
Wohin geht die Chemie in den nachsten zwanzig Jahren? 

Von George M. Whitesides * 

Der zukiinftige Weg der Chemie wird sowohl von Forderungen der Gesellschaft als auch von 
der Entwicklung neuer Ideen durch die Grundlagenforschung gepragt werden. Dieser Aufsatz 
skizziert vier Gesellschaftsbereiche, in denen die Chemie zur Losung von Problemen gefordert 
sein wird - nationale Sicherheit, Gesundheitsfursorge, Umweltschutz und Energieversor- 
gung -, sowie vier Bereiche, in denen die Grundlagenforschung wichtige Impulse geben 
wird - Materialforschung, Biochemie, Computerchemie und die Erforschung der Grenzen von 
GroBe und Geschwindigkeit chemischer Phanomene. 

1. Einleitung 

Chemischer Fortschritt hat zwei Triebfedern : die eine ist 
die praktische Verwertbarkeit, die andere die Neugierde. Ei- 
ne Voraussage ihres zukunftigen Weges kann nur eine Ver- 
mutung basierend auf ihrer Entwicklung in der Vergangen- 
heit sowie ihrem derzeitigen Stand sein. Die interessantesten 
und wichtigsten Ergebnisse - die, die eine radikale Abkehr 
vom Bestehenden mit sich bringen werden - kann ich nicht 
voraussagen. Was ich aufzeigen kann, sind gesellschaftliche 
Probleme, die wahrscheinlich (wenigstens teilweise) tech- 
nische Losungen erfordern, sowie wissenschaftliche Ideen, 
die genauso wahrscheinlich die Grundlagenforschung zu- 
mindest fur einige Zeit vorantreiben werden. Was sind das 
fur gesellschaftliche Probleme? Was sind die wissenschaftli- 
chen Ideen? 

Tabelle 1. Anforderungen der Gesellschaft und .,Impulse" der Grundlagenfor- 
schung werden den Weg der Chemie bestimmen. 

Anforderungen der Gesellschaft Impulse der Forschung 

NulioMk Sicherheir 
okonomischer statt mili- 
tarischer Wettbewerb 

Gesundheitsfursorge 
alter werdende BevBlkerung 
weltweite Epidemien 
Kostendampfung 
DrogenmiBbrauch 

Umwelrsrhur: 
weltweite Veranderungen 
Abfallbehandlung 
Toxikologie 

Energieversorgung 
Alternativen zu fossilen Brenn- 
stoffen 
Elektrizitat 

Globalisierung 

Marerialforschung 
Polymere 
Obertlachen und Grenzflachen 
funktionale und ..intelIigenle" 
Materialien 
Werkstoffe fur die Produktion 
umweltvertragliche Materialien 

Biochemie 
molekulare Erkennung 
Evolution und Selbstorganisation 
Bioenergetik 

Compurerchernie 
wachsende Rechnerleistung 
neue Rechnerarchitekturen: Parallel- 
rechner und neuronale Netzwerke 

Kleinere Gehiere der Grundlagenforschung 
Erforschung der Grenzen: sehr klein. 
sehr schnell. sehr groB 

Ich mochte diesen Beitrag nach ,,Anforderungen" durch 
gesellschaftliche Belange und ,,Impulse" durch Wissenschaft 
und Technologie gliedern, und vier Schlagworte in jeder Ka- 
tegorie vorsehen (Tabelle 1). Ein fiinfter Punkt unter den 

['I Prof. Dr. G. M. Whitesides 
Chemical Laboratories. Harvard University 
12 Oxford Street, Cambridge MA 02138 (USA) 

,,Anforderungen", die Globalisierung, ist als bestimmender 
Faktor fur die gesellschaftlichen Belange wahrscheinlich ge- 
nauso wichtig. Die technischen Aspekte der Globalisierung 
sind - im Gegensatz zu den politischen und okonomischen 
Aspekten - im groDen und ganzen in den anderen Schlag- 
worten enthalten. Beginnen mochte ich mit den vier aktuel- 
len gesellschaftlichen Fragen, nicht etwa weil sie wichtiger 
sind als die vier Grundlagenforschungsthemen, sondern weil 
sie den Boden fur die Diskussion der Anwendung der 
Grundlagenforschung bereiten. 

2. Forderungen der Gesellschaft an die Chemie 

2.1. Nationale Sicherheit 

Das Bediirfnis nach nationaler Sicherheit bestimmt im we- 
sentlichen die Verteilung der Ressourcen ; ,,national" wird 
zweifellos bei fortschreitender Globalisierung in Zukunft 
durch - Region hier im Sinne von GroBraum, z. B. Region 
Europa, Region Siidostasien - ,,regional" ersetzt werden, 
das Bedurfnis bleibt jedoch das gleiche. Belange der nationa- 
len Sicherheit, die in der Vergangenheit iiblicherweise mit 
militarischer Sicherheit gleichgesetzt wurde, waren eine 
Hauptquelle fur Motivation, Forschungsgelder und fur neue 
Technologiemarkte. Atomkraftwerke, Superbenzin, Penicil- 
lin, Computer, Dusenflugzeuge und Satellitenkommunika- 
tion hatten wie vieles andere auch alle ihre Wurzeln in milita- 
rischen Problemen. 

Auf absehbare Zeit und moglicherweise fur immer konnen 
wir hoffen, dal3 die Wahrscheinlichkeit groDer Kriege zwi- 
schen den Supermachten gering ist. Was wird dann die Stelle 
des Krieges als Mittel zum nationalen/regionalen Wettbe- 
werb einnehmen? Was werden beim Ruckgang der Entwick- 
lung von Militartechnologie die Folgen fur die Entwicklung 
neuer Technologien sein? 

Eine Form des Wettbewerbs, die sicherlich an Bedeutung 
gewinnen wird, ist der okonomische Wettbewerb. Der zu- 
kiinftige Erfolg oder Mikrfolg von Nationen, definiert als 
die Fahigkeit, wichtige Dienstleistungen f i r  ihre Burger zu 
bezahlen, wird im grol3en und ganzen von ihrer Konkurrenz- 
fahigkeit in globalen Markten abhangen. Ich glaube, dal3 
dieser Wettbewerb den bevorzugen wird, der in der Lage ist, 
fur die Verbrauchermarkte qualitativ hochwertige Produkte 
zu akzeptablen Kosten herzustellen und zu verkaufen. Da die 
Chemie praktisch alle Produktionszweige mit wichtigen Ma- 
terialien versorgt ['], wird sie sicherlich auch eine Schliissel- 
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rolle im Produktions- und okonomischen Wettbewerb spie- 
len. Weiterhin wird bei einer zunehmenden Integration des 
Produktionsprozesses, in dem beispielsweise Konstrukteure 
von Kunststoffteilen fur Automobile die genaue Molekular- 
gewichtsverteilung der Polymere, aus denen diese Teile gefer- 
tigt werden, bestimmen, um die Qualitat und Reproduzier- 
barkeit ihrer SpritzguBteile sicherzustellen, die Chemie 
notwendigerweise in zunehmendem MaBe auch in Fragen 
des Materials, der Entwicklung und der Produktion invol- 
viert werden. Chemikalien nur herslellen zu konnen, wird nichl 
mehr zum wirlschaftlichen Erfolg geniigen. 

Die Verlagerung des Schwerpunktes der nationalen 
Sicherheit von nationaler Verteidigung zu wirtschaftlicher 
Wettbewerbsfihigkeit wird wahrscheinlich eine Verschie- 
bung der Akzente von der Entwicklung von Hochleistungs- 
werkstoffen zu Materialien fur die Produktion begunstigen. 
Gleichzeitig wird die staatliche Forderung der Materialfor- 
schung zuruckgehen und ein groBerer Anteil dieser For- 
schungs- und Entwicklungskosten den Firmen abverlangt 
werden. Sollten nicht grundlegende politische Anderungen 
eintreten, die die Forderung der Produktion als Regierungs- 
aufgabe definieren - dies ist in den meisten Landern un- 
wahrscheinlich, da sich der Kapitalismus triumphal durch- 
gesetzt hat -, bedeutet die Verlagerung von militarischer zu 
okonomischer Absicherung letztendlich eine Privatisierung 
der Aufgabe, die nationale Sicherheit zu gewahrleisten. 

Ein weiterer, kleinerer Teil des nationalen Wettbewerbs 
(vielleicht auch der Zusammenarbeit) wird voraussichtlich 
bei der Mittelverteilung fur Technologie und Wissenschaft, 
hauptsachlich bei GroBforschungsprojekten, stattfinden. 
Die Beweggrunde fur diese Vorhaben sind vielfaltig, aber 
durch Entscheidungen uber die Fortsetzung der Projekte zur 
bemannten Erforschung der Planeten, zur Entwicklung des 
supraleitenden Teilchenbeschleunigers (SSC) oder zur Kar- 
tierung des menschlichen Genoms konnte man nationale 
Prioritaten fur Forschung und Technologie setzen. Jedes die- 
ser Projekte hat eine molekulare Komponente, die relativ 
gro5 (bei der Kartierung des menschlichen Genoms) bis un- 
bedeutend klein (bei der Entwicklung des SSCs) sein kann. 

