim
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Beispiel fiir die Simulation eines
turbulenten Verbrennungsvor-
ganges: Ausbreitung einer Flam-
menfront in einem Dieselmotor.

:
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Abgesehen von ihrer wissenschaftlichen
Attraktivitat bietet die Beschaftigung mit
chemisch reaktiven Stromungen L6-
sungsmaoglichkeiten in Bezug auf viele
drangende Fragen, wie:

e Schadstoffbildung und Effizienz von
Verbrennungsprozessen, von denen et-
wa 90 Prozent der Energieversorgung
der Menschheit abhangen.

e Wirkungsgrad von Katalysatoren in der
chemischen Industrie und bei der Ab-
gasreinigung. In diesem Bereich wer-
den weltweit etwa 500 Milliarden Euro
jahrlich umgesetzt.

e Herstellung neuer Materialien und neue
Verfahren zur Herstellung von Mikro-
prozessoren in Gasphasen-Depositions-
prozessen.

Reaktive Stromungen werden dabei
durch die so genannten Navier-Stokes-
Gleichungen beschrieben. Diese sehen
zwar recht komplex aus (Systeme von ge-

koppelten partiellen Differentialgleichun-
gen), sind jedoch konzeptionell sehr ein-
fach, namlich Bilanzen fiir die Erhaltungs-
grofien Masse, Impuls, Energie und Mas-
sen der Teilchen im betrachteten Ge-
misch. Dabei werden katalytische Reak-
tionen auf Oberflachen durch geeignete
Randbedingungen beriicksichtigt.

Die Losung der Navier-Stokes-Gleichun-
gen verlangt (aufer einer moglichst
schnellen Lsungsmethode) die Bereit-
stellung thermodynamischer Grofien
(Enthalpien, Warmekapazitaten), Trans-
portkoeffizienten (Warmeleitung, Diffusi-
onskoeffizient, Viskositat) und — wohl
das schwierigste Problem — Reaktionsge-
schwindigkeiten.

Derzeit behandeln wir folgende Themen
mit den Werkzeugen Modellierung und
Simulation (Auswahl):

e Die Tropfchen- und Sprayverbrennung
im Hinblick auf ihre Anwendung in Gas-
turbinenbrennkammern, Raketenbrenn-
kammern, in Industriefeuerungen und
bei der motorischen Verbrennung. Die
zu beschreibenden Prozesse beinhalten
den Strahlzerfall und -aufbruch, die
Atomisierung, die Aufheizung und Ver-
dampfung der Fliissigkeit sowie die an-
schlieBende Ziindung und Verbrennung
in der Gasphase.

Bei der Autoabgaskatalyse konnen
Stickoxide mit Katalysatoren, die durch
Zusatz einer Speicherkomponente in
der Lage sind Stickoxide anzulagern, ef-
fizient entfernt werden. Durch kurzzeiti-
ges Umschalten der Motorbetriebsbe-
dingungen wird diese Speicherkompo-
nente regeneriert und kann somit wie-
der Schadstoffe aufnehmen. Werden
diese Konditionen zyklisch durchlaufen,
ist effiziente Schadstoffminimierung
auch iiber lange Zeitraume moglich.
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e Ein alternativer Weg zur Abgasnachbe-
handlung ist die plasmainduzierte Ab-
gasreinigung. Grundidee des Verfah-

rens: Abgas wird in einen Reaktor gelei-

tet, in dem ein nicht-thermisches Plas-
ma durch Sto6f3e mit hochenergetischen
Elektronen Radikale erzeugt und so
chemische Prozesse auslost, die bevor-
zugt die Stickoxide und unverbrannte
Kohlenwasserstoffe angreifen.

6.3 Anwendung von
Brennstoffzellen

41. WocHE  Ulrich Stimming
Physik-Department, Technische
Universitdt Miinchen

Der Einsatz von Brennstoffzellen
im mobilen Bereich

Der zunehmende Bedarf an Mobilitat
flihrt zu immer hoherer Verkehrsbelas-
tung und damit zu einer Zunahme der
Emissionen im Straenverkehr. Elektro-
fahrzeuge haben zwar am Fahrzeug
selbst keine Emissionen, besitzen aber
eine relativ geringe Reichweite bei lan-
gen Ladezeiten. Brennstoffzellen im Au-
tomobil konnen elektrischen Strom sehr
effizient direkt aus chemisch gespeicher-
ter Energie gewinnen.

Wird Wasserstoff als Energietrager ver-
wendet, so ist das Auto sogar emissions-
frei, da lediglich Wasser produziert wird.
Wasserstoff besitzt allerdings eine gerin-
ge Speicherdichte. Nimmt man als Trager
von Wasserstoff fliissige Treibstoffe wie
Benzin, Diesel oder Methanol, die eine
bis zu zehnfach héhere spezifische Ener-
gie haben, so lassen sich Reichweiten
wie mit Verbrennungsmotoren erzielen.
Sowohl Methanol als auch die héheren
Kohlenwasserstoffe lassen sich im Fahr-

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. KAPITEL 6

zeug in einem der Brennstoffzelle vorge-
schalteten Prozess, der so genannten Re-
formierung, katalytisch im Wesentlichen
in Wasserstoff und Kohlendioxid zerle-
gen. Das dabei auch auftretende Kohlen-
monoxid ist ein ausgesprochenes Kataly-
satorgift, das den Wirkungsgrad der
Brennstoffzelle verringert. In beiden Fal-
len muss daher der Anteil von Kohlen-
monoxid im erzeugten Synthesegas in ei-
ner Gasnachbehandlung auf ein fiir die
Brennstoffzelle akzeptables Maf} redu-
ziert werden. 41. Woche

Brennstoffzellen fiir den Einsatz in
portablen Kleingerdten

Der Einsatz von Brennstoffzellen in porta-
blen Kleinsystemen ist auch bei Leistun-
gen von etwa zehn Watt vorstellbar. Die

PKW-Brennstoffzellensystem.

Stromversorgung fiir tragbare Gerdte wie
Notebooks, Camcorder und Handys konn-
te beispielsweise durch Miniaturbrenn-
stoffzellen realisiert werden und dadurch
einen Bereich der Batterietechnik revolu-
tionieren. Denn im Gegensatz zu Batte-
rien sind Brennstoffzellen eher leicht, ha-
ben eine hohe spezifische Leistungsdich-
te und erlauben einen kontinuierlichen
Langzeitbetrieb. Allerdings bendétigen sie
einen Speicher fiir den Energietrager,
dessen Grof3e die maximale Betriebsdau-
er bestimmt. Um eine wirkliche Alternati-
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Brennstoffzellen kdnnen die
Energieversorgung von Ein- und
Mehrfamilienhdusern gewahr-
leisten.
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ve darzustellen, miissen die Kleinbrenn-
stoffzellen einfach, kostengiinstig und
zuverldssig sein. Ansatze, die zurzeit er-
probt werden, sind ,,luftatmende® Brenn-
stoffzellen, die mit Wasserstoff aus Me-
tallhydrid-Speichern betrieben werden.
Der Wasserstoffvorrat kann mit Hilfe ei-
nes Miniaturelektrolyseurs an der Steck-
dose regeneriert werden.

Brennstoffzellen in stationdrer
Anwendung

In Brennstoffzellen konnen kohlenstoff-
haltige Brennstoffe elektrochemisch um-
gesetzt werden, wodurch chemische
Energie mit hohem energetischen Wir-
kungsgrad und minimaler Schadstoff-
Emission in Elektrizitdat umgewandelt
werden kann. Deshalb werden sie in der
stationdren Elektrizitatsproduktion mit
dem Schwerpunkt dezentraler Energie-
versorgung angewandt.

Die Brennstoffzellen, die fiir den Einsatz
in Kraftwerken diskutiert werden, arbei-
ten hauptsachlich bei Temperaturen {iber
100 °Celsius. Durch Integration der Zelle
in ein umfangreicheres System kann die
Abwidrme ebenfalls genutzt werden.
Phosphorsdure-Brennstoffzellen eignen

'L-L::L
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sich zur dezentralen Strom- und War-
meerzeugung und werden heute weltweit
in Anlagen mit elektrischen Leistungen
von 100 kW bis 10 MW betrieben. Die Ab-
wdrme kann in Form von 60 bis 8o °Celsi-
us heif’em Wasser abgekoppelt werden,
wodurch man einen Gesamtsystemwir-
kungsgrad von bis zu 8o Prozent erhalt.
Fiir die gleichzeitige Erzeugung von War-
me und elektrischem Strom sind die so
genannten Hochtemperaturbrennstoffzel-
len von grof3er Bedeutung. Aufgrund der
hohen Betriebstemperatur von 600 bis
1000 °Celsius wird hier die interne Erd-
gasreformierung ermoglicht. Auferdem
kann die Restabwarme genutzt werden.
Solche Kombinationskraftwerke errei-
chen ebenfalls einen Gesamtwirkungs-
grad von 70 bis 80 Prozent.

Ein grof3er Vorteil von Brennstoffzellen
gegeniiber den Verbrennungsanlagen ist
der eigentliche Reaktionsmechanismus,
der die Stromversorgung gewadhrleistet:
Wird reiner Wasserstoff verwendet, der
mit Sauerstoff reagiert, so entsteht nur
Wasser. Die Emission von Schwefel- oder
Stickoxiden ist somit in Kombinations-
kraftwerken im Vergleich zu den konven-
tionellen Kraftwerken mindestens um ei-
ne Grof’enordnung niedriger.

Brennstoffzellen fiir die
Hausenergieversorgung

Brennstoffzellen kénnen gleich-
zeitig elektrische und thermische
Energie mit einem hohen Wir-
kungsgrad produzieren. In Ver-
bindung mit Erdgas als Energie-
trager sind zudem die entstehen-
den Schadstoffemissionen du-
Berst gering. Deshalb eignen sie
sich hervorragend fiir die Ener-
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gieversorgung von Ein- und Mehrfamili-
enhdusern.

Die Vorteile kleiner stationdrer Brenn-
stoffzellen gegeniiber konventionellen
Energieerzeugungssystemen sind unter
anderem:

e schnelles Ansprechverhalten auf Ener-
gieanforderungen seitens des Energie-
abnehmers

e Energie wird direkt am Ort des
Verbrauchers erzeugt, Transport-
verluste entfallen

¢ hohe Flexibilitat beziiglich der
verschiedenen Betriebszustdande
Tag/Nacht und Winter/Sommer
steigert den Wirkungsgrad.

MafBigeblich fiir eine rationelle und effi-
ziente Energieverwendung im Sektor

Haushalt ist sowohl die verstarkte Benut-

zung sparsamer Elektrogerdte und die
breite Einfiihrung von Hausern in der
Niedrigenergiebauweise als auch die
Entwicklung neuer Energieversorgungs-
systeme.

6.4 Umwandlung
chemischer in physikalische
Signale: Von Sensoren und
Brennstoffzellen

51. WocHE  Rotraut Merkle und
Joachim Maier ® Max-Planck-Institut
fiir Festkérperforschung, Stuttgart

Entgegen einem weit verbreiteten Vorur-
teil sind kristalline Festkdrper nicht not-
wendigerweise inerte Gebilde, die ledig-
lich iiber ihre Oberflache mit der Nach-
barschaft kommunizieren. Zwar ist in der
Tat wenigstens eine Komponente des
Festkdrpers rigide und zum Platzwechsel
kaum zu bewegen, doch finden sich eine

Kapitel 6

Reihe von Materialien, bei denen Katio-
nen oder Anionen — zusatzlich zu den
Elektronen — eine erhebliche Mobilitat
aufweisen. In solchen Fallen gestatten
ionische Ladungstrdger in gezielter Wei-
se die Umwandlung chemischer in physi-
kalische Signale.

Die gleichzeitige Verfiigbarkeit von ioni-
schen und elektronischen Ladungstra-
gern erlaubt die stochiometrische Variati-
on der Zusammensetzung, wahrend die
reinen lonenleiter als Festelektrolyte die
Konstruktion festkorperelektrochemi-
scher Zellen ermdglichen. In Batterien
wird so die gespeicherte chemische Ener-
gie in elektrische Energie umgewandelt.
Brennstoffzellen, bei denen die Brennga-
se standig nachgeliefert werden kénnen,
ermoglichen eine kontinuierliche Strom-
erzeugung. Mit einem ahnlichen Aufbau
kann die Konzentration solcher Gase
durch Spannungsmessung bei offenem
aufBerem Stromkreis ermittelt werden
(elektrochemische Sensoren).

Chemische Sensoren -
Umwandlung chemischer in

physikalische Information

a) Aufbau des potentiometri-
schen CO,-Sensors mit
offener Referenzelektrode.

b) Umwandlung eines chemi-
schen Signals (CO,-Ausstof3
des Radfahrers) in ein physi-
kalisches Signal (Spannung)
am Beispiel des CO,-Sensors.
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Die ,,Chemie“ der Umgebung lasst sich
aufBer {iber Leitfahigkeit oder Farbe auch
iber jede andere mit ihr eindeutig in Be-
ziehung stehende Messgrofie ablesen.
Eine wichtige derartige Messgrofie ist die

a
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Brennstoffzelle mit protonenlei-
tendem Elektrolytmaterial.
Unter der Lupe: Bewegung eines
Protons (rot) um die Sauerstoff-

lonen (blau) eines Perowskit-Pro-

tonenleiters.

94

Spannung einer geeignet konzipierten
elektrochemischen Zelle. Dort ist dann
das Gas Bestandteil der elektrochemisch
gefiihrten Reaktion. Vielen bekannt ist
die Lambdasonde, die den Sauerstoffge-
halt im Automobilabgas iiber den festen
lonenleiter Zirkondioxid (Yttrium-dotiert)
misst, damit die Benzinzufuhr entspre-
chend gesteuert werden kann.

In unserem Arbeitskreis wurde ein selek-
tiver potentiometrischer CO,-Sensor ent-
wickelt, dessen Referenzelektrode inert
gegen CO, ist, und die deswegen eben-
falls dem Messgas ausgesetzt werden
kann. Damit entfallt nicht nur die aufwen-
dige Abdichtung der Referenzelektrode.
Da dann an beiden Elektroden derselbe
Sauerstoffpartialdruck herrscht, wird
auch die gemessene Spannung unabhan-
gig vom Sauerstoffgehalt des Messgases.
Weil der Sensor sich lokal im Gleichge-
wicht befindet, weist er eine hervorra-
gende Langzeitstabilitat auf und bendtigt
keine Kalibrierung. Die Ansprechzeit ist
so kurz, dass einzelne Atemziige verfolgt
werden kénnen.

Brennstoffzellen -
Umwandlung chemischer in
elektrische Energie
In Brennstoffzellen wird chemische
Energie iiber rdumlich getrennte
Elektrodenreaktionen direkt in elek-
trische Energie umgewandelt.
Brennstoffzellen mit keramischen
Sauerstoffionenleitern als Elektrolyt
bendtigen jedoch so hohe Betriebs-
temperaturen, dass sich daraus er-
hebliche Materialprobleme ergeben.
Eine mogliche Alternative dazu sind
keramische Protonenleiter, die die not-
wendige Leitfahigkeit bei wesentlich
niedrigeren Temperaturen erreichen. Do-
tierte Erdalkali-Titanate, -Zirkonate und
-Cerate mit Perowskitstruktur konnen
durch Einbau von Wasser leichtbewegli-
che protonische Defekte bilden. Dabei
besetzt der ,,OH-Teil“ eines Wassermole-
kiils eine Sauerstoffleerstelle, und der
,»H-Teil“ bildet mit einem regularen Sau-
erstoffion ein weiteres Hydroxidteilchen.
Die Bewegung der an Sauerstoffionen ge-
bundenen Protonen durch das Perowskit-
gitter kann durch Molekulardynamik-Si-
mulationen genauer untersucht werden.

Nachdem sich das Proton einige Zeit um
ein Sauerstoffion bewegt hat, erfolgt der
»Protonensprung®. Die Haufigkeit solcher
Spriinge, die wesentlich die Protonenleit-
fahigkeit des Materials bestimmen,
hangt von der Struktur des Perowskits
(Gitterkonstante, Symmetrie), aber auch
von seiner chemischen Zusammenset-
zung und dem verwendeten Dotierion ab.
Neben einer hohen Protonenleitfahigkeit
muss ein geeignetes Elektrolytmaterial
viele weitere Anforderungen wie thermi-
sche Stabilitdat oder chemische Bestan-
digkeit gegeniiber CO, erfiillen.
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Wer sind eigentlich die Menschen hinter der Forschung in der
Industrie? Und welche Rolle spielen dabei die Physikochemiker
und die Physikalische Chemie an sich? Beispiele hierzu zeigen,
wie breit das Einsatzgebiet der Forscher und ihrer Wissenschaft

in der Industrie ist. Reicht es doch von der Polymertechnik iiber die
Entwicklung neuer Inhalationsgerate, Mikroreaktoren oder
Brennstoffzellen bis hin zu nanostrukturierten Oberflachen und
Beschichtungen. Fazit: Uberall dort wo Chemie gemacht wird,

ist auch die Physikalische Chemie gefragt.

7.1 Pharmazeutische
Industrie ist physikalische
Chemie - Als Physikochemi-
ker bei Boehringer Ingelheim

1. WoCHE Jorg Schiewe e Boeh-
ringer Ingelheim Pharma GmbH & Co.
KG, Ingelheim am Rhein

Physikalische Chemie wird von Menschen
gemacht, zum Beispiel von Physikoche-
mikern, die in vielen Bereichen der che-
mischen Forschung tatig sind — so auch in
der Pharmaindustrie. Als Spezialist be-
schaftige ich mich mit physikalisch-che-
mischen Methoden der Pharmazie.

Als Leiter des Labors ,, Technische Evalu-
ierung“ arbeite ich intensiv an der Frage,
wie inhalative Arzneistoffe optimal liber
die Lunge verabreicht werden kénnen.
Dazu untersuche und bewerte ich techni-
sche Leistungsmerkmale von neuen Inha-
lationsgeraten, die von externen Firmen
angeboten werden oder auf eigenen Ide-
en beruhen. Ziel ist es, ein Gerdtedesign
zu finden, das bei einfacher Anwendung
durch den Patienten — zuverldssig ein Ae-
rosol erzeugt, welches tief in die Lunge
eingeatmet werden kann. Dazu miissen
die Wirkstoffteilchen im Aerosol eine Gro-
Benverteilung von ein bis fiinf Mikrome-
ter haben, um das natiirliche Filtersystem
der Atemwege passieren zu konnen.

Teamarbeit ist bei derartigen Entwicklun-
gen absolut notwendig. So kann ich vom
Wissen und den Erfahrungen der Abtei-
lung Drug Delivery profitieren, in der

auch ein neuartiges Inhalationsgerat ent-

wickelt wurde.

Da die Wirkstoffe oftmals in fester Form
angewendet werden, besteht eine weite-
re Aufgabe in der Optimierung der physi-
kochemischen Eigenschaften von Pulver-
systemen. Zurzeit beschaftige ich mich
mit neuen Verfahren der Zerkleinerung
von Feststoffen. Mit diesen Verfahren
wollen wir kleine Partikel in einer Form
erzeugen, bei der die Kohdsionskrafte
zwischen den Teilchen reduziert sind. Bei
der Anwendung in einem Inhalationsge-
rat konnen solche Teilchen dann leichter
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Der Physikochemiker

Jorg Schiewe ist seit 2000
Mitarbeiter der Boehringer Ingel-
heim Pharma GmbH & Co. KG in
Ingelheim am Rhein im
Geschaftsbereich Forschung

und Entwicklung der Abteilung
Drug Delivery.

Dieser Inhalator zerstaubt

15 Mikroliter Fliissigkeit, wie
zum Beispiel wdssrige Wirkstoff-
l6sungen, in ca. 1 Sekunde.
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7. Woche

Etwa 1000 Teilchen von Polymer-
dispersionen gehen auf die Dicke
eines einzigen menschlichen
Haares. Im Bild links ist in ein
Haar ein Knoten gemacht, damit
man die schuppige Struktur des
Haares sieht. Im Bild rechts sind
Teilchen einer Polymerdispersion
bei einer 100fach héheren Ver-
groBerung dargestellt. Die kugel-
formigen Teilchen sind in Wasser
dispergiert und weisen selbst bei
hohen Konzentrationen (bis iiber
60 Prozent) niedrige Viskositdten
auf.

Haar

100 000 nm

98

Berufsbilder: Physikalische Chemie in der Industrie

zerstdubt, also besser in ein inhalierfdhi-
ges Aerosol iiberfiihrt werden.

Der Grundstein fiir meinen spateren Be-
ruf war mein Chemiestudium an der Mar-
tin-Luther-Universitdt in Halle an der Saa-
le und meine Promotion 1994 zu einem
physikochemischen Thema. Danach habe
ich zunachst als Postdoc an der Monash
University in Melbourne gearbeitet. Im
Anschluss an meinen Aufenthalt in Au-
stralien war ich drei Jahre als wissen-
schaftlicher Mitarbeiter am Institut fiir
Mikrotechnik Mainz tatig. Seit Herbst
2000 arbeite ich bei der Boehringer In-
gelheim Pharma GmbH & Co. KG.

Die Kenntnisse in Physikalischer Chemie,
Physik und Technik, die ich wdhrend mei-
nes Studiums und der wissenschaftlichen
Tatigkeit danach erwerben konnte, sind
eine wesentliche Voraussetzung zur Lo-
sung der taglich gestellten Aufgaben. Das
notwendige medizinische Wissen, wie et-
wa liber die Funktion der Lunge, konnte
ich mir dank der internen Schulungen bei
Boehringer Ingelheim aneignen.

Zu meiner Tatigkeit als Physikochemiker
gehoren neben der Organisation der La-
borarbeit und den Besprechungen mit Kol-
legen ebenso die Pflege von Firmenkon-

Dispersionsteilchen

takten und der Besuch von Fachkonferen-
zen, auf denen aktuelle technische Ent-
wicklungen vorgestellt werden. Fiir diese
internationalen Treffen sind gute Kenntnis-
se der englischen Sprache unerldsslich.