2.2. Gesundheitsfiirsorge 

Gesundheitsfiirsorge bleibt eine wichtige gesellschaftliche 
Aufgabe (Tabelle 2). Vier Bereiche der Gesundheitsfursorge 
werden in den nachsten Jahren von Bedeutung sein, und alle 
haben Auswirkungen auf die Chemie, 

,,Problem" Nummer eins ist das Altern. Der iiberwiegen- 
de Teil der Kosten fur die Gesundheitsfursorge wird durch 
die Behandlung altersbedingter Krankheiten verursacht : 
Herzkrankheiten, Krebs, Schlaganfall, Diabetes, Arthritis 
und andere. Mit steigendem Durchschnittsalter der Bevolke- 
rung steigt auch die Anzahl der von diesen Krankheiten Be- 
troffenen. Zusatzlich treten neue Probleme, wie die Alzhei- 
mer-Krankheit und verwandte Nervenerkrankungen auf. 
Die Bedeutung der Chemie fur die Entwicklung neuer Arz- 
neimittel zur Behandlung dieser Krankheiten wird wachsen 
und damit auch die Notwendigkeit fur die Chemie (und die 
Gesellschaft) zur Losung dieser medizinischen Probleme mit 
der Biologie und der Medizin zu einem fruchtbaren Aus- 
tausch zu kommen. Die Mehrzahl der Arzneimittel wird 

Tabelle 2. Vorkommen menschlicher Krankheiten in den USA [Millionen Per- 
sonen]. Die Lisle menschlicher Krankheiten ist je nach Standpunkt eine Auf- 
zahlung von Problemen oder ein Markt der Gelegenheit fur biomedizinische 
Forschung (entnommen aus I n  Vivo, Januar 1990. Quelle: Jack Marrson). 

Krankheit Vor- Krankheit Vor- 
kommen kommen 

Periodontitis 45.0 
Fettleibigkeit 34.0 
Chronische Nasenneben- 

hohlenentziindung 28.1 
Arthritis 25.9 
Bluthochdruck 23.7 

Hypercholesterinamie 17.8 
Herzkrankheiten 16.4 
Allergien 15.6 
Ruckenschmerzen 15.0 

Migrane 1.7 

Osteoporose 18.0 

Depression 11.1 

Polypen (Colon/Rectum) 
Diabetes 
Schlaflosigkeit 
Krebs 
Herzinfarkt 
Geschwure (Magen. Darm) 
Schlaganfall 
Alzheimer-Krankheit 
Emphyseme 
Psoriasis 
Prostatahypertrophie 
AIDS und AIDS-venvandte 

Krankheiten 

7.0 
6.0 
6.0 
4.8 
4.0 

2.2 
2.0 
2.0 
2.0 
1 .o 

3.8 

0.7 

auch weiterhin chemischer Natur sein, hergestellt durch che- 
mische Synthesen. 

Problem Nummer zwei ist das Auftreten weltweiter Epide- 
mien. Der schnelle Austausch von Menschen und Gutern 
zwischen den Landern im gro5en MaBstab macht es 
wahrscheinlich, d a 5  neu auftretende Erkrankungen sich 
rasch ausbreiten : AIDS, Erkrankungen durch Antibiotica- 
resistente Bakterien und durch neue Stamme von Grippe- 
erregern sind aktuelle Beispiele. Es wird von zunehmender 
Bedeutung sein, auf diese Epidemien rasch mit analytischen 
und klinischen Tests, Medikamenten und Impfstoffen rea- 
gieren zu konnen. 

Problem Nummer drei sind die Kosten. Auch wenn nie- 
mand bestreitet, daB die Gesundheitsfursorge ein wesentli- 
cher Bestandteil eines hohen Lebensstandards ist, behaupten 
doch viele, daB die Ausgaben momentan zu hoch sind. Es 
wird einen starken Druck der Regierungen und Krankenver- 
sicherer auf die Kosten geben und daraus resultierend einen 
Wettbewerbsdruck unter den Firmen mit dem Ziel, die Aus- 
gaben fur Entwicklung und Produktion neuer Medikamente 
zu senken. Die Tatsache, daB ein GroBteil der Kosten ihre 
Ursache in behordlichen Bestimmungen haben, wird diesen 
Druck nicht vermindern, vielmehr werden diejenigen Firmen 
einen Wettbewerbsvorteil haben, die diesen Auflagen gerecht 
werden konnen. Die Erfullung dieser Anforderungen wird 
zur Optimierung aller Schritte der Entwicklung eines Medi- 
kamentes, sprich Screening, zielgerichtetes Wirkstoffdesign, 
Optimierung, toxikologische und klinische Tests, Herstel- 
lung, Formulierung und Vertrieb, einen engen Schulter- 
schluD von Chemie und Biologie erfordern. 

Problem Nummer vier ist der DrogenmiBbrauch. Die di- 
rekte Auswirkung von DrogenmiBbrauch auf den Lebens- 
standard ist besonders in den GroBstadten ausgepragt und 
zeigt wachsende Tendenz. Die indirekten Auswirkungen, wie 
Verbreitung von Krankheiten, Schadigungen von Kindern 
drogenabhangiger Mutter und Ausfall von Arbeitskraften, 
sind vielleicht sogar bedeutender. Merkwiirdigerweise hat 
die Chemie bisher im Zusammenhang mit DrogenmiB- 
brauch eine bescheidene Rolle gespielt; ihre Beitrage sind in 
erster Linie die Entwicklung einiger klinischer Tests sowie 
einiger weniger Medikamente zur Behandlung Drogenab- 
hangiger. Mit dem Fortschritt der Neuropharmakologie 
konnte die Chemie in diesem Bereich starker involviert wer- 
den. 

1248 Angew. Chem. 102 (1990) 1247-1257 



2.3. Umweltschutz 

Der Umweltschutz wird fur die Gesellschaft noch auf Jah- 
re hinaus eine wichtige Aufgabe sein (Tabelle 3). Die Ursa- 
chen hierfur liegen gleichzeitig in emotionaler Anteilnahme 
der Offentlichkeit, in ungenugender wissenschaftlicher Er- 
kenntnis sowie in aukrordentlich schwierigen politischen 
Sachlagen, die internationale Kooperation und Uberein- 
kommen erfordern''. 31. Sowohl die Analyse des Problems 
als auch die technische Komponente einer Losung werden 
wesentliche Beitrage aus der Chemie sowie die intensive 
Kooperation mit anderen Disziplinen erforderlich machen. 

Tabelle 3. Wie die amerikanische Umweltschutzbehorde (Environmental Protection 
Agency, EPA) zeigen konnte, korrelieren Popularitit und Bedeutung von Umwelt- 
problemen kaum miteinander (nach L. Roberts. Science 249 (1990) 616.). 

Die wichtigsten Umwelt- 
probleme nach EPA-Ein- 
schatzung (ungeordnet) 

okologische Risiken 

Globale Klimaveranderung 
Ozonzerstorung in der 

Lebensraumveranderungen 
Artensterben und Verlust 

der biologischen Vielfalt 

Stratosphare 

Gvsundheirsrisiken 

Ubiquitare Luftverunreini- 
gungen (z. 8. Smog, 0,. 
SO,. No.) 

Luftverunreinigungen 

Radon 
giftige Luftverschmutzung 

Verunreinigung des Trink- 

Berufsbedingter Konrakt 

Verwendung von Pflanzen- 

Ozonzerstdrung in der 

(z. B. Benzol) 

in Raumen 

wassers 

mit Chemikalien 

schutzmitteln 

Stratosphare 

Sorgen der Offentlichkeit (nach Bedeutung geordnet) 

1 .  Offene Sondermiilldeponien (67 %) 
2. Stillgelegte Sondermiilldeponien (65 "A) 
3. Wasserverschmutzung durch Industrieabfalle 

4. Beruflicher Umgang mi! giftigen Chemikalien 

5. Umweltverschmutzung durch auslaufendes 61 

6. Zerstorung der Ozonschicht (60%) 
7. Kernkraftwerksunfille (60%) 
8. Schadstomreisetzung durch Industrieunfille (58 %) 
9. Strahlung aus radioaktiven Abfillen (58%) 

10. Luftverschmutzung durch Industrieanlagen (56%) 
1 1 .  Leckagen in unterirdischen Tanklagern (55%) 
12. Verunreinigung der Kiistengewasser (54%) 
13. Fester Mull und herumliegender Abfall (53%) 
14. Gefahrdung der Landwirte durch Pflanzenschutz- 

15. Wasserverschmutzung durch Landwirtschaft (51 %) 
16. Wasserverschmutzung durch Klaranlagen (50 %) 
17. Luftverschmutzung durch Kraftfahrzeuge (50%) 
18. Pflanzenschutzmittel in Lebensmitteln (49%) 
19. Treibhauseffekt (48%) 
20. Trinkwasserverunreinigung (46%) 
21. Zerstorung der Feuchtgebiete (42%) 
22. Saurer Regen (40%) 
23. Wasserverschmutzung durch stadtische Abwasser 