Wichtig fiir meine Arbeit ist es, einen
Blick fiir das Wesentliche zu entwickeln.
Nur so kann es gelingen, aus den Ange-
boten an neuen Technologien diejenigen
heraus zu filtern, die in der Zukunft rele-
vant sein werden. Die Arbeit in einem
Pharmaunternehmen ist interessant und
herausfordernd, sie macht mir viel Spa#f.
Ein grof3er Reiz meiner Tatigkeit besteht
fiir mich auch darin, am Anfang eines
zielgerichteten Entwicklungsprozesses
mitzuwirken, wenn aus ersten For-
schungsergebnissen Impulse fiir neue
Produkte entstehen.

7.2 1000 gehen auf ein Haar

7. WocHE Dieter Distler ® BASF
Aktiengesellschaft, Ludwigshafen

Die kleinste Dimension, die uns im tagli-
chen Leben begegnet, ist die Dicke eines
Haares. Als Haarspalterei bezeichnen wir
deshalb auch das schier Unmogliche und
Uberfliissige, ndmlich so ein diinnes Haar
auch noch spalten zu wollen. Menschli-
che Haare sind circa 70 bis 100 Mikrome-
ter im Durchmesser (das sind 0,07 — 0,1
Millimeter oder 70.000 — 100.000 Nano-
meter).

Noch viel kleinere Dimensionen haben
die Klebstoffteilchen, die in Wasser dis-
pergiert bei Verletzungen eines Blattes
oder Zweiges eines Gummibaumes als
weif3e Milch austreten. Diese ,,Klebstoff-
teilchen* waren Vorbild fiir die synthe-
tisch liber Emulsionspolymerisation in
grofRer Vielfalt hergestellten Polymer-
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dispersionen. Die Teilchen von Polymer-
dispersionen haben Durchmesser von 30
bis oo Nanometern. Es gehen also etwa
1000 Teilchen auf die Dicke eines
menschlichen Haares.

Polymerchemiker synthetisieren die Poly-
mere aus verschiedenen Monomeren wie
etwa Acrylsdureester, Styrol, Butadien
und stellen iiber die Zusammensetzung
und das Molekulargewicht die Eigen-
schaften des Polymerisates ein.

Physikochemiker beschaftigen sich mit
der Morphologie der Teilchen und deren
Grofle. Mit der Teilchengrofienverteilung
steuern sie die FlieBeigenschaften der
wadssrigen Dispersionen.

Verfahrensingenieure bemiihen sich dar-
um, dass die Polymerisation sicher,
schnell und vollstandig in groBen Reakto-
ren ablauft.

Anwendungstechniker schlieilich sorgen
dafiir, dass die Polymerdispersion fiir
Klebstoffe, Lacke, Anstrichfarben, Papier-
streichmassen, Textilverfestigung, Pig-
mentdruck, Lederfinish, Mébelmodifizie-
rung und viele andere Gebiete eingesetzt
werden kdnnen.

7.3 Materialoberflachen fiir
den technischen Einsatz

19. WocHE Karsten Reihs und Rolf
Claessen ® SuNyx GmbH, Kéln

Materialoberflachen gibt es im taglichen
Leben tiberall, namlich immer dort, wo
Materialien tiberhaupt zum Einsatz kom-
men. Oft ist die Funktion eines Materials,
beispielsweise fiir ein Bauteil, besonders
durch die Eigenschaft seiner Oberflache
bestimmt. Beispiele dafiir gibt es aus vie-
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len sehr unterschiedlichen technischen
Gebieten. Dazu gehoren Eigenschaften
wie das Aneinander-Haften verschiedener
Materialien beim Kleben, das Reflekti-
onsvermodgen von Oberfldchen bei opti-
schen Anwendungen oder katalytische
Eigenschaften von Oberflachen in einem
Abgaskatalysator.

SuNyx beschdftigt sich neben optischen
Eigenschaften besonders mit der Oberfla-
cheneigenschaft der Benetzung, also mit
der Frage, wie gut eine Oberflache eine
Fliissigkeit ,,annimmt®.

Diese fast gar nicht mehr benetzenden
(,,ultraphoben®) Oberflachen muss man
mit besonders strukturierten Oberflachen
herstellen. Dabei spielen Nanostrukturen
eine zentrale Rolle. Es gibt viele mdgliche
Arten von Strukturen fiir ultraphobe
Oberflachen mit ganz unterschiedlichen

Eine ,fast nicht“ benetzende
Oberflache. Die Flache ist genau
waagerecht gelegt, sonst wiir-
den die bunten Wassertropfen
sofort wegrollen. Der Durchmes-
ser der grof3en Tropfen betragt
circa drei Millimeter.

19. Woche

3 Phasengrenzflache

Schematische Darstellung von
Fliissigkeitstropfen auf struktu-
rierten Oberflachen. Die Struktu-
ren der Oberflache sind — anders
als hier schematisch gezeigt —
immer sehr klein im Vergleich
zum Tropfen.

2 Phasengrenzflache
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Merkmalen. Solche irreguldren Struktu-
ren, die nicht aus geometrisch geordne-
ten Elementen bestehen, haben fiir diese
Anwendung eine besondere Bedeutung.
Ihre Struktur kann mit statistischen Me-
thoden eindeutig beschrieben werden.
SuNyx arbeitet zusammen mit dem Tech-
nion — Israel Institute of Technology und
dem Fraunhofer Institut fiir angewandte
Optik und Feinmechanik an der Frage,
wie Oberflachenstrukturen von ultrapho-
ben Oberflachen fiir optische Anwendun-
gen beschaffen sein miissen.

Von strukturierten Oberflachen mit ultra-
phoben Eigenschaften gibt es zwei Ver-
sionen: Eine Version, bei der die Grenz-
flache im Kontaktbereich von Fliissigkeit
und Unterlage aus drei Phasen besteht
(flussig, fest, gasformig) und eine Versi-
on, bei der die Grenzflache im Kontaktbe-
reich von Fliissigkeit und Unterlage aus
zwei Phasen besteht (fliissig, fest).

Wo werden solche Oberfldchen
eingesetzt?

Diese Oberflachen sind besonders ver-
schmutzungsresistent, weil auf ihnen kei-
ne Wassertropfen kleben bleiben und
Rander hinterlassen kénnen. In Autos mit
solchen Scheiben erreicht man zum Bei-
spiel bei Regenfahrten einen erheblichen
Sicherheitsvorteil, wie anhand von Studi-
en gezeigt werden konnte.

Ein anderes zukiinftiges Einsatzgebiet
betrifft die Moglichkeit, die fast schwe-
benden Tropfen mit elektrischen Feldern
zu bewegen. Auf diese Weise wiirden sich
universell programmierbare Prozessoren
fiir Fliissigkeiten herstellen lassen, die in
der Analytik als sehr leistungsfahige neu-
artige Chip-Labors (,,Lab-on-a-chip“) ein-
gesetzt werden kdnnen.

All diese Entwicklungen erfordern die en-
ge Zusammenarbeit von (Physiko-)Che-
mikern, Physikern, Biochemikern, Mathe-
matikern und Ingenieuren.

7.4 Mannometer Nanometer:
Die faszinierende Welt der
Zwerge

24. WocHE Wolfgang Leuchtenberger
® Degussa AG, Diisseldorf

Nanopartikel — Nano leitet sich vom grie-
chischen nanos ,,der Zwerg“ ab - sind
Teilchen, die zwischen einem Millionstel
und 100 Millionstel Millimeter grof3 sind,
mehr als tausendmal kleiner als der
Durchmesser eines Haars. In dieser Gro-
Benordnung bestimmt nicht nur die che-
mische Zusammensetzung die Eigen-
schaften, sondern auch Gréf3e und Form
der Partikel. Optische, elektrische und
magnetische Eigenschaften, aber auch
Harte, Zdhigkeit oder Schmelzpunkt von
Nanomaterialien unterscheiden sich
deutlich von den Eigenschaften entspre-
chender makroskopischer Festkorper.
Schmutzabweisende Oberflachen, kratz-
feste Beschichtungen, superschnelle
Computer, neue Krebstherapien, neue
Katalysatoren fiir chemische Prozesse
sind Beispiele fiir vielfdltige Anwen-
dungsmdglichkeiten der Nanomateria-
lien. Degussa hat in dreijahriger Projekt-
zeit im so genannten Projekthaus Nano-
materialien neue Herstelltechnologien
fiir derartige Materialien entwickelt. An-
fang 2003 wurde das interne Start-up
»,Degussa Advanced Nanomaterials“ ge-
griindet, das die neu entwickelten Nano-
materialien vermarktet, Produkte, die bei
Sonnenschutz, Mikrochips, Touchscreens
und leitfahigen Beschichtungen Anwen-
dung finden.
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Sonnenschutz

Sonnencremes sollen die empfindliche
Haut zuverldssig und unsichtbar gegen
UV-Strahlen schiitzen. Erreichen ldsst
sich dies mit nanoskaligem Zinkoxid, das
Degussa Advanced Nanomaterials anbie-
tet. Dieses nanoskalige Produkt verbin-
det hohes UV-Absorptionsvermogen mit
uneingeschrankter Transparenz. In Son-
nenschutzmitteln wirkt es als physikali-
scher Lichtschutz: Die Nanopartikel legen
sich unsichtbar auf die Haut und reflek-
tieren die Sonnenstrahlen wie kleine
Spiegel. In Kombination mit nanoskali-
gem Titandioxid lassen sich sehr effekti-
ve UV-Breitbandfilter mit hohen Licht-
schutzfaktoren formulieren, die fiir die
Haut gut vertraglich sind und gegen
Hautalterung (UVA) und Sonnenbrand
(UVB) schiitzen.

Chemisch-mechanisches Polieren
(CMP)

Die ultraprdzise Oberflachenbearbeitung
von Wafern ist eine Schliisseltechnologie
fiir die Herstellung noch leistungsfahige-
rer Computerchips. Immer kleinere elek-
tronische Bauteile auf dem Chip werden
tiber Leiterbahnen verbunden, die nur
wenige tausend Atome breit sind. Damit
bei diesen winzigen Strukturen, die aus
Millionen Bauteilen in mehreren Schich-
ten auf dem Wafer bestehen, keine Fehler
auftreten, muss jede einzelne Schicht ab-
solut eben sein. Erreichen ldsst sich dies
durch chemisch-mechanisches Polieren
(CMP) mittels Aluminiumoxid und mit py-
rogener Kieselsdure. Mit zunehmender
Miniaturisierung der elektronischen Bau-
teile wachst der Bedarf nach Poliermit-
teln fiir noch feinere Strukturen. Mit na-
noskaligem Ceroxid werden die Isolati-
onsschichten und Leiterbahnen im Mikro-
chip nahezu ,,atomar glatt“ poliert. Ge-
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eignet ist dieses Produkt insbesondere
fiir das Polieren von Kupfer, das als
Leiterbahnmaterial in der neuesten Chip-
Generation zum Einsatz kommt.

Nanopartikel wirken in Sonnen-
schutzmitteln als physikalischer
Lichtschutz.