24. Hausmiilldeponien (31 %) 
25. Biotechnologie (30%) 
26. Luftverschmutzung in geschlossenen Raumen 

27. Medizinische Rontgenstrahlung (21 %) 
28. Radon in Hausern (17%) 
29. Strahlung aus Mikrowellenherden (13%) 

(63 %) 

(63%) 

(60%) 

mittel (52%) 

(35%) 

(22%) 

Die globale Erwarmung ist eines der drangendsten Proble- 
me unserer Zeit und wird es auch so lange bleiben, wie die 
Folgen der durch menschliche Aktivitaten (Verbrennung 
fossiler Brennstoffe und moderne Landwirtschaft) verur- 
sachten weltweiten Klimaveranderungen nicht gelost sind 
(Abb. 1). Wenn tatsachlich bewiesen werden kann, daD 
menschliche Aktivitaten fur die globale Erwarmung verant- 
wortlich sind und diese Erwarmung nicht wunschenswert ist, 
muD es moglich und wird es notwendig sein, diese Klimaver- 
anderungen durch Modifizierung der Aktivitaten oder durch 
korrigierende MaBnahmen in den Griff zu bekommen. Auf 
diesem Gebiet wird die Rolle der Chemie entscheidend sein. 
Die analytischen Methoden zur Erfassung stabiler und reak- 
tiver chemischer Verbindungen in den Weltmeeren und in der 

Abb. I .  Die bisher ausgemachten Hauptursachen fur die globale Erwarmung 
sind die Verbrennung fossiler Brennstoffe, Landwirtschaft und die Freisetzung 
von Fluorchlorkohlenwasserstoffen (FCK Ws). Die angegebenen prozentualen 
Beitrage sind nur Schatzwerte. I n  Fahrzeugen linden sich FCKWs vor allem in 
Klimaanlagen. 

Atmosphare sind immer noch unzureichend; die Kenntnis 
der Kinetik von Reaktionen dieser Chemikalien ist eine un- 
erlassliche Voraussetzung zur Erstellung globaler Modelle; 
die Suche nach alternativen Energiequellen und Brennstof- 
fen, die kein CO, produzieren (Elektrizitit aus Kernkraft-, 
Solar- oder Windkraftwerken, Wasserstoff aus thermischen 
Kernprozessen) wird die Entwicklung entsprechender Werk- 
stofftechnologien notwendig machen. Die biochemischen 
Mechanismen der C0,-Aufnahme sowie der Methanpro- 
duktion sind nur luckenhaft bekannt. Vorschlage mit globa- 
len Auswirkungen, beispielsweise der, durch Zugabe von Ei- 
sen in die Polarmeere eine Steigerung der C0,-Fixierung 
durch Algen zu ermoglichen, erfordern vorab eine genaue 
Uberpriifung im Modell. Es konnte von uns verlangt wer- 
den, einen chemischen C0,-Absorber zu entwickeln, der ein 
Aquivalent zum Amazonasregenwald darstellt ! 

Industrielle und kommunale Abralle sind ein weiteres Um- 
weltproblem, das okonomisch und technisch gelost werden 
muD. Die Reinigung von Altlasten wird innovative Techno- 
logien erfordern, besonders dann, wenn Wertstoffe durch 
Aufarbeitung zuruckgewonnen werden sollen. Bei der Ent- 
wicklung neuer industrieller Fertigungsprozesse, bei der 
Uberarbeitung oder Substitution alter Methoden sowie bei 
der Integration der Herstellung von Grundprodukten in den 
ProduktionsprozeD wird der Abfallvermeidung eine Schlus- 
selrolle zukommen. Mit den steigenden Kosten der Abfallbe- 
handlung wird der Faktor ,,Ausbeute" zunehmend wichtiger 
werden und konnte eine grundlegende Uberarbeitung der 
Katalysatoren und Herstellungsprozesse fur chemische 
GroBprodukte erfordern. Die Reduzierung der Abfallmenge 
und der Umweltbelastung sowie die Berucksichtigung der 
mangelnden Akzeptanz in der Offentlichkeit fur industrielle 
Abfille (Nebenprodukte, die im chemischen Herstellungs- 
prozel3 anfallen, AusschuD, Losungsmittel und Materialien, 
die bei Fabrikation, Verpackung, Gebrauch und Beseitigung 
entstehen, kurz, der bei Produktion und wahrend des Le- 
benscyclus entstehende Abfall) werden in zunehmendem 
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Abb. 2. Die Gefahrlichkeit vteler heute sehr bekannter Chemikalien (Dioxin, 
Aflatoxin, Thalidomid, MPTP) wurde erst sehr spat erkannt; in den meisten 
Fallen konnte man die von diesen Verbindungen ausgehende GePdhr nicht aus 
der Kenntnis des Metabolismus ableiten. Eine exakte Vorhersage der Toxizitat 
neuer Chemikalien verlangt ein vie1 tieferes Verstandnis des Metabolismus und 
der molekularbiologischen Vorgange. 

M a k  die Kosten der Produkte bestimmen. Zwar ist die Mi- 
nimierung von Kosten, insbesondere der fur Abfallbehand- 
lung, Iangst nicht so aufregend wie die Entwicklung neuer 
Materialien und Produkte, aber dies wird ein wesentlicher 
(und wahrscheinlich auch streng reglementierter) Teil eines 
jeden Geschaftes werden, in dem Chemikalien oder Werk- 
stoffe involviert sind. 

Die Probleme der Abfallbehandlung werden, nach dem 
Lauf der Dinge, wahrscheinlich auch die Richtung der 
Grundlagenforschung nachhaltig beeinflussen. Noch weni- 
ger als die Industrielaboratorien konnen die Universitatsla- 
boratorien die Kosten fur die Beseitigung von Chemikalien 
und die Behandlung von Abwassern tragen; sie haben keine 
Verbraucher, auf die die Kosten abgewalzt werden konnen. 
Die Ausgaben fur den Umweltschutz eines Universitatslabo- 
ratoriums, das sich mit Biochemie beschaftigt, sind wesent- 
lich geringer als die eines Laboratoriums, das Synthesen rnit 
selenorganischen Verbindungen erforscht. Dieser Unter- 
schied wird zweifellos die Forschung auf einigen Gebieten 
auf Kosten anderer Teilbereiche stimulieren, die Geschwin- 
digkeit beeinflussen, mit der neue Ideen in den verschiedenen 
Bereichen kreiert werden und letztendlich die Anzahl der auf 
diesen Gebieten ausgebildeten Chemiker bestimmen. 

Ein letztes Dauerthema im Rahmen der Umweltbetrach- 
tungen ist das Verstandnis der Giftigkeit von Chemikalien 
und Werkstoffen, sowohl die der Produkte als auch die der 
Abfallstoffe (Abb. 2). Es mag zuviel verlangt sein, zu hoffen, 
daD die Gesetzgebung fur eine kontrollierte Freisetzung von 
Chemikalien in die Umwelt oder am Arbeitsplatz, wahrend 
der Produktion, des Gebrauchs, der Beseitigung oder bei 
Unfallen, eine rationale Grundlage erhalten wird; rnit 
Sicherheit wird es aber vollig irrafionale Reglementierungen 
geben, sollte es uns nicht gelingen, ein solides Verstandnis des 
Metabolismus und der Toxikolgie von Chemikalien und 
Werkstoffen sowie der Umwandlungen, die sie wahrend ih- 
rer Herstellung und in der Umwelt erfahren, zu erwerben. 

2.4. Energieversorgung 

Das vierte Hauptanliegen der Gesellschaft wird weiterhin 
die Energieversorgung sein. Mit zunehmender Ausbeutung 

der bequem zuganglichen Welterdolreserven werden die Ko- 
sten fur Energie in den nachsten zwanzig Jahren steigen. O b  
sich bedeutende neue Einsatzgebiete fur die Chemie auf den 
Gebieten der sekundaren Erdolforderung, der Suche nach 
neuen fossilen Brennstoffen, bei der Entwicklung neuer 
Technologien zur Energieeinsparung und Verbesserung des 
Wirkungsgrades fossiler Brennstoffe oder auch in der mehr 
oder weniger rational begrundeten Suche nach alternativen 
Kraftstoffen wie Methanol oder Ethanol, aufzeigen werden, 
bleibt abzuwarten. 