Transparente
Antistatik-Beschichtungen

Antistatische Beschichtungen verhindern
die elektrostatische Aufladung von
Kunststoff- und Lackoberflachen. Da-
durch wird die Gefahr plétzlicher Entla-
dungen gebannt und auch die uner-
wiinschte Staubadhdsion wirksam unter-
bunden. Bislang wird in Antistatik-Be-
schichtungen bevorzugt Carbon Black
eingesetzt, mit dem sich jedoch keine
transparenten Beschichtungen formulie-
ren lassen. Leitfahiges Indiumzinnoxid
(ITO) ermoglicht dagegen die antistati-
sche Beschichtung von Kunststofffen-

Computerchips werden immer
kleiner und leistungsfahiger. Die
richtige Behandlung der Wafer-
Oberflache ist hierfiir eine ent-
scheidende Voraussetzung.
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Magnetische Fliissigkeit
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stern. Auf3erdem kann bei Gebduden
oder Fahrzeugen der Energieeintrag
durch Sonneneinstrahlung deutlich redu-
ziert und damit Energiekosten fiir die Kli-
matisierung gesenkt werden.

Touchscreens

Die Funktion von Touchscreens beruht im
Wesentlichen auf zwei ITO-Schichten, die
durch Abstandhalter getrennt sind. Ein
Fingerdruck auf die Vorderschicht fiihrt
zu einem elektrischen Kontakt, der eine
bestimmte Spannung in der unteren
Schicht hervorruft und so den gewiinsch-
ten Vorgang auslost. Erzeugt werden die
grof¥flachigen ITO-Schichten durch Sput-
tern. Dabei schief3en beschleunigte lonen
— dhnlich wie beim Billard — Teilchen aus
der Oberflache von Indiumzinnoxid, die
sich dann in einer diinnen Schicht nieder-
schlagen. Herausragender Vorteil von ITO
ist der aufierordentlich niedrige Rohstoff-
verbrauch.

Sonnencreme, Touchscreens, das Polie-
ren von Mikrochips oder leitfahige Lacke
zeigen nur einen kleinen Ausschnitt da-
von, was Nanomaterialien leisten kon-
nen. Welche weiteren wunderbaren Mog-
lichkeiten in mafigeschneiderten Nano-
materialien stecken, ldsst sich heute
kaum erahnen. In den kommenden Jah-
ren werden fiir Nanomaterialien Zuwach-

se um 20 Prozent erwartet.

7.5  Kunststoffe in der
mesoskopischen Welt

28. WoCcHE  Edith Hellmann und
Matthias Rehahn e Deutsches Kunst-
stoff-Institut (DKI), Darmstadt
Karlheinz Nothnagel, R6hm GmbH &
Co. KG, Darmstadt

Polymere sind aus organischen Molekii-
len, den Monomeren, aufgebaut, die in
langen Ketten miteinander verbunden
sind. Sie bilden deshalb weiche, elasti-
sche Festkorper, die schon bei maiigen
Temperaturen in hochviskose Schmelzen
tibergehen. Diese Merkmale haben den
Erfolg der Polymerwerkstoffe begriindet,
die mit Recht als Kunststoffe bezeichnet
werden.

Die Polymerketten werden durch eigen-
willige Skalengesetze beschrieben. Sie
konnen bis auf iber 1 Mikrometer Lange
wachsen, sind dabei aber nur ungefahr

1 Nanometer dick. Diese diinnen Faden-
molekiile sind nicht starr, sondern liegen
in standig wechselnden Knduelkonforma-
tionen vor. Die Kndueldurchmesser liegen
im Bereich von 10 bis 100 Nanometern
Durchmesser. Die Knduel verschiedener
Ketten verschlaufen sich miteinander zu
einem wirren Netzwerk, demgegeniiber
ein Topf Spaghetti als Muster vorbildli-
cher Ordnung erscheint. Das hat seltsa-
me Konsequenzen. Wenn sich zwei Ket-
tensegmente treffen, wissen sie durch-
aus nicht, ob sie zur gleichen Kette geho-
ren oder zu verschiedenen. Wenn zwei
Polymerketten verschiedener chemischer
Struktur miteinander zu einer Gesamtket-
te verkniipft werden, konnen die beiden
Einzelketten, obwohl aneinanderhan-
gend, sich gegenseitig so ausweichen,
dass zwei separate Nanophasen entste-
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hen. Solche Effekte verdeutlichen, dass
Polymerketten, obwohl sie zweifellos als
Molekiile zu klassifizieren sind, auch su-
permolekulare Eigenschaften aufweisen,
die man sonst nur Phasen zuordnet.

Daraus ergibt sich die Rolle der Polyme-
ren in der mesoskopischen Welt. Meso-
skopische Systeme zeichnen sich durch
submikroskopische, dabei aber supermo-
lekulare Strukturen auf der Skala von 10
Nanometer bis 1 Mikrometer aus. Klassi-
sche Beispiele sind die wassrigen Kolloi-
de und andere Dispersionen. Aber auch
Festkorper, vor allem Polymere, weisen
solche Strukturen auf. Noch herrscht Ba-
bylon in der Begriffsbildung. Moderne
Studien zur Mikroemulsionspolymerisati-
on und zur Nanotechnologie befassen
sich zum Beispiel beide oft mit mesosko-
pischen Phasen und Strukturen.

Die mesoskopische Welt hat ihre eigenen

Gesetze:

e Die Schwerkraft verliert ihre Wirkung.
Die winzigen Phasendomédnen in meso-
skopischen Emulsionen unterliegen der
Brownschen Bewegung, die sie in der
Schwebe halt.

e Tropfchen und Partikeln mit 200 Nano-
meter bis 1 Mikrometer Durchmesser
streuen intensiv sichtbares Licht (400-
770 nm Wellenldnge). Deshalb ist die
Milch weif3. Noch kleinere Trépfchen un-
ter 200 Nanometer Durchmesser sind
dagegen unsichtbar. Das Licht ist zu
langwellig, um sie zu bemerken.

Man kann in die mesoskopische Welt auf
zwei Wegen eindringen: erstens auf dem
mikrotechnischen durch Zerteilen und
Strukturieren makroskopischer Objekte
(top down) oder zweitens dem chemi-
schen durch den Aufbau von Riesenmole-

kiilen oder durch molekulare Selbstorga-
nisation (bottom up). Fiir den chemischen
Weg eignen sich die polymeren Kettenmo-
lekiile mit ihren mesoskopischen Knduel-
abmessungen besonders gut.

Blockcopolymere bestehen aus zwei oder
mehr chemisch verschiedenen Polyme-
ren. Die verschiedenen Blockketten stre-
ben auseinander und bauen unsichtbar
feine, wunderbar geordnete Phasen-
strukturen auf.

Ein weiteres Beispiel fiir Selbstorganisa-
tion sind mesoskopische Latexkugeln.
Man sieht ein kristallines Gitter und
konnte glauben, es sei aus Atomen auf-
gebaut. In Wirklichkeit haben aber die
Kugeln mesoskopische Grofie. Solche
Kugeln kénnen in Latexdispersionen her-
gestellt werden. Wenn man sie aus zwei
Polymeren aufbaut, mit einem harten
Kern und einer weichen, viskosen Schale,
flieBt die Latexmasse bei hohen Tempe-
raturen wie eine reguldre Polymer-
schmelze, so dass man durch Extrusion
und Spritzguss Filme und Formkorper
herstellen kann.

Kiirzlich ist es erstmals gelungen, sol-
chen Filmen die gezeigte kristalline Git-
terstruktur zu verleihen. Diese Struktur
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Lamellenphasen (Dicke 20 nm)
eines Dreiblockcopolymeren im
Lamellenstapel (schwarz Buta-
dien, weif Styrol) Man sieht die
lamellare Stapelstruktur eines
Dreiblockcopolymeren SBS mit
einem inneren Butadien- und
zwei duBeren Styrolblockketten.
Diese Strukur entsteht von
selbst durch molekulare Selbst-
organisation. Von den beiden al-
ternierenden Mesophasen ist die
schwarze zahfliissig, die weifle
aber fest. Daraus resultiert das
elastische Deformationsverhal-
ten eines Gummis. Der Markt
dieser thermoplastischen Elasto-
meren (TPEs) ist stark expansiv,
weil man TPEs, anders als kon-
ventionellen Gummi, aufschmel-
zen und problemlos rezyklieren
kann.
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Perfektes Kristallgitter mesosko-

pischer Latexkugeln im Opalfilm
(man sieht zwei Schichten des
Gitters und eine dritte durch
Punkte angedeutet), dahinter:
griin reflektierender Opalfilm
(mit 5 € Schein als Skala)

Vortex-Mischer von Clariant, 1:
Diisen, Durchmesser 0,1 bis 1,0
Millimeter, 2: Wirbelkammer,
Durchmesser o,5 Millimeter,
Lange 11 Millimeter, 3: Edukt-
zufuhr, 4: Produktaustritt.
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wechselwirkt mit Licht, das an den Gitter-
ebenen nach dem Braggschen Gesetz ge-
streut wird. Die Filme schillern deshalb in
Reflektion winkelabhadngig in brillianten
metallischen Farben. In Transmission er-

scheint die jeweilige Komplementarfarbe.

Schrége Gitterebenen fiigen dem Bild
noch charakteristische Farbmuster hinzu.

Die Struktur entspricht der eines Halb-
edelsteins, des Opals, der sein changie-
rendes Farbenspiel den gleichen Streu-
phdanomenen verdankt. Die Forschung vi-
siert aber keine Halbedelsteine an, son-
dern photonische High-Tech-Anwendun-
gen: Wenn in einem solchen Film Licht
angeregt wird (durch Mikrolaserparti-
keln, LEDs oder durch Fluoreszenz), kann
das Licht wegen der Gitterreflektionen
nicht oder nur in bestimmten Richtungen

durch den Film wandern. Mesoskopische
Lichtleiter und Laser kénnen realisiert
werden.

7.6  Mikroreaktoren in der
chemischen Verfahrenstechnik
37.WocHE  Wolfgang Griinbein
Clariant GmbH, Frankfurt am Main

Das Wissen aus der Miniaturisierung der
Mikroelektronik und die Erfahrungen aus
der Chip-Herstellungstechnologie liefer-
ten die Grundlage fiir die breite anwen-
dungstechnische Umsetzung der Mikro-
systemtechnik. Seit den achtziger Jahren
werden immer mehr mikroskopische Ma-
schinen eingesetzt — in intelligenteren
Automobilen, neuen Geraten fiir die Me-
dizin, der Brennstoffzellentechnologie
und auch als Minireaktoren fiir chemi-
sche Umsetzungen.

Die grundlegende Idee bei der Mikrore-
aktionstechnik besteht darin, chemische
Reaktionen in haarfeinen Mikrokandlen
ablaufen zu lassen. Dadurch erreicht man
eine sehr prdzise Reaktionsfiihrung.
Denn die mikrostrukturierten Reaktordi-
mensionen erlauben eine exakte Fiihrung
der Gradienten wichtiger Zustandsgro-
en der Umsetzungen, wie Temperatur,
Druck und Konzentration. Die verbesserte
Prozesskontrolle resultiert aus der konti-
nuierlichen prazisen Fiihrung der Stoff-
strome und der genauen Einstellung der
Verweilzeiten. Durch das glinstige Ober-
flaichen-Volumen-Verhdltnis sind in den
Stromungskandlen die Warmeiibergange
um mehrere GréBenordnungen effektiver
als in herkdmmlichen Reaktoren. Dies ist
zum Beispiel bei stark exothermen Reak-
tionen besonders wichtig.
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Zusammen mit der VergrofBerung der
Phasengrenzflachen infolge optimierter
Vermischung der Rohstoffe fiihren alle
diese Faktoren zu einer optimierten Se-
lektivitat. Die auf den Umsatz bezogene
Ausbeute einer chemischen Reaktion
kann unter 6kologischen und 6konomi-
schen Gesichtspunkten bei effizientem
Ressourceneinsatz sicher durchgefiihrt
werden.