Die einzige Technologie, die wirklich imstande ist, fossile 
Brennstoffe auch in g r o k m  MaBstab zu ersetzen, ist die 
Kernenergie. Wenn es der Kernkraft gelingen sollte, ihre 
politische Akzeptanz als Energiequelle zuruckzugewinnen, 
wird der Ersatz der flussigen Kohlenwasserstoffe durch die 
Elektrizitat als Antriebsmittel fur Fahrzeuge eine Unzahl 
von Moglichkeiten auf dem Gebiet der Batterien und Mate- 
rialien fur die Elektroindustrie (wie etwa Leiter, Isolatoren 
und Dielektrika) schaffen (Abb. 3). Auch wenn der Uber- 

Abb. 3. .,Impact". em Prototyp eines Elektroautos von General Motors. Um- 
weltprobleme und der Riickgang der Erdolvorkommen lassen wieder Uberle- 
gungen zum Bau von Elektroautos und Vielstoffverbrennungsmotoren in den 
Vordergrund treten. Die Konstruktion solcher Fahrzeuge erfordert neue Mate- 
rialien und Technologien fur die Speicherung und Nutzung elektrischer Ener- 
gie. fur die Leichtbauweise. fur die aerodynamische Konstruktion und fur den 
sicheren Betrieb. 

gang von fossilen Brennstoffen zur Kernkraft langsam ist, 
scheinen Bestimmungen, die dazu gedacht sind, die Luftver- 
schmutzung in den Stadten zu begrenzen, die Entwicklung 
von Vielstoffverbrennungsmotoren und Elektroautos voran- 
zutreiben. Diese Entwicklung ist am weitesten in Sudkalifor- 
nien vorangekommen. Hier gilt wohl rnit hoher Wahrschein- 
lichkeit das Motto: ,,Wie heute in Los Angeles. so morgen in 
der Welt!" 

Die Entwicklung kleiner, sicherer Atomreaktoren miiBte 
auf langere Sicht die Elektrochemie und Hochtemperatur- 
chemie interessant fur neue chemische Prozesse machen. 

3. Impulse fur die Chemie aus der Forschung 

Ein Grund wissenschaftliche Forschung zu betreiben, ist 
das Losen von Problemen, ein anderer, das Funktionieren 
der Natur zu verstehen. Drei Gebiete der Chemie, die che- 
mische Materialforschung, die Biochemie und die Compu- 
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terchemie, haben das Interesse vieler Chemiker auf sich ge- 
zogen und ihre Phantasie befliigelt, weil diese Gebiete der 
Grundlagenforschung wichtige Probleme bieten und eine ra- 
sche Entwicklung der Technologie zur Losung dieser Proble- 
me und Moglichkeiten einer praktischen Nutzanwendung 
sich abzeichnen. Jedes dieser drei Gebiete wird in den kom- 
menden Jahren weiterhin starke Beachtung finden. 

Eine breite Vielfalt von anderen Teilbereichen der Grund- 
lagenforschung wird auch in den kommenden Jahren, wenn 
auch in kleinerem MaDstab, erforscht werden. Aus dieser 
Vielzahl von Forschungsgebieten habe ich eines ausgewahlt, 
das meiner Meinung nach sicherlich wichtige neue wissen- 
schaftliche Erkenntnisse bringen wird: Forschung in den Be- 
reichen von G r o k ,  Zeit und Kraft, die in der Vergangenheit 
als Grenzgebiete der Chemie definiert wurden. Dabei werden 
Phanomene untersucht, die im atomaren Bereich liegen oder 
die schneller als Bindungsschwingungen sind. 

3.1. Chemische Materialforschung 

Die Chemie der Materialien ist das erste groBe wissen- 
schaftliche Gebiet, das der chemischen Forschung in der Zu- 
kunft starke Impulsegeben wird141. Die Chemie hat sich vom 
Studium der Atome und kleinen Molekiile zur Untersu- 
chung groDer Molekiile und Molekiilverbande bewegt. Ein 
Brennpunkt dieser Forschung ist die Chemie der Werkstoffe 
- ein Gebiet mit flieknden Grenzen und mit vielen Beriih- 
rungspunkten mit der Polymer- und Festkorperchemie, der 
Physik kondensierter Materie, sowie der Werkstoffkunde 
und den Ingenieurwissenschaften. Zwei Teilbereiche dieses 
breiten Gebietes sind die Erforschung der Zusammenhange 
mischen makroskopischen Eigenschaften von Materie und 
mikroskopischer (atomarer) Struktur und die Herstellung 
neuer Materialien mit neuartigen Eigenschaften. Typische 
Fragen in diesen Gebieten sind: ,,Wie kann man die Struktur 
und Module eines organischen Polymers voraussagen, wenn 
man nur die Struktur der monomeren Bausteine kennt?” 
und ,,Wie kann man einen Festkorper herstellen, der bei 
Raumtemperatur supraleitend ist?”. Die chemische Mate- 
rialforschung ist ein aukrordentlich weites Feld, und ich 
will hier nur einige Themen ansprechen. 

3. I .  I .  Klinstliche Polymere 

Kiinstliche Polymere sind historisch gesehen der wichtig- 
ste Beitrag der Chemie zur Entwicklung von Werkstoffen. Es 
ist nicht sehr wahrscheinlich, daD in der Zukunft noch viele 
vollig neuartige Polymere eingefiihrt werden. Ein neues Po- 
lymer miil3te grundsltzlich neue Eigenschaften aufweisen 
oder bei gleichen Eigenschaften in der Herstellung wesent- 
lich billiger sein, um seine Einfiihrung zu rechtfertigen; bei- 
des scheint wenig realistisch. Neue Verjhhren zur Herstellung 
bekannter Monomere und Polymere werden jedoch aus 
Griinden der Vermeidung von Nebenprodukten, Minimie- 
rung von Kosten fur den Umweltschutz, sowie Anpassung 
an ein verandertes Angebot von Rohstoffen wichtig sein. 
Diese Optimierung der Herstellung von Grokhemikalien 
(und Kohlenwasserstoffen) sowie die Entwicklung neuer 
Verfahren fur die Produktion von speziellen Kunststoffen 

werden die Katalysatorforschung weiterhin vor wichtige, au- 
Berordentlich anspruchsvolle Probleme stellen. 

Heterogene Polymersysteme, wie phasengetrennte Copo- 
lymere, Legierungen und faserverstarkte Verbundwerkstof- 
fe, stellen ein Gebiet von groBem Interesse und Anwen- 
dungsbreite dart5]. Die Entwicklung eines Verstandnisses 
selbst der grundlegenden Aspekte dieser Systeme steckt noch 
in den Kinderschuhen. Faserverstarkte Verbundwerkstoffe 
sind ein besonders gutes Beispiel. Theoretisch haben diese 
Stoffe sehr attraktive Eigenschaften, in der Praxis wird ihre 
Anwendung jedoch aufgrund des mangelnden Verstandnis- 
ses iiber fast jeden Aspekt ihres Verhaltens stark einge- 
schrankt: Was ist der atomare Hintergrund bei einem Bruch 
im Verbundwerkstoff? Wie hangen die Eigenschaften des 
Verbundwerkstoffes von den grundlegenden Eigenschaften 
der Matrix, der Faser und der Matrix-Faser-Grenzflache 
ab? Wie wird im Feststoff Energie auf molekularer Ebene 
verteilt? Die Beantwortung dieser Fragen erfordert ein 
grundlegendes Verstandnis des Verhaltens von Feststoffen 
auf atomarer und molekularer Ebene unter Belastung. 

3.1.2. Oberfliichen und Grentflrichen 

Oberflachen und Grenzflachen sind allgegenwartig, ange- 
fangen von mikroelektronischen Schaltungen iiber heteroge- 
ne Katalysatoren bis hin zu lebendem Gewebet6]. Ein Trend 
geht hin zu Materialien, die im Nanometerbereich struktu- 
riert sind; sie sind aus Komponenten in der GroBenordnung 
von 0.2- 100 nm aufgebaut. In diesen Materialien konnen 
die Grenzflachen einen signifikanten Anteil am Gesamtvolu- 
men ausmachen und letztendlich der dominierende Faktor 
fur die Eigenschaften des Gesamtsystems sein. Die Grenzfla- 
che kann gewissermaDen als isolierte Phase der Materie an- 
gesehen werden. Grenzflachen sind Bereiche, in denen sich 
Eigenschaften drastisch andern konnen und in der Struktur, 
Eigenschaften und Reaktivitat vollig verschieden von der der 
isolierten, reinen Phasen sein konnen (Abb. 4). 

Abb. 4. Ein Stoff kann in monomolekularen Schichten andersgeordnet sein als 
im grokn Stoffverband. So kann z. B. Krypton in zwei Formen auf Graphit 
kristallisieren: in der einen Modifikation entspricht die Packung der Krypton- 
atome der des Graphitgitters. im zweiten Fall sind die Atome entsprechend der 
iiblicherweise begunstigten dichtesten Kugelpackung angeordnet (nach R. Bir- 
genau, Science 232 (1986) 329). 

Neue analytische Methoden, von der Rontgenphotoelek- 
tronenspektroskopie (XPS) bis zur Rastertunnelmikrosko- 
pie (STM), haben die Erforschung von Grenzflachen revolu- 
tioniert [’I. Methoden wie die Aufdampfung von Chemika- 
lien (chemical vapor deposition, CVD)t81 und die molekulare 
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Selbstorganisation gestatten es, die Struktur der Grenzfla- 
chen in hohem Ma& zu kontrollieren. Die Kombination 
dieser Analyse- und Herstellungstechniken machen nun die 
Chemie der Grenzflachen so gut zuganglich, wie es die Che- 
mie in Losung in der Vergangenheit war. 