Die Kopplung von zielgerichteter Nutzung
der Rohstoffe und verminderter Bildung
von Nebenprodukten fiihrt hdufig zur Ein-
sparung von nachgeschalteten, energie-
intensiven Reinigungsverfahren.

Mikroreaktoren, Mischer, Separatoren
und Warmetauscher werden als kleine
Bauteile in verschiedensten Ausfiihrun-
gen realisiert, in deren Inneren mehrere
Dutzend von Mikrokandlen fiir die paral-
lele Prozessfiihrung gebiindelt sind. Ka-
ndle konnen mit verschiedenen Ferti-
gungstechniken in Metall-, Glas-, Silizi-
um- oder Keramikwerkstoffen hergestellt
werden. Die Breite eines solchen Kanals
betrdagt etwa zwischen 10 und 500 Mikro-
metern, kann aber fiir technische Anwen-
dungen bis in den Submillimeterbereich
reichen.

Die Anwendung der Mikrotechnologie in
der Chemischen Industrie hat das Ziel,
neue kontinuierliche Herstellungsverfah-
ren mit verbesserten Produkten zu ent-
wickeln und durch die Auswahl einer ge-
eigneten Anlagenperipherie — wie Forder-
pumpen, Temperatur- und Druckmessung
sowie Analysengerdte — wirtschaftliche
Produktionsverfahren zu realisieren. Im
Labormaf3stab erméglicht die Anwen-
dung von Mikroreaktoren kombiniert mit
automatisiertem Betrieb und Analyse
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beispielsweise die beschleunigte Ent-
wicklung von neuen Katalysatoren. Oder
sie dienen als effizientes Entwicklungsin-
strument fiir metallorganische Umsetzun-
gen, Radikalreaktionen, Durchfiihrung
von Nitrierungsreaktionen bis hin zur
Herstellung neuer organischer Pigmente.

Voraussetzung fiir die weitere Umset-
zung dieser jungen Technologie in den
Produktionsmafistab ist die Kombination
des grundlegenden physikalischen und
physikochemischen Verstandnisses einer
Reaktion mit dem Know-how der chemi-
schen Verfahrens- und Ingenieurtechnik.
Damit liefert die Anwendung der Mikrore-
aktionstechnik in der chemischen Indu-
strie einen wichtigen Beitrag zur Erfor-

In Mikroreaktoren laufen chemi-
sche Reaktionen in haarfeinen
Kandlen ab. Grundlegende
Kenntnisse zu den ablaufenden
chemischen Reaktionen sowie
der chemischen Verfahrenstech-
nik sind notwendig, damit diese
Technologie auch zur Produktion
von Chemikalien verwendet wer-

schung, Entwicklung und Herstellung
neuer innovativer Verkaufsprodukte.

den kann.
7.7 Die Hochtemperatur- 40. Woche
Brennstoffzelle -
Vom Funktionsprinzip zum
Blockheizkraftwerk
40. WOCHE  Harald Landes ®

Siemens AG, Erlangen

Die Brennstoffzelle wurde zwar schon
1839, also 27 Jahre vor der Dynamoma-
schine erfunden. Aber erst seit wenigen
Jahren nahert sich diese Technik einem
Entwicklungsstand, der dem Dynamo in
einigen Anwendungsfeldern ernsthaft
Konkurrenz machen kénnte.

Was einerseits als Vorteil der Brennstoff-
zelle erscheint die Erzeugung elektri-
scher Energie direkt aus der Oxidation ei-
nes Brenngases ohne Umweg iiber eine
Flamme, eine Gas- oder Dampfturbine
und einen Generator — entpuppt sich bei
der Realisierung als grof3e Hiirde. Die ag-
gressiven chemischen Bedingungen um
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Das Prinzip der Brennstoffzelle.

Réhrenférmige keramische
Brennstoffzellen fiir ein Block-
heizkraftwerk.
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Brenngas

Frischiuf

den Verbrennungsvorgang herrschen
namlich in der Brennstoffzelle unweiger-
lich auch dort, wo elektrischer Strom
liber korrosionsanfallige Kontakte zwi-
schen unterschiedlichen Materialien flie-
Ben muss. Die bei der konventionellen
Stromerzeugung iiber die Zwischenschritte
chemisch-thermisch, thermisch-mecha-
nisch und mechanisch-elektrisch stattfin-
dende Energiewandlung ermoglichte of-
fenbar bisher durch die Entkopplung

technischer Anforderungen eine wesent-
lich raschere Losung der gestellten Auf-

Abluf

gabe. Nur High-Tech-Werkstoffe,
die dementsprechend teuer sind,
halten den Anforderungen des
Brennstoffzellen-Betriebes stand.
Diese hohen Kosten sind aber mit
einem wirtschaftlich konkurrenz-
fahigen Produkt unvereinbar.

Damit sind schon die typischen
Hindernisse charakterisiert, die
einer raschen Verbreitung dieser
Technik im Wege stehen und an
deren Uberwindung die Entwickler welt-
weit arbeiten.

Wie funktioniert eine
Brennstoffzelle eigentlich?

Ilhr wichtigstes Bauteil ist der so genann-
te Elektrolyt, ein Material, das elektri-
schen Strom ausschlief3lich in Form von
lonen, also geladenen Atomen oder
Atomgruppen leitet. Der Elektrolyt trennt
in Form einer diinnen, gasdichten Wand
zwei flache Kammern. Die eine Kammer
wird mit dem Brenngas, wie etwa Was-
serstoff, gespiilt, die andere mit Luft.

Leitet der Elektrolyt zum Beispiel Sauer-
stoffionen (02°), so saugt die sauerstoff-
verzehrende Oxidation des Wasserstoffs
den Sauerstoff von der Luftseite durch
den Elektrolyten auf die Brenngasseite.
Da der Elektrolyt aber eben nur lonen lei-
tet, wird der Sauerstoff gezwungen, da-
bei Ladung zu transportieren.

Der Energiebedarf fiir diesen Ladungs-
transport wird aus der Verbrennungswar-
me des Brenngases gedeckt. Deshalb
wird bei der elektrochemischen Oxidati-
on wesentlich weniger Warme frei als bei
der gewdhnlichen Verbrennung. Stattdes-
sen wird elektrische Energie an den du-
3eren Stromkreis abgegeben.
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Dabei sind insbesondere Hochtempera-
tur-Brennstoffzellen-Typen in der Lage,
selbst in kleinen Anlagen von circa 100
kW, Wirkungsgrade zu erreichen, die in
konventioneller Technik erst bei 30-fa-
cher Leistung realisiert werden kdnnen.
Deshalb sind solche Zellen fiir die dezen-
trale Stromerzeugung interessant.

Bis heute wurde nur die prinzipielle Funk-
tionsfahigkeit der Brennstoffzelle in ver-
schiedenen technischen Anwendungen
gezeigt. Es kommt nun darauf an, sowohl
ein technisch zuverldssiges, als auch
wirtschaftlich konkurrenzfahiges Produkt
zur umweltfreundlichen Stromerzeugung
zu entwickeln. Dazu muss ein breites
Spektrum von Disziplinen beherrscht
werden. Im Fall der keramischen Hoch-
temperatur-Brennstoffzelle sind das:

e elektronische und ionische Leitungsvor-
gange in Metallen, oxidischen
Keramiken und ihren Kontakten unter
Betriebsbedingungen

* Thermodynamik der Brenngase und
Zellmaterialien

¢ Gasdiffusion und Stromung
in pordsen Strukturen

e Elektrokatalyse an Elektroden-
materialien

e Katalyse und Verfahrenstechnik der
Brenngasaufbereitung/Wasserstoff-
erzeugung

e Stromungsmechanik der Gase iiber
den Elektroden, in den Gasverteilungs-
kandlen und Zuleitungen

e Zelldesign und Erkennung kritischer
Betriebszustande durch Computersimu-
lation von Gasfluss-, Warmefluss- und
Stromflussverteilungen

e Chemische Wechselwirkung der Zellma-
terialien und der Reaktionsgase im
Dauerbetrieb (,,Alterungsverhalten®)

¢ Bruchfestigkeit der Zellen bei Bean-

spruchung durch Warmedehnungsef-
fekte (verursacht durch Temperaturun-
terschiede im Betrieb und beim Aufhei-
zen und Abkiihlen der Zellen)

e Herstellung metallischer und kerami-
scher Ausgangsmaterialien und deren
Formgebung

e Beschichtungstechnik zur Herstellung
der diinnwandigen Zellstrukturen

® Maschinenbau

Deshalb arbeiten in einem Brennstoff-
zellen-Entwicklungsteam Physiker, Che-
miker, Werkstoffwissenschaftler, Verfah-
renstechniker, Fertigungstechniker, Ma-
schinenbauer und Elektrotechniker eng
zusammen. Um eine marktgerechte Lo-
sung zu finden, bedarf es friihzeitig der
Einbindung des Marketings und poten-
tieller Kunden.

7.8 ,,Begegnung

mit den Nanoteilchen*
45.WocHE Lars Borger und Riidi-
ger Iden ® BASF Aktiengesellschaft,
Ludwigshafen

Es gibt derzeit kaum ein Thema aus dem
Bereich der Naturwissenschaften im All-
gemeinen und der Chemie im Speziellen,
dem soviel Aufmerksamkeit geschenkt
wird wie der Nanotechnologie. Und im-
mer haufiger werden auch Nicht-Fachleu-
te mit Bildern und Informationen unter
der Uberschrift ,,nano* konfrontiert.

In diesem Beitrag wollen wir uns der Fra-
ge widmen, woher wir eigentlich wissen,
wie es in der Nanowelt aussieht. Dazu
stellen wir eine kleine Auswahl der Me-
thoden dar, mit denen Physikochemiker
in den Bereich der Nanowelt vordringen —
und beantworten, wie es also zu Begeg-
nungen mit den Nanoteilchen kommt.
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Elektronenmikroskopische
Querschnittsaufnahme eines
kontrastierten Ultradiinnschnitts
von gestrichenem Papier.

Analytische Ultrazentrifugation:
In der Abbildung ist die Partikel-
groflenverteilung einer Mischung
aus zehn unterschiedlich grof3en
Polymerlatexmaterialien gezeigt.
Die Partikeldurchmesser liegen
zwischen 70 Nanometern und 1,2
Mikrometern. 70 Nanometer sind
dabei noch lange nicht die untere
Grenze zugdnglicher Partikelgro-
Ben: Mit dieser Methode wurden
bereits Platin-Cluster mit Durch-
messern unter 1 Nanometer
hochaufgelost gemessen. Das
entspricht Partikeln, die lediglich
etwa 20 Atome enthalten.
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Auch das Bundesministerium fiir Bildung
und Forschung (BMBF) sieht im Fort-
schritt der Nanoanalytik die entscheiden-
de Triebfeder zum Fortschritt der Nano-
technologie. Es stellt sich heraus, dass
Nanotechnologie nicht unbedingt mit fu-
turistischen Maschinen und Materialien
zu tun hat. Vielen bereits vertrauten
Funktionalitdten und Wirkungen ,,alltagli-
cher“ Materialien liegen Effekte zu Grun-
de, die auf Selbstorganisation und Struk-

com @m

sich nanotech-
1 10 1
m Radius

nologische
Materialien da-
durch aus, dass sie in mindestens einer
Dimension zwischen 1 und 100 Nanome-
ter messen. Dementsprechend enthalt
ein so ,alltagliches* Material wie Papier al-

le drei denkbaren Nanomaterial-Klassen:

e Oberflachen, die nur in einer Dimension
das Kriterium erfiillen
e Partikuldre Strukturen, die in allen drei
Dimensionen das genannte Kriterium
erfiillen
e Faserartige
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dem wenig be-
kannte Methode
ist die analyti-
sche Ultrazentri-

Partiknl-
durchimessas
e Inm]
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fugation (AUZ). Bereits der Erfinder der
Methode Theodor Svedberg (Nobelpreis
flir Chemie 1926) untersuchte in seinen
ersten Messungen mit der AUZ Gold-
Nanopartikeln.

Wir in der BASF benutzen diese fraktio-
nierende Methode, um genaueste Infor-
mationen {iber Partikelgr6f3en im Durch-
messerbereich zwischen kleiner 1 Nano-
meter und groBBer 1 Mikrometer zu erhal-
ten. Das Prinzip der AUZ beruht darauf,

dass durch schnelle Drehung des analyti-

schen Titan-Rotors um eine feste Achse
hohe Gravitationsfelder erzeugt werden.
Die Messzellen im Rotor, welche nur

0,3 Milliliter Probe beinhalten, werden
bis zu 60.000 Umdrehungen pro Minute

beschleunigt. Das entspricht Gravitations-

feldern von bis zum 400.000fachen der
Erdanziehung — eine Probe von normaler-
weise einem Gramm wiegt dann 400 Kilo-
gramm. Wdhrend des Schleuderns wird
die Sedimentation der Probe, also das
Absetzen feinverteilter (dispergierter)
Nanopartikel im Losemittel, mittels opti-

scher Detektoren beobachtet. Daraus las-

sen sich dann Eigenschaften der disper-
gierten Probe, wie die Partikelgréf3enver-

teilungen und Partikeldichten, berechnen.

Mit nanoanalytischen Methoden wie der
analytischen Ultrazentrifugation werden
die entscheidenden Fortschritte bei der
Entwicklung der chemischen Nanotech-
nologie bereits heute erzielt — und das
nicht nur in neuen Anwendungen und
Materialien, sondern auch in Systemen,
die uns gut bekannt erschienen.

Kapitel 7

7.9 Physik und Chemie an 48. Woche

Grenzflachen - Oberflach-
liches tiefgehend betrachten

48. WocHE Daniel Rudhardt und
Christoph Schild e Bayer Technology
Services GmbH, Leverkusen

Viele Phdanomene des Alltags werden
durch Oberflachen und Grenzflachen be-
stimmt. Innere Grenzflachen entstehen
zwischen nicht miteinander mischbaren
Phasen, wahrend Oberflachen die duBere
Grenzflache eines Materials darstellen.
Die Fettaugen auf der Suppe oder der
Schaum im Bierglas sind nur zwei Bei-
spiele fiir Systeme mit inneren Grenzfla-
chen. Systeme, bei denen die Oberflache
eine wichtige Rolle spielt, sind zum Bei-
spiel pordse Korper. Porose Materialien
sind in der Lage, Fliissigkeiten oder Gase
in grofer Menge aufzunehmen und wer-
den deshalb in Waschmitteln als Enthar-
ter oder in Katalysatoren als Tragermate-
rialien eingesetzt.

Um den Einfluss von Grenzflachen auf die
Materialeigenschaften steuern zu kon-
nen, ist es erforderlich, die relevanten
chemischen und physikalischen Vorgan-
ge genau zu verstehen. In der chemisch-
pharmazeutischen Industrie gibt es eine
Vielzahl von Beispielen fiir solche ,,grenz-
flachenbestimmten“ Produkte. Die Phy-
sik und Chemie der Grenzfldachen bestim-
men beispielsweise dariiber, ob ein Lack
auf dem Auto haftet, ob eine Dispersions-
farbe streichfdhig ist und einen glatten
Film bildet oder wie schnell der Wirkstoff
eines Arzneimittels freigesetzt wird.

Die Beschichtung von Kunststoffen mit
Metallen ist ein Beispiel fiir einen Pro-

zess, in dem Oberflacheneigenschaften
gezielt manipuliert werden. Kunststoff-

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. KAPITEL 7
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B
Elektronenmikroskopische iy
Aufnahme eines Schnitts durch =
einen Kunststoff (schwarz), der = _],

mit verschiedenen Metallschich-
ten beschichtet ist. Die direkt auf y
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Krafte zwischen

den Dispersi-
P = :f'ﬂ".""""-l' onsteilchen, die
.3 ’ durch chemi-
oo -':".'.‘? sche Modifizie-
+ i b rung der Parti-

keloberflachen

eingestellt wer-
den konnen, fiir
eine stabile Dis-

w persion. Wah-

-

rend der Auf-

dem Kunststoff aufgebrachte Kunstsioff Metall 3 rineune d
Schicht dringt in die Oberfla- - bringung ) es
chenporen des Kunststoffes ein 3 i Lackes spielen
und sorgt somit fiir eine mecha- - die Oberfli-
nische Haftvermittlung. et S o 5 Hm henet
cheneigen-

oberflachen werden im Allgemeinen von
Metallen nur schlecht benetzt, was das
Aufbringen eines gut haftenden Metall-
films erschwert. Durch intelligente Ober-
flachenbehandlungen kann die Benetz-
barkeit jedoch erhdht werden. Weiter
kann die Haftung eines Metallfilms ver-
bessert werden, indem die Kunststoff-
oberflache vor der Beschichtung aufge-
raut wird. In die entstandenen Poren
dringt der Metallfilm ein und kann ganz
ahnlich wie beim ,,Druckknopf-Prinzip*
einrasten. Erst diese aufwendigen Schrit-

te ermdglichen die Herstellung von dauer-

haften Metallbeschichtungen, wie sie zum
Beispiel auf Duschkdpfen zu finden sind.

Ein Beispiel fiir ein Produkt, in dem
Grenzflachen sowohl bei der Herstellung,
als auch der Verarbeitung und in der
Anwendung eine wichtige Rolle spielen,
sind wassrige Polymerdispersionen.
Diese werden unter anderem als filmbil-
dende Komponente in umweltfreundli-
chen losemittelfreien Lacken eingesetzt.

Wahrend der Herstellung und Lagerung
solcher Dispersionen sorgen abstofende

110

schaften der Teilchen wieder eine ent-
scheidende Rolle. So ist die Partikelgro-
3e, die von der elektrischen Ladung der
Oberflache beeinflusst wird, entschei-
dend fiir die Filmbildung. Bei der Anwen-
dung des Lackfilms, etwa als Korrosions-
schutz, wird durch die Grenzflachenei-
genschaften bestimmt, wie grof3 die Ad-
hdsionskraft zwischen Lack und Substrat
ist und ob eine dauerhafte Beschichtung
realisiert werden kann. Durch so genann-
te Haftvermittler, die in die Grenzflache
eingebracht werden und die fiir zusatzli-
che chemische Bindungen zwischen Lack
und Substrat sorgen, kénnen diese Krafte
weiter erhoht werden.

Arbeitet man Nanoteilchen in eine Poly-
mermatrix ein, so kann man auch hier-
durch die Materialeigenschaften des Po-
lymers dndern. Die Kunst besteht darin,
diese Teilchen feinverteilt in das Polymer
zu bringen, was ebenfalls durch chemi-
sche Modifikation der Oberflache ge-
schieht. Solche Polymer-Nanokomposite
kdonnen verwendet werden, um die Gas-
durchldssigkeit von Folien zu verringern,
da Gasmolekiile die Grenzflache zwi-
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schen Nano- |
teilchen und '
Polymer nicht
durchdringen
kénnen.
Bringt man
zum Beispiel
nur wenige
Nanometer
dicke minera-
lische Platt-
chenin eine
Kunststofffo-
lie ein, so
miissen die
Gasmolekiile
beim Diffun-
dieren durch
das Polymer einen Umweg durch das aus  Diese Beispiele zeigen, wie es gelingt,
den Plattchen gebildete Labyrinth neh- chemische und physikalische Vorgange
men. Dieser Mechanismus ist duBBerst ef-  an Grenzflachen zu verstehen und diese
fektiv und halt zum Beispiel die Aromen zu nutzen, um innovative Materialen mit
im und die Umgebungsluft fern vom Kase. definierten Eigenschaften zu entwickeln.
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Elektronenmikroskopische Auf-
nahme von Schichtsilikaten in ei-
ner Kunststofffolie (links). Diese
wirken nur dann als Gasbarriere,
wenn sie einzeln dispers in den
Kunststoff eingearbeitet werden
konnen (oben rechts). Durch che-
mische Modifikation der Oberfla-
chen konnen dispergierbare ,,0r-
ganoclays“ hergestellt werden,
die zum Beispiel in Verpackungs-
folien fiir Lebensmittel einge-
setzt werden (unten rechts).
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Zahlen, Daten, Fakten rund um die Forschung

A.1 Warum
Bunsen-Gesellschaft?

27.WoOCHE  Heinz Behret ®
Deutsche Bunsen-Gesellschaft fiir
Physikalische Chemie (DBG),
Frankfurt am Main

Warum Bunsen-Gesellschaft?
Darauf gibt es viele, ganz
unterschiedliche Antworten:

Weil die Bunsen-Gesellschaft im Jahr
2003 — dem Jahr der Chemie — so eine
spannende Wochenschau macht! Da gab
es jede Woche etwas Neues, Spannendes
aus dem Bereich der Chemie: Aktuelles
aus Wissenschaft, aus Industrie und
Hochschule, aus den Forschungsgebieten
der Physikalischen Chemie.

Weil die ,,Jungen® mitmachen!

Die Bunsen-Gesellschaft unterstiitzt
Schiiler und Studenten bereits vor und im
Studium mit Rat und Tat — nicht zuletzt
mit Tagungszuschiissen. Der erste Auf-
tritt von jungen physikalisch-chemisch
orientierten Wissenschaftlern wird in
vielfacher Weise gefordert: Bei der Bun-
sentagung mit einem Vortrag, bei der in-
ternationalen Bunsen-Diskussionstagung
mit einem englischen Vortrag — auch hier
zundchst im ,,Heimspiel®.

Diese erste Prasentation eigener Arbeits-
ergebnisse ist fiir die Entwicklung eines
Forschers wichtig, unabhangig davon, ob
spater eine akademische Laufbahn oder
die Industrie-Karriere, die Arbeit in einer
Behorde oder bei einer Fachinstitution
angestrebt wird. Bei der Bunsen-Gesell-
schaft werden die ,,Jungen an die Hand
genommen, und — wie sollte es anders
sein fiirs Berufsleben — dann auch kri-
tisch gepriift. Jedoch: Herausragende
Leistungen werden ausgezeichnet.