3.1.3. Funktionelle und , jntelligente" Werkstoffe 

Eine der Herausforderungen der chemischen Materialfor- 
schung ist das Design und die Herstellung von Stoffen mit 
aukrgewohnlichen Eigenschaften. Drei Beispiele aus der 
jiingsten Vergangenheit sind Hochtemperatursupraleiter auf 
Metal lo~id-Basis[~~,  von Polyanilin abgeleitete organische 
Leiter I"] und durch Gasphasenabscheidung hergestellte 
Diamantfilme'' ' I .  Die Wunschliste neu zu entwickelnder 
Stoffe ist lang genug, um die Kreativitat derjenigen, die am 
festen Aggregatzustand interessiert sind, fur die nachsten 
Jahre in Anspruch zu nehmen. Beispiele dafur sind ,,Raum- 
temperatur-Supraleiter" (T ,  z 300 K), Verbindungen mit 
sehr groDem nichtlinearem optischen Koeffizienten 21, or- 
ganische Ferromagnete['31, Feststoffe rnit negativem Pois- 
~on-Verha l tn is [ '~~ ,  warmeleitfahige organische Feststoffe 
und Hochtemperatur-Elastomere. 

Die Verfiigbarkeit von Stoffen mit ungewohnlichen Eigen- 
schaften fiihrt zwangslaufig zu dem, was eines der Hauptar- 
beitsgebiete in der Werkstofforschung der nachsten Jahre zu 
werden verspricht : die Entwicklung von ,,intelligenten" Ma- 
terialien und Strukturen - Materialien und Strukturen, die 
auf Anderungen in ihrer Umgebung rnit groDen Anderungen 
einer oder mehrerer ihrer Eigenschaften reagieren. Beispiele 
,,intelligenter" Materialien sind photochrome Glaser" 51, die 
bei Lichteinwirkung ihre Farbe andern, ferromagnetische 
Fliissigkeiten, die ihre Form in Abhangigkeit von einem 
magnetischen Feldgradienten andern [ I 6 ] ,  und elektrorheolo- 
gische Fliissigkeiten, die ihre Viskositat rnit dem elektrischen 
Feld andern["]. 

Diese Materialien zeigen ihre interessanten Eigenschaften 
oftmals als Reaktion auf kooperative Effekte, wie Phasen- 
iibergange und Aggregation, die in der Grundlagenfor- 
schung breit untersucht werden. Sie sind die Basis fur ganz- 
lich neue Erfindungen (in den gegebenen Beispielen sind das 
Sonnenbrillen, kreisende magnetische Dichtungen und 
Kupplungen). 

3.1.4. Werkstoffe fur die Fertigung 

Die gestiegene Bedeutung des grundsatzlichen Verstand- 
nisses und der effektiven Kontrolle von Produktionsprozes- 
sen hat neue Fragen aufgeworfen, die sowohl grundlegender 
als auch anwendungstechnischer Natur sein konnen. So sind 
zum Beispiel Kenntnisse iiber die Vorgange bei der Be- 
netzung von Feststoffen durch Polymere und iiber das FlieB- 
verhalten von Polymeren unter dem EinfluD hoher Scher- 
krifte von zentraler Bedeutung bei der Herstellung von Ver- 
bundwerkstoffen, beim SpritzguBverhalten von Polymeren 
und einer Reihe anderer Technologien. Diese Arbeitsgebiete 
befruchteten auch Versuche zur rationalen Deutung des 
Flieherhaltens von Fliissigkeiten (besonders der von poly- 
meren Fliissigkeiten) an Grenzflachen["]. Mit der Entwick- 
lung komplexer integrierter Schaltkreise wurde es notwen- 
dig, die Auswirkung von Zugspannung auf diinne Filme zu 

verstehen und die Adhasion und den thermischen Ausdeh- 
nungskoeffizienten in diesen Systemen zu kontrollieren. 

Eigentlich werden bei jedem Fertigungsschritt, wie 
Schmelzen, Verformen, Schweikn und Beschichten, elemen- 
tare Fragen der Grundlagenforschung angesprochen, von 
denen man in der Vergangenheit glaubte, daB sie zu kompli- 
ziert und/oder ,,zu angewandt" seien, um beantwortet wer- 
den zu konnen (Abb. 5). Die Kombination neuer analyti- 

Schrauben rnit Zap- 
fen - unpraktisch 

Kanten zur Fuhrung 
- unpraktisch 

Hilfe zur Positionie- 
rung der Kompo- 
nenten auf der Un- 
terlage - unpraktisch 

Ansc h I u Bpi n 
- praktisch und 
dient zur Sicherheit 

I 

Abb. 5. Moderne Produktionsplanung (design for manufacturing, DFM) 
fuhrt zu komplizierteren Formteilen (unten) als herkommliche Produktion. Die 
erfolgreiche Anwendung erfordert eine strikte Material- und ProzeDkontrolle 
(nach einer Zeichnung von Munro and Associates). 

scher Methoden und fortgeschrittener Computertechnologie 
sowie die praktische Notwendigkeit rucken nun die Bearbei- 
tung dieser Probleme in den Vordergrund. Im gleichen 
MaBe, wie ein GroBteil biochemischer Grundlagenfor- 
schung unter Zuhilfenahme des Schlagwortes ,,Gesundheits- 
fiirsorge" finanziell unterstiitzt wurde, konnte der Begriff 
,,Fertigung" (im Gegensatz zum Schlagwort ,,Hochlei- 
stungsverbundwerkstoffe fur die Verteidigung") die Recht- 
fertigung fur die Konzentration auf die Bearbeitung bislang 
vernachlassigter, aber sehr interessanter Probleme der che- 
mischen Materialforschung liefern. 

3.1.5. Umweltvertragliche Werkstoffe und 
Fertigungsmethoden 

Das UmweltbewuDtsein der Gesellschaft hielt nur sehr 
langsam Einzug in das BewuDtsein der Chemiker. Noch 
langsamer gelang die Umsetzung in Programme zur Ent- 
wicklung umweltvertraglicher Werkstoffe. Aus den Umwelt- 
bedenken heraus werden zumindest zwei Arbeitsgebiete der 
Werkstofforschung verstarkt (wenn auch noch in bescheide- 
nem Rahmen) bearbeitet: die Suche nach wiederverwertba- 
ren [' und biologisch abbaubaren["l Werkstoffen. Die Be- 
deutung beider Arbeitsgebiete ist selbstverstandlich erkannt, 
doch ist noch nicht absehbar, welchen EinfluD sie auf die 
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Entwicklung neuer Werkstoffe und Herstellungsprozesse ha- 
ben werden. 

3.2. Biochemie 

Das zweite, die chemische Grundlagenforschung zur Zeit 
dominierende Gebiet, das auch in der Zukunft der Chemie 
Impulse geben wird, ist das Studium biologisch relevanter 
Substanzen und Reaktionen. Die Biologie war der Mittel- 
punkt einer der gro5en intellektuellen Revolutionen dieses 
Jahrhunderts, und ihre Faszination wird noch viele Jahre 
anhalten. Die Zuriickfiihrung der urspriinglich sehr groben 
Beschreibungen der Biologie auf die molekulare Ebene, die 
Ubertrdgung der molekularen Erkenntnisse auf die pharma- 
zeutische und Agrochemie sowie das Herausarbeiten neuer 
Reaktions- und Organisationsprinzipien fur die Entwick- 
lung von nichtbiologischen Systemen sind nun wichtige Ar- 
beitsgebiete der Chemie. Die Breite und die Geschwindig- 
keit, mit der sich Biologie und Biochemie entwickeln, sind zu 
umfangreich, als daD sie einfach und in Kiirze zu beschreiben 
wiren, aber fur die Chemie zeichnen sich schon jetzt einige 
zukunftstrachtige Arbeitsgebiete ab. 

3.2.1. Molekulare Erkennung 

Vielen biologischen Prozessen ist ein Merkmal gemein- 
sam: Die selektive Erkennung eines Molekiils oder eines 
Molekiilfragments durch ein anderes in so komplexen Mi- 
schungen, wie sie in einer Zelle oder in einem Organismus 
vorliegen, und die Zusammenlagerung dieser beiden Kom- 
ponenten[2’). Obwohl diese Phanomene - wie die Erken- 
nung des Substrates (und vielleicht des Ubergangszustandes) 
durch ein Enzym oder die Erkennung eines Rezeptors durch 
seinen Liganden - allgegenwartig sind, ist die Gewinnung 
genauer Kenntnisse fur die Deutung und Vorhersage solcher 
Prozesse unerwartet schwierigl”~ 231. 

Die Chemie war sehr erfolgreich im Umgang mit einfa- 
chen starken Bindungen wie der kovalenten Bindung oder 
der Wasserstoffbriickenbindung. Die selektive Erkennung in 
biologischen Systemen scheint auf einer groDen Zahl von 
relativ schwachen Wechselwirkungen, die iiber eine g r o k  
Molekiiioberflache verteilt sind, und noch wenig verstande- 
nen Beitragen des Losungsmittels zu beruhen. 

Eine Palette verschiedener Methoden, angefangen von der 
ortsspezifischen Mutagenese iiber zweidimensionale NMR- 
Spektroskopie bis hin zur Rontgenstrukturanalyse und 
Computersimulation, wird heute angewendet, um das Ver- 
standnis der molekularen Erkennung in biologischen Syste- 
men zu verbessern. Es scheint sicher, daD auf diesem Gebiet 
schnell Fortschritte erzielt werden, aber es gibt keinen 
Grund zur Annahme, daD nur eine Losung dieses Problems 
existiert oder daO die molekulare Erkennung sich letztend- 
lich als einfache Angelegenheit enveisen wird. 

Eine Anwendung der Erkenntnisse zur molekularen Er- 
kennung ergibt sich bei der gezielten WirkstoffsynthesefZ4’. 
Das gegenwartige Vorgehen der Wirkstofforschung ist teuer 
und langsam, da  noch vie1 Zeit in weitgehend dem Zufall 
uberlassenen Versuchsreihen investiert wird. Bei der konse- 
quenten Anwendung von Methoden der Molekularbiologie 
sollte es im Prinzip moglich sein, dieses Vorgehen effizienter 
zu gestalten. Eine mogliche Vorgehensweise (stark verein- 

facht) enthalt drei Schritte: erstens, die Identifizierung des 
fur die Krankheit wichtigen Schliisselenzyms oder Rezeptors 
in biologischen Studien; zweitens, die Klonierung des Gens 
dieses Proteins zur Gewinnung ausreichender Mengen fur 
weitere Studien, z. B. fur eine Rontgenstrukturanalyse; drit- 
tens, das Entwerfen und die Synthese von Verbindungen, die 
sehr stark vom aktiven Zentrum gebunden werden (Abb. 6) .  

Identifizierung 

eines Gens 

Sequenzierung 
Polymerase-Kettenreaktion 

Kristallisieren; 

Hochleistungs- 
strahlungsquellen 
Neue Ansatze 
zur Losung des 
Phasenproblems 

Abb. 6. Idealverlauf gezielter Wirkstofforschung. Prinzipiell funktioniert be- 
reits jeder Schritt bis zu dem Punkt, an dem organische Molekiile konzipiert 
werden mussen, die in das aktive Zentrum des Proteins hineinpassen. 

Diese Vorgehensweise wiirde natiirlich nur zu fest binden- 
den Inhibitoren fur das Zielprotein fiihren und die anderen 
Schritte der Wirkstofforschung, wie Priifung auf eventuell 
vorhandene toxische Eigenschaften sowie auf pharmakolo- 
gische Effizienz und Fragen der Herstellung, nicht beriihren. 
Dennoch wiirde dadurch der GesamtprozeD verkiirzt wer- 
den. Jeder Schritt bei dieser Vorgehensweise funktioniert, bis 
auf den des Entwerfens von Molekiilen, die in das aktive 
Zentrum passen. Hier erwies sich das Problem der molekula- 
ren Erkennung als schwierig, und obwohl man bei einzelnen 
Systemen beeindruckende Resultate erzielt hat, sind die ver- 
btiebenen Probleme gro8, und bis zum Erfolg wird noch vie1 
Arbeit geleistet werden miissen f251.  

Ein dritter Aspekt der molekularen Erkennung, dem man 
zunehmend Aufmerksamkeit widmet, hat mit der ,,biologi- 
schen Vielfalt“ zu tun. Die Natur, so das teleologische Argu- 
ment, erzielt eine feste Bindung, indem sie nach dem Zufalls- 
prinzip viele Verbindungen (zum Beispiel Polypeptide) syn- 
thetisiert und daraus diejenigen auswahit, die biologisch ak- 
tiv sind. Kann die Chemie die gleiche Strategie verfolgen? 
Kann sie Verbindungen nach dem Zufallsprinzip generieren 
und aus dieser Vielfalt die Verbindung mit den gewiinschten 
Eigenschaften efizient auswahlen? 

Es ist klar, daD dieser Ansatz ausgezeichnet funktionieren 
kann, besonders dann, wenn Chemie und Biologie Hand in 
Hand arbeiten. Ein Beispiel dafiir ist die Entwicklung kataly- 
tischer monoklonaler Antikorper, indem man Antikorper 
gegen Ubergangszustands-Analoga herstellte f261. Fur diesen 
ProzeB existiert bislang noch keine rein chemische Variante, 
da  es schwierig ist, die Selektions- und Verstarkungsmecha- 
nismen die ja das Leben ausmachen, in einem nichtbiologi- 
schen System zu irnitieren. Da die Entwicklung praktikabler 
Strategien zur Erzeugung von vieien Verbindungen und die 
Identifizierung derjenigen mit gewiinschter Aktivitat eine 
enorme Herausforderung darstellt, wird daran bereits aktiv 
gearbeitet. 

Ein weiteres Thema der molekularen Erkennung ist die 
Frage, wie einfache Molekiile aneinander[”* und an rela- 

Angen Chem. 102 /1990) 1247-1257 1253 



tiv geordnete Zielverbindungen wie Nucleinsauren[Z71 bin- 
den. Ausgehend von der Entdeckung der Kronenether und 
der Erkenntnis, daD molekulare Erkennung auf Wasserstoff- 
briickenbindungen beruhen kann, gelang es, zufriedenstel- 
lende spezifische Wechselwirkungen zu erzeugen ; dabei wur- 
den haufig in der Natur vorkommende Strukturelemente 
eingebaut. Die Erweiterung dieser Systeme auf selbstreplizie- 
rende Strukturen, auf komplexe, sich selbst organisierende 
Strukturen und ahnliche Themen, versprechen einen sub- 
stantiellen Zugewinn im Verstandnis der molekularen Er- 
kennung und ermoglichen letztendlich die Synthese von 
strukturierten Aggregaten, die auf nichtkovalenten Wechsel- 
wirkungen beruhen, sowie die Herstellung neuer Reagentien 
fur die Biochemie. 

3.2.2. Evolution und Selbstorganisation 

Der Ursprung des Lebens und das Wesen der Evolution 
sind mit die groI3en Fragen der Naturwissenschaften. Friihe 
Experimente zeigten, daD unter den wahrscheinlichen pra- 
biotischen Bedingungen die Bildung einfacher Molekiile 
moglich war. Sie gaben aber keine Hinweise darauf, wie sich 
aus den einfachen Molekiilen komplexe Strukturen formten 
oder gar Leben bildete[281. 

Das Aufzeigen plausibler Synthesewege fur Porphyrine 
aus HCN und fur Ribose aus Glycolaldehydphosphat de- 
monstrierte, wie diese Art von Problemen zu untersuchen ist 
und lieferte den Beweis, daD der Weg von einfachen zu kom- 
plexen Molekiilen bemerkenswert direkt sein kann [291. Die 
Ergebnisse dieser Untersuchungen legen den SchluD nahe, 
daD eine ganze Reihe der molekularen Vorglnge aus den 
friihen Tagen der Evolution nochmals neu iiberdacht werden 
sollten und die dabei gewonnenen Erkenntnisse vielleicht als 
Ausgangspunkt fur die Entwicklung neuer chemischer Re- 
aktionen genutzt werden konnten. Diese Untersuchungen 
offnen eine neue Tiir im Korridor, der (vielleicht) von einer 
undifferenzierten Ursuppe zum Leben fiihrt. Andere Tiiren 
bleiben jedoch noch weiter verschlossen oder werden nur 
einen Spalt breit geoffnet. Die spontane Zusammenlagerung 
bestimmter Gruppen von Molekiilen in Agglomerate oder 
Strukturen, die durch nichtkovalente Bindungen zusammen- 
halten, ist von zentraler Bedeutung bei der Beantwortung 
der Frage, wie sich aus Molekiilen Leben bildete. Selbstorga- 
nisation ist ganz sicher wichtig bei der Bildung von Lipid- 
membranen und der Faltung von Polypeptiden in globularen 
Proteinen wie auch bei einer breiten Vielfalt anderer Prozes- 
se, die zu organisierten Strukturen in biologischen Systemen 
fiihrenl3'- 321. Selbstorganisation hat das Interesse daran ge- 
weckt, die Spielregeln dieser Systeme aufzudecken und sie 
dann in nichtbiologischen oder quasi-biologischen Systemen 
anzuwenden mit dem Ziel, neue Strukturen zu erhalten, z. B. 
geordnete monomolekulare Filme, Fliissigkristalle und Li- 
posomen. 

Diese Fortschritte in vielen Disziplinen erklaren Teil- 
schritte des Weges von Molekiilen zum Leben. Ein Schliissel- 
schritt auf diesem Weg - der der Selbstreplikation einer orga- 
nisierten Einheit, wie sie eine primitive Zelle darstellt ~ bleibt 
verborgen[331. Ein wesentlicher Beitrag zum Verstandnis 
selbstreplizierender Systeme konnte die Chemie in die Lage 
versetzen, ernsthafte Vorschlage zum Ursprung des Lebens 
zu machen. 

3.2.3. Bioenergetik 

Eines der interessantesten und bislang noch ungelosten 
Ritsel in biologischen Systemen rankt sich um die ,,vekto- 
rielle" Chemie (Abb. 7). Energie wird im gewissen Umfang 
in allen Organismen in Form von Ionenkonzentrationsgeral- 
len iiber Membranen g e s p e i ~ h e r t [ ~ ~ I .  Trotz ihrer enormen 
Wichtigkeit existiert zu dieser Idee - Mifchells beriihmter 
chemoosmotischer Hypothese ~ tatsachlich kein nichtbiolo- 
gisches Modell. Wie ist der Abbau des Konzentrationsgefil- 
les rnit der Bildung von ATP aus ADP ~ e r k n i i p f t ' ~ ~ ~ .  

Abb. 7. Energie wird in biologischen Systemen teilweise in Form von Konzen- 
trattonsgefallen iiber Membranen gespeichert. Die rnit dem Ausgleich von Kon- 
zentrationsgefillen gekoppelte Bildung einer chemischen Bindung, ein allge- 
genwartiger ProzeO in der Biologie. ist auf molekularer Ebene noch wenig 
erforscht. 

Die Strukturen der Proteine, die an diesen vektoriellen 
Prozessen beteiligt sind, werden langsam aufgeklart und ihre 
Kenntnis wird bei der Losung des Ratsels behilflich sein1361. 
Solange es keine Modelle rnit Vorhersagekraft gibt, bleibt 
jedoch das Ratsel, wie Energie gespeichert und iiber Konzen- 
trationsgradienten regeneriert wird, ungelost. 

3.3. Computerchemie 

Die Anwendung von Computern ist der dritte wichtige 
Impuls fur die Chemie der Zukunft. Rechnerkapazitat ist 
einer der wenigen Posten in der Chemie, der immer leichter 
zuganglich wird. Untersuchungen mit groDem Rechenauf- 
wand waren in der Vergangenheit die Domane der Quanten- 
mechaniker. Rechnungen, insbesondere semiempirische, wie 
Kraftfeldrechnungen I 3  'I, Molekiildynamik-Rechnungen 13'] 

und ,,GroOsimulationen", werden immer mehr zu einem un- 
verzichtbaren Bestandteil von Versuchsprogrammen, die 
sich insbesondere mit komplexen Systemen befassen. Die 
Aussagekraft von Computer-Rechnungen ist mittlerweile so 
groD, daD sie in manchen Punkten, wie dem Erkennen von 
Trends oder dem Auseinanderdividieren von Beitragen ein- 
zelner Faktoren, die Aussagekraft experimenteller Ergebnis- 
se iibertreffen. Es ist zum Beispiel sehr leicht moglich, per 
Computersimulation eine NH-Gruppe in einem Protein in 
eine CH,-Gruppe zu iiberfiihren und dabei alle anderen Ele- 
mente im Molekiil unverandert zu lassen, oder auch die Di- 
elektrizitatskonstante von Wasser zu andern[39*401. Diese 
Transformationen sind ganz offensichtlich experimentell 
schwieriger durchzufuhren, wenn nicht gar unmoglich. 

Einige in der Computertechnologie anstehende Verande- 
rungen sind recht leicht zu identifizieren: Allgemein gesagt 
ist die Chemie eher ein Mitlaufer in der Anwendung von 
Computern als ein Schrittmacher. Daher mu0 man sich Ge- 
biete, die rnit der Anwendung von Computern mehr vertraut 
sind, wie etwa Elektrotechnik, Fliissigkeitsdynamik oder 
Computerwissenschaften ansehen, um erkennen zu konnen, 
was in Zukunft verfiigbar sein wird. 

1254 Angew. Chem. 102 (1990) 1247-1257 



AuDer noch niedrigeren Kosten pro bit und pro flop wer- 
den in den nachsten Jahren in der Chemie zwei wichtige neue 
Computerarchitekturen in Forschung und Anwendung ein- 
gesetzt werden : Parallelrechner und neuronale Netzwerke 
(Abb. 8). Die erste Technologie sollte es ermoglichen, Pro- 
bleme zu bearbeiten, in denen eine Vielzahl von Atomen 
(oder anderen Teilchen) beriicksichtigt werden miissen; die 
neuronalen Netzwerke sind zwar noch wenig fur die Bearbei- 
tung von Problemen, die einer hohen numerischen Prazision 
bediirfen, geeignet, ihre Starke liegt aber in der Losung von 
Problemen wie denen der Erkennung von Mustern, von 

erweitert, daD sie diese jetzt erreichten Grenzen weiter hin- 
ausschiebt, z. B. indem sie die Elektronen der inneren Scha- 
len untersucht, oder aber, was wahrscheinlicher ist, sie sich 
anderen Grenzbereichen zuwenden wird, z. B. der Untersu- 
chung sehr komplexer Systeme oder der Chemie der Erken- 
nung, der Wahrnehmung und des Erinnerungsvermo- 
gens[431, bleibt abzuwarten. Einige Aktivitaten der 
Grundlagenforschung an den gegenwlrtigen Grenzen seien 
im Folgenden kurz erwahnt. 

3.4.1. Sehr klein 
nichtlinearen Beziehungen oder von Zusammenhangen zwi- 
schen Parametern, deren Verkniipfung mathematisch noch 
nicht definiert werden k ~ n n t e [ ~ " ~ ' ~  

Das Rastertunnelmikroskop (STM) und seine vielen Ab- 
wandlungen haben die direkte Beobachtung von atomaren 
Strukturen r e v o l ~ t i o n i e r t [ ~ ~ I .  Die Auflosung bis in den sub- 

Dqto l rechner  Neuronoles Netzwerk  

t 
AAAAAA Eingong lo\ 

Py,r verborgen 

AusgOng P P 

atomaren Bereich, dem Grenzbereich des Interesses fur na- 
hezu alle chemischen Probleme von nicht periodisch geord- 
neten Strukturen, ist in vielen Fallen bereits Routine, 
obgleich die Interpretation der durch STM gewonnenen Bil- 
der immer noch eine Herausforderung ist. Mit Sicherheit ist 
das STM ein Schliisselinstrument bei der hochauflosenden 
Strukturbestimmung von elektrisch leitrahigen Materialien. 
Komplementare Information, insbesondere auch iiber Isola- 
toren liefert die Kraftfeld-Mikroskopie. 

Der Begriff ,,sehr klein" paDt sowohl auf Menge als auch 
Abb. 8. In einem Digitalrechner (einem konventionellen Computer) wird die 
Information in Form von Bits (0 oder 1)  an definierten Stellen abgelegt. Ein 
neuronales Netzwerk speichert Informationen in Form von unterschiedlich 

auf Gr6De, Mit Hilfe der Polymerase-Kettenreaktion (PCR) 
kann mit einer sehr kleinen Kopienzahl cines Gens 

starken Verbindungen zwischen Knoten. Ihre besondere Starke entfalten die routinemaDig Rearbeitet ~ e r d e n ~ ~ ' ] .  Da immer mehr Metho- - -  
den aus der Biologie Eingang in die Chemie finden, werden 
die PCR-Technik und noch zu entwickelnde Techniken zur 

neuronalen Netzwerke bei der Analyse komplexer, nichtlinearer Probleme. die 
keine hohe numerische Prazision erfordern. sowie bei der Erkennung von Mu- 
stern. Die Tatsache, daLI viele chemische Probleme derartiger Natur sind. l aBt  
vermuten. daL3 neuronale Netzwerke zu ihrer Losung beitragen werden. Genidentifizierung, -amplifikation und Modifizierung un- 

verzichtbar sein. 

Auf welche Art von Problemen werden diese neuen Me- 
thoden angewendet werden? Natiirlich fur Berechnungen im 
Bereich der molekularen und supramolekularen Strukturen 
und Reaktivitaten, aber auch fur ein Biindel von Problemen, 
die in der Vergangenheit sehr am Rande oder auDerhalb des 
Arbeitsgebiets der Chemie lagen : Materialbruch, miteinan- 
der gekoppelte Reaktionen, wie sie in der Atmosphare oder 
der Zelle vorkommen, das FlieDverhalten eines Nicht-New- 
tonschen Polymers und die Faltung von Proteinen. Wie jede 
andere Technik wird der routinemaDige Einsatz von GroB- 
rechnern die Art und Weise beeinflussen. wie Chemie betrie- 
ben wird 

3.4. Erkundung der Grenzen: 
Sehr Mein, sehr schnell, sehr groD 

Dieses vierte Gebiet, das der Chemie Impulse geben wird, 
ist eines von vielen, wie man sie in der Grundlagenforschung 
antrifft. Die neuen Moglichkeiten und Ideen, die stetig aus 
der Chemie und den Nachbardisziplinen Physik und der Bio- 
logie hervorgehen, sind ein erstaunliches Zeugnis fur die Vi- 
talitat dieser Wissenschaften. Auf manchen Gebieten hat die 
Chemie damit begonnen, ihre traditionellen Grenzen zu ver- 
schieben. So ist es heute zum Beispiel moglich. Atome direkt 
sichtbar zu machen oder Prozesse zu studieren, die schneller 
ablaufen als eine Bindung schwingen kann. Jetzt und in Zu- 

3.4.2. Sehr schnell 

Auch die Femtosekunden-IR-Spektroskopie geht an die 
Grenzen des Interesses von Chemikern[461. Zwar ist die 
Moglichkeit, einen charakteristischen IR-Chromophor in 
noch kurzeren Zeitraumen als der Zeitbedarf einer moleku- 
laren Schwingung zu beobachten, keine breit anwendbare 
Technik, aber sie erlaubt detaillierte Einblicke in so wichtige 
Prozesse wie Bindungsbildung, Bindungsbruch und Energie- 

j [ Molekulrotation 1 
. , r Solvensreiaxation I 

Schwingungsrelaxation 

Srhwtngungs- 1 Elektronenrelaxation 1 I bewegung I 1 1 

r I I I r I 1 

lo-* 1 0 4' 10.'' 10." 10." lo-" lo-' 104 
tlsl 

Protonentransfer 

Energietrans- 
fer in der Proteinbewegungen I 

Elektronentransfer in 

I Photoionisation ] der Photosynthese -1 

kunft kann durch das Studium der Phanomene, die im 
Abb. 9. ..Schnelle" Spektroskopien haben die Erforschung der schnellsten, die 
Chemie interessierenden Prozesse ermoglicht (nach G .  R.  Fleming, P. G. Woly- 
nes, f h w .  T o d q  43 (1990) Nr. 5 .  S .  36). 

Grenzbereich der ,*Chemie" auftreten7 sehr gelernt 
werden. O b  die Chemie dann ihr Betatigungsfeld dadurch 

AnZen. Chem. 102 (1990) 1247-12S7 1255 



transfer (Abb. 9). Die Femtosekunden-Spektroskopie ist ab- 
hingig von Lasern rnit sehr kurzen Lichtpulsen. 

Ein Gebiet, bei dem starke Photonenquellen Anwendung 
finden, ist die Blitz-Rontgenstrahlbeugung. Dabei benutzt 
man ein Synchrotron als Rontgenstrahlquelle und einen Fla- 
chendetektor; in kurzer Zeit erhalt man so Beugungsdaten, 
mit denen es moglich ist, die Struktur eines Proteins aufzu- 
klaren 14']. 

3.4.3. Sehr g r o j  

Die sehr groI3en elektromagnetischen Felder, die durch 
gebiindelte Laser erzeugt werden, ermoglichen es, Partikel 
auf vollig neue Art zu ordnen (,,Li~htmaterie")[~'~; sogar das 
Einfangen und Beobachten einzelner Atome (in Lichtfal- 
len)[491 ist moglich. Die Synthese von isotopenreinen '*C- 
Diamanten hat die theoretische Vorhersage bestatigt, daB 
dieses Material die bisher groote Warmeleitfahigkeit hat, 
und illustriert gleichzeitig die Verkniipfung von Theorie und 
Praxis in der Materialforschung. 

4. SchluDfolgerung 

Obwohl sich die Interessensgebiete der Chemie in den letz- 
ten zwanzig Jahren stark verandert haben und in den nach- 
sten zwanzig Jahren noch gravierendere Anderungen zu er- 
warten sind, bleibt die Chemie in ihrem Grundcharakter 
bestehen. Sie ist die bodenstandigste aller Wissenschaften, 
die sich rnit der physisch wahrnehmbaren Realitat beschafti- 
gen. Die Erforschung von Galaxien und Nucleonen ist zwar 
aul3erordentlich interessant, aber doch sehr weit entfernt von 
der alltaglichen Erfahrung. Die Biologie reduziert sich letzt- 
lich auf die Chemie. Die Chemie vereinigt das Verstandnis 
fur Molekiile und Reaktionen, die der Realitat, wie wir sie 
taglich erfahren, zugrunde liegen - von lebloser Materie und 
Feuer bis zum Leben -, und sie liefert uns Werkzeuge, diese 
Realitat zu verandern : Polymere, Brennstoffe, Medikamente 
etc. Sie vereinigt Neugierde und Niitzlichkeitsdenken im di- 
rekten Dienst fur die Menschheit. 

Gerade die Nuancen in den neueren Entwicklungen der 
Chemie lassen ihren zukiinftigen Weg erkennen. Im kom- 
merziellen Bereich ist die Ara der ,,einfachen", zu GroBpro- 
dukten fiihrenden Chemie als Triebkraft der Innovation vor- 
iiber. Da die Rahmenbedingungen, wie geringe Kosten, 
geringstmoglicher Kapitaleinsdtz, Sicherheit und Umwelt- 
vertraglichkeit, immer enger gesteckt werden, ist die Suche 
nach neuen Verfahren zur Herstellung neuer Produkte wei- 
testgehend von den Bemiihungen zur Auffindung neuer 
hochentwickelter Verfahren zur Produktion bereits vorhan- 
dener Verbindungen abgelost worden. Obwohl neue Reak- 
tionen oder neue Katalysatoren auch immer die Gelegenheit 
zur Entwicklung neuer Herstellungsprozesse bieten, haben 
sich die Arbeitsschwerpunkte verlagert: das wichtigste ist die 
Veredelung existierender GroBprodukte, beispielsweise 
durch Legieren und Mischen oder durch einen Schritt nach 
vorn in der Produktlinie, hin zur Produktion komplexer Sy- 
steme wie Beschichtungen, Multischicht-Filmen und Einzel- 
komponen ten VOR Verbundwerkstoffen. Besser spezifizierte 
Ausgangsmaterialien, die der Herstellung qualitativ hoch- 
wertiger Produkte gerecht werden, miissen die Chemikalien- 
produzenten entweder von sich aus anbieten, oder der Wei- 

CH, + 112 0, - CH,OH 

0 
CH,CH=CH, + 1 / 2 0 ,  I \  

CH,CH-CH, 

0 
CH,CH,CH3 + 0, - 1 1  + H,O (c)  

CH,CH-CH, 

3 CH,CH=CH, _j + 3 H ,  (d) 

N, + H, + 3 0 ,  - 2 H N 0 ,  (e) 

0, + 4 ee + 4 Hm - 2H,O (0 
CH, + 2 H,O (9) 

2 CH,OH - HOCH,CH,OH + HI (h) 

H,C CH3 

- CO, + 8 He + 8ee 

Kohlenwassersioffe + 0, CO, (hi niedriger Temperatur) (i) 

Abb. 10. Katalyse, eines der wichtigsten Gebiete der Chemie. bietel auch wei- 
terhin g r o k  Herausforderungen. All diese Reaktionen sind unbekannt oder 
noch nicht realisierbar. Die Entwicklung effizienter Prozesse und Katalysato- 
ren zu ihrer Durchfiihrung ware niitzlich fur die Herstellung von Grundchemi- 
kalien (b, c. d. e. h). den Transport von Treibstoffen (a). den Betrieb von 
Brennstoffzellen (f, g) und die Kontrolle der Abgase von Automobilen (i). 

terverarbeiter und Verbraucher wird in Zukunft solche Pro- 
dukte verlangen. 

Um ihre Gewinnspanne zu erhohen, scheint sich die Che- 
mische Industrie den Werkstoffen, vielleicht sogar der Pro- 
duktion von hochentwickelten Bauteilen zuwenden zu miis- 
sen. Die Katalyse wird auch weiterhin eine tragende Rolle 
beim Auffinden wirtschaftlicher Verfahren zur Herstellung 
von Basischemikalien und Endprodukten spielen (Abb. 10). 
Obwohl die Werkstoffe und Bauteile grol3e Moglichkeiten 
bieten, sind sie aber auch anspruchsvoll in Design und Her- 
stellung und erfordern einen regen, fur viele chemische Un- 
ternehmen ungewohnten Kontakt rnit Kunden. 

Die pharmazeutischen Unternehmen erwarten, nveifellos 
zurecht, eine Fiille neuer Inspirationen aus der Biochemie, 
der Biologie und der medizinischen Forschung. Die che- 
mische Synthese wird aber weiterhin die dominierende Tech- 
nologie zur Herstellung von Medikamenten bleiben. 

Auch in der Grundlagenforschung hat sich der Schwer- 
punkt von der ,,einfachen" Chemie, wie der Synthese neuer 
organischer und anorganischer Verbindungen (mogen sie 
noch so komplizierte Strukturen haben) und der Untersu- 
chung einfacher Reaktionen, hin zum