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. ANHANG

Weil ,,man“ gleichrangig mitredet!

Die Bunsen-Gesellschaft, wenn auch
(zahlenmafig) ,,kleinste* der drei wis-
senschaftlichen Chemie-Gesellschaften
(Dechema, GDCh, DBG), so gibt sie doch
aus ihrem Fachgebiet heraus entspre-
chend Rat und Tat und trdgt mit Expertise
und Sachverstand bei zur Gesamtchemie.
Die Bunsen-Gesellschaft ist gefragt, so
zum Beispiel bei der Reform des Chemie-
Studiums und des Schulunterrichts. Ge-
treu dem Motto ,,getrennt marschieren,
aber gemeinsam handeln“ gibt die Bun-
sen-Gesellschaft der Wissenschaft die
groBtmogliche Unterstiitzung.

Weil eine kleinere Gesellschaft
manches besser kann!

Es kommt natiirlich auf die Fragestellung

an — oder auf das Gebiet. In der physikali-

schen Chemie sind effektives Arbeiten
und Erfolge in der Gemeinsamkeit einer
kleinen Gesellschaft leichter zu errei-
chen, nicht zuletzt durch den personli-
chen Kontakt der Mitglieder untereinan-
der. Ein Subsidiaritatsprinzip hat wenig
mit ,,subaltern® zu tun.

Weil der wissenschaftliche
Nachwuchs gefordert wird!

Einzelne Stipendien zu internationalen
Bunsen-Diskussionstagungen und Bun-
sen-Kolloquien und ganz besonders Sti-
pendien fiir 100 junge Diplomanden und
Doktoranden zur Bunsentagung und zu-
satzlich freie Teilnahme bilden einen
nicht unbedeutenden Anreiz.

Durch die personliche Aktivitdt einzelner
Bunsen-Mitglieder wird das naturwissen-
schaftliche Interesse bereits in Schulen
geweckt und geférdert.
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Weil Chemie ,,Natur*
und ,,Produkt* ist!

Der erste Vorsitzende der Bunsen-Gesell-
schaft fiir die Jahre 2003/2004, Klaus
Funke, schrieb im Bunsen-Magazin Heft
3/2003:

... ,Fragen wie 'Was kann die Chemie mir
geben?' und 'Warum ist Chemie wichtig
fiir mich?' lassen die Universalitdt der
Wissenschaft Chemie nicht erkennen. Sie
lassen den Blick auf das Ganze vermis-
sen, der deutlich macht, dass die Chemie
weit (iber das Leben der Menschen hin-
ausreicht. Die genannten Fragen sind
ausgesprochen anthropozentrisch. Die
Chemie hat diese Eigenschaft natiirlich
nicht. Menschen ohne Chemie gibt es
nicht, aber Chemie ohne Menschen hat
es Milliarden Jahre gegeben. ...

Weil es das Bunsen-Magazin gibt!

Alle Mitglieder erhalten das Magazin, mit
Beitrdgen, die fiir den naturwissenschaft-
lich Interessierten ausgewdhlte Texte aus
vielen Bereichen der physikalischen Che-
mie enthalten.

Weil es die Bunsentagungen gibt!

Jahrlich mehr als 700 Teilnehmer, zum Teil
mehr als 1000 Teilnehmer an den Bunsen-
tagungen — und das an einem Feiertag wie
Christi Himmelfahrt — konnen nicht irren.

Weil die Bunsen-Gesellschaft
etwas fiir die Allgemeinheit tut,
also fiir unsere gesamte Gesell-
schaft.

Die Bunsen-Gesellschaft {ibernimmt als
eingetragener Verein wichtige Funktio-
nen, die letztlich ,,der Staat* den Biirgern
bringen sollte, aber der Bunsen-Gesell-
schaft als gemeinniitzigem Verein {iber-
tragen hat.

Weil Bunsen-Gesellschaft
Spafl macht!

Oder mit anderen Worten: Mitglieder
sehen in der Tatigkeit und Wirkung der
Bunsen-Gesellschaft eine stark emotio-
nale Komponente. Erfolge wie hohe
Teilnehmerzahlen bei den Tagungen oder
Anerkennung durch Publikationen und
Publikationsmedien der Bunsen-Gesell-
schaft sind die Grundlage fiir eine person-
liche positive Haltung. Anerkennung
nicht nur personlich, sondern beispiels-
weise auch fiir die jeweilige Arbeitsgrup-
pe. Und nicht zuletzt erwachsen aus
Gesprachskontakten iiber Jahre hinweg,
etwa bei den Bunsentagungen, personli-
che Freundschaften.

A.2 DFG-Forschungs-

forderung im Jahr der Chemie

49. WocHE  Karl-Heinz Schmidt e
Deutsche Forschungsgemeinschafft,
Bonn

In Deutschland werden zurzeit circa 5o
Milliarden US-Dollar pro Jahr fiir For-
schung und Entwicklung (F&E) ausgege-
ben, davon zwei Drittel von der Wirt-
schaft. Der Anteil der F&E-Aufwendungen
am deutschen Bruttoinlandsprodukt
(BIP) betragt 2,5 Prozent. Er liegt damit
niedriger als in Japan (3,0 Prozent) und in
den USA (2,7 Prozent). Die politische Ab-
sichtserkldarung der Europdischen Union,
bis 2010 den Forschungsanteil des BIP
von durchschnittlich 1,9 Prozent in allen
Mitgliedslandern auf 3 Prozent anzuhe-
ben, ist weit von den finanziellen Realita-
ten entfernt.

Traditionell bilden die 92 Universitdten
und Technischen Hochschulen das Riick-
grat des deutschen Forschungssystems.
An 56 davon kann man zurzeit Chemie

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. ANHANG



Zahlen, Daten, Fakten rund um die Forschung

mit Diplom- oder Master-Abschluss stu-
dieren. Obwohl die Zahl der Studienan-
fanger und die Gesamtzahl der Studie-
renden im Fach Chemie seit einem Tief-
stand im Jahre 1995 erfreulicherweise
wieder stetig ansteigt, hat sich die An-
zahl der Chemie-Doktoranden, die einen
erheblichen Teil universitarer Forschung
tragen, zum sechsten Mal in Folge verrin-
gert. 2002 wurden nur noch 1.505 Promo-
tionen gemeldet. Diese Zahl wird in den
nachsten Jahren weiter zuriickgehen. Fiir
2006 wird eine Halbierung auf 750 vor-
hergesagt. Ein Wiederanstieg der Promo-
tionen wird friihestens ab 2007/2008 er-
wartet.

Die laufenden Ausgaben der deutschen
Hochschulen betragen pro Jahr circa 24
Milliarden Euro. Fiir die Grundfinanzie-
rung sind die jeweiligen Bundeslander
zustdndig, die durchschnittlich 49 Pro-
zent aller Ausgaben tragen. 39 Prozent
der Ausgaben werden durch Verwal-
tungseinnahmen gedeckt, 12 Prozent
stammen aus so genannten Drittmitteln,
die zusatzlich zum reguldaren Hochschul-
haushalt von ,dritter Seite“, also von pri-
vaten und offentlichen Geldgebern einge-
worben werden.

Der grofite Drittmittelgeber der deut-
schen Hochschulen ist die Deutsche For-
schungsgemeinschaft (DFG), die zur Er-
flillung ihrer Aufgaben vom Bund und
den 16 Bundesldndern zurzeit 1,3 Milliar-
den Euro erhdlt. Die DFG fordert jahrlich
25.000 Forschungsvorhaben aus allen
Wissenschaftsgebieten in verschiedenen
Forderverfahren. Die Spannweite reicht
von Forschungsprojekten einzelner Wis-
senschaftler {iber nationale Schwerpunkt-
programme bis zu grof3en interdisziplina-
ren Forschungszentren. 88,6 Prozent der

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. ANHANG
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Fordermittel der DFG flief3en in die Uni-
versitdaten und 11,4 Prozent in auf3eruni-
versitdre Einrichtungen.

Fiir chemische Forschungsprojekte hat
die DFG im letzten Jahr insgesamt 85,2
Millionen Euro ausgegeben. Das sind

7 Prozent des gesamten Forderetats der
DFG. (Zum Vergleich: Fiir die Physik wur-
den 118,9 Millionen Euro aufgewendet

(9 Prozent) und fiir die Biologie (ein-
schlielich Biochemie) 185,7 Millionen
Euro (14 Prozent)). In der Chemie spielt
die Forderung individueller Forschungs-
projekte (Normalverfahren) eine iiberpro-
portionale Rolle. Fiir dieses Forderverfah-
ren betragt der Anteil am Gesamtforder-
topf Chemie 43 Prozent. Das sind 10 Pro-
zent mehr als die durchschnittliche Inan-
spruchnahme des Normalverfahrens iiber
alle Facher. Die kooperativen Programme
scheinen hingegen bei Chemikern weni-
ger beliebt zu sein (48 Prozent der Ge-
samtférderung Chemie und somit 6 Pro-
zent weniger als der Durchschnitt).

Nach einem 2003 von der DFG durchge-
fiihrten Forderranking weist die TH Aa-
chen das hichste Bewilligungsvolumen
tiber alle Wissenschaftsbereiche auf

(129 Millionen Euro), dicht gefolgt von
den beiden Miinchner Universitdten

(117 bzw. 116 Millionen Euro). Die zehn
Universitaten mit den hochsten Bewilli-
gungshetragen vereinigen insgesamt fast
ein Drittel des insgesamt von der DFG
bewilligten Mittelvolumens. Die Spitzen-
reiter der DFG-Forschungsforderung in
der Chemie sind die TU Miinchen und die
Universitdten Karlsruhe und Heidelberg.
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A.3 Gesellschaft Deutscher
Chemiker (GDCh)

Renate Hoer ® Gesellschaft Deutscher
Chemiker, Frankfurt am Main

Wissenschaftler schlieBen sich seit Gene-
rationen in wissenschaftlichen Gesell-
schaften zusammen, um in diesen Netz-
werken ihre Arbeiten vorstellen und dis-
kutieren zu kénnen und um sich Anregun-
gen von Kollegen zu holen. Das tragt
ganz wesentlich zum Fortschritt und zur
Forderung der Wissenschaften bei und
dient zur Verbreitung des Wissens —auch
international und in die breite Offentlich-
keit hinein. Wissenschaftliche Gesell-
schaften wie die GDCh haben sich die
Forderung der Wissenschaft und die Ver-
breitung des Wissens zum Ziel gesetzt.
Die GDCh mit ihren mehr als 26.000 Mit-
gliedern arbeitet in vielfdltiger Weise
sehr erfolgreich auf diesem Gebiet. Sie
vereint die den chemischen und moleku-
laren Wissenschaften verbundenen Men-
schen und unterstiitzt sie in ihrem ver-
antwortungsvollen und nachhaltigen Tun
zum Wohle der Allgemeinheit und unse-
res Lebensraums.

Das wissenschaftliche Netzwerk

Die Diskussion neuer Erkenntnisse in
der Chemie und den molekularen
Wissenschaften dient der Qualitat und
Verldsslichkeit der wissenschaftlichen
Aussagen. Nationale und internationale
Tagungen und Kongresse, wie von der
GDCh organisiert, sind dafiir die Platt-
form ebenso wie die deutsch- und eng-
lischsprachigen von der GDCh heraus-
gegeben Zeitschriften von hochstem
internationalem Renommee. Das Netz-
werk GDCh verkniipft sich so mit ande-
ren nationalen Netzwerken. Mit anderen
Gesellschaften findet auch auf Manage-

mentebene ein reger Gedankenaus-
tausch statt.

Das Netzwerk GDCh besteht aus 62
regionalen Netzen, den GDCh-Ortsver-
banden, und 24 disziplin-fokussierten
Netzen, den Fachgruppen, in denen sich
ganz wesentlich die wissenschaftliche
Arbeit abspielt. Ob Analytische oder
Medizinische Chemie, Bau-, Bio- oder
Umweltchemie - hier werden zukunfts-
trachtige Arbeitsfelder vorangetrieben.

Engagement fiir die Bildung

Das breite Informationsangebot in der
GDCh und ihren Fachgruppen wird er-
gdnzt durch ein umfassendes Fortbil-
dungsprogramm, durch das sich der Che-
miker in Theorie und Praxis neueste Me-
thoden und Verfahren aneignen kann, die
er im Studium (noch) nicht erlernen
konnte. Wohl einmalig in seiner Art ist
das Fortbildungsangebot fiir Chemieleh-
rer; denn Schiilern muss ein moderner,
ein ideenreicher und spannender Che-
mieunterricht geboten werden.

So wie sich die GDCh fiir einen zeitgema-
Ben naturwissenschaftlichen Unterricht
einsetzt, so engagiert sie sich auch in Bil-
dungsfragen im Hochschulbereich. Die
Neuorientierung im Rahmen eines ge-
samteuropdischen Bildungssystems wird
von den Mitgliedern der GDCh mit gro-
em Sachverstand begleitet. Die Ausbil-
dung muss sich an den wissenschaftli-
chen Bediirfnissen, den aktuellen For-
schungsrichtungen und den Anforderun-
gen des Arbeitsmarkts ausrichten. Die
GDCh bietet Studierenden Hilfe und Ori-
entierung, durch den GDCh-Karriereser-
vice auch und gerade nach Studienab-
schluss bei ihrem Eintritt ins Berufsleben.

BUNSEN-GESELLSCHAFT, WOCHENSCHAU. ANHANG



Zahlen, Daten, Fakten rund um die Forschung

Stellungnahmen und
Auszeichnungen

Die GDCh wirkt nach auBBen und nach in-
nen. In ihrer Offentlichkeitsarbeit bezieht
sie politisch Stellung zu neuen Vorhaben
in der Bildungs-, Forschungs-, Industrie-
und Umweltpolitik und unterhdlt intensi-
ve Kontakte zu den Medien. Sie bewertet
wissenschaftliche Leistungen durch Ver-
gabe bedeutender Auszeichnungen. Sie
fordert die wissenschaftliche Elite, insbe-
sondere bei den Nachwuchswissen-
schaftlern, durch Preise und Stipendien.
In den Entscheidungsgremien der GDCh,
vom Prasidium bis zu Fortbildungs- und
Preisvergabekommissionen, sitzen die
angesehensten Chemiker Deutschlands.
Mehr Informationen sowie Antrage auf
Mitgliedschaft unter www.gdch.de

A. 4 Impulse geben, Wissen
stiften — auch in der Chemie

Christian Jung ® VolkswagenStiftung,
Hannover

Die VolkswagenStiftung leistete von Be-
ginn an — sie nahm ihre Arbeit 1962 auf -
entscheidende Beitrdge fiir die physika-
lisch-chemische Grundlagenforschung.
Sie hat sich auch in diesem Wissensge-
biet mit grof3er Aufmerksamkeit immer
wieder neuen Forschungsgebieten zuge-
wandt und diese dann in rascher Ent-
scheidungsfreude so effektiv gefordert,
dass in vielen Fdllen Spitzenleistungen
entstanden sind. Die folgende Ubersicht
zeigt, auf welchen Feldern der physika-
lisch-chemischen Grundlagenforschung
sich die Stiftung engagiert hat:
e Theoretische Chemie (1964 — 1973)
¢ Physik und Chemie unkonventioneller
Materialien (1978 — 1984)
e Mikrostrukturwissenschaft
(1980 - 1987)
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* Synergetik (1980 - 1990)

e Mikrocharakterisierung von Werkstof-
fen und Bauelementen (1985 — 1997)

e Metallorganische Reaktionen fiir die
organische Synthese (1985 - 1993)

® Photonik (1989 —1999)

e Intra- und intermolekulare Elektronen-
tibertragung (1993 — 2001)

e Physik, Chemie und Biologie mit Ein-
zelmolekiilen (1997 — 2002)

e Konformationelle Kontrolle biomoleku-
larer Funktion (seit 1998)

Seit dem 1. Januar 2003 wird die Foérder-
initiative ,,Konformationelle Kontrolle
biomolekularer Funktionen“ in modifi-
zierter Form unter dem Titel ,,Zusammen-
spiel von molekularen Konformationen
und biologischer Funktion“ weiterge-
fiihrt. Eckpunkte des neuen Zuschnitts
sind:

1. Der Schwerpunkt soll zu interdiszipli-
narer Forschung an der Schnittstelle
zwischen Chemie und Biowissenschaf-
ten anregen.

2. Ziel ist die Analyse, Modulation und
Kontrolle multipler Konformationszu-
stande in biologischen Systemen.

3. Der Kombination von Synthesechemie,
Strukturanalyse und Funktionsstudien
wird hohe Prioritdt eingerdumt. Die Be-
teiligung der synthetischen Chemie ist
dabei obligatorisch.

Natiirlich konnen Vorhaben aus der Che-
mie auch in anderen Forderinitiativen der
Stiftung zum Tragen kommen - etwa bei
den ,,Lichtenberg-Professuren, dem
»Tandem-Programm zur Férderung der
fachiibergreifenden Zusammenarbeit von
Postdoktoranden oder der Initiative
»Komplexe Materialien: Verbundprojekte
der Natur-, Ingenieur- und Biowissen-
schaften“. Das aktuelle Férderangebot ist
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zu finden auf der Website der Stiftung un-
ter www.volkswagenstiftung.de.

An dieser Stelle ein Wort zur Volkswagen-
Stiftung. Die VolkswagenStiftung ist eine
gemeinniitzige Stiftung privaten Rechts
und fordert Wissenschaft und Technik in
Forschung und Lehre; die Geistes- und
Gesellschaftswissenschaften ebenso wie
die Natur- und Ingenieurwissenschaften
und die Medizin. Sie ermdglicht For-
schungsvorhaben in zukunftstrachtigen
Gebieten und hilft wissenschaftlichen In-
stitutionen bei der Verbesserung der
strukturellen Voraussetzungen fiir ihre
Arbeit. Besondere Aufmerksamkeit wid-
met die Stiftung der Zusammenarbeit von
Forschern iiber disziplindre und staatli-
che Grenzen hinweg sowie dem wissen-
schaftlichen Nachwuchs - sie vergibt al-
lerdings keine Stipendien und fordert all-
gemein auch keine Diplom- und Promoti-
onsvorhaben. Die Stiftung verfiigt derzeit
tiber ein Kapital von rund 2,1 Milliarden
Euro, das sie so ertragreich und nachhal-
tig wie moglich anlegt. Sie ist wirtschaft-
lich autark und in ihren Entscheidungen
autonom. In den 42 Jahren ihres Beste-
hens hat sie gut drei Milliarden Euro fiir
rund 27.500 Projekte bewilligt; pro Jahr
stellt sie rund 100 Millionen Euro fiir
neue Vorhaben bereit. Das aktuelle
Forderangebot und die in den einzelnen
Forderinitiativen bewilligten Vorhaben
sind zu finden im jetzt erschienenen
Jahresbericht 2003 — und eben unter
www.volkswagenstiftung.de.

A.5 Fonds der
Chemischen Industrie

Gerd Romanowski ® Fonds der Chemi-
schen Industrie, Frankfurt am Main

Der Fonds der Chemischen Industrie ist
das Forderwerk des Verbandes der Chemi-

schen Industrie e.V. zur Unterstiitzung von

Grundlagenforschung, wissenschaftli-

chem Nachwuchs und Chemieunterricht

an Schulen. Er fiihrt eine Vielzahl von sich
erganzenden und aufeinander abgestimm-
ten Fordermaf3nahmen durch, von denen
die wichtigsten hier genannt werden:

e Vergabe von Stipendien an hervorra-
gende Doktoranden, Habilitanden und
Nachwuchsdozenten

e |eistungsorientierte Vergabe von For-
schungsmitteln fiir Spitzen- und Nach-
wuchswissenschaftler an Hochschulen
und Forschungseinrichtungen in
Deutschland

¢ Entwicklung und Bereitstellung von
chemiebezogenen Unterrichtsmateria-
lien wie z.B. Informationsserien, CD-
ROMs, Experimentierkits fiir Schulen,
Hochschulen und weitere interessierte
gesellschaftliche Gruppen

e Unterrichtsforderung fiir Schulen zur
Verbesserung des experimentellen
Chemieunterrichts

e Durchfiihrung wissenschaftlicher Ver-
anstaltungen zur Férderung der Zusam-
menarbeit von Wissenschaft und Indu-
strie in Schwerpunktbereichen

e Vergabe von Preisen und Auszeichnun-
gen an Wissenschaftler, Lehrer, Lehr-
buchautoren und Schiiler

e gezielte Forderung von Projekten mit
Modellcharakter zur Unterstiitzung for-
schungs- und bildungspolitischer Ziel
der chemischen Industrie

Mehr Informationen unter
http://www.vci.de/fonds
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Deutsche Bunsen-Gesellschaft
fiir Physikalische Chemie e.V.
Varrentrappstr. 40 - 42

60486 Frankfurt

Telefon: 069/7917-201

Fax: 069/7917-200

E-Mail: h.behret@bunsen.de
http://www.bunsen.de

Deutsche
Forschungsgemeinschaft

DFG

Deutsche Forschungsgemeinschaft

Kennedyallee 40

53175 Bonn

Telefon: 0228/885-1

Fax: 0228/885-2777
E-Mail: postmaster@dfg.de
http://www.dfg.de

1 Fonds der
S Chemischen
[igecf Lt Fagh| LATBMISE
Sl Industrie

T

"~

=

Fonds der Chemischen Industrie
Karlstr. 21

60329 Frankfurt am Main
Telefon: 069 / 2556-0

Fax: 069 / 2556-1471

E-Mail: fonds@vci.de
http://www.vci.de/fonds/

Anschriften

GDCH

N
GESELLSCHAFT DEUTSCHE® CHERIKER
Gesellschaft Deutscher Chemiker e.V.
Postfach 90 04 40
60444 Frankfurt am Main
Telefon: 069 / 7917-0
E-Mail: gdch@gdch.de
http://www.gdch.de

.0.0 VolkswagenStiftung

VolkswagenStiftung

Kastanienallee 35

30519 Hannover

Postfach 81 05 09

30505 Hannover

Telefon: 0511/8381-0

Fax: 0511/8381-344

E-Mail: mail@volkswagenstiftung.de
http://www.volkswagenstiftung.de
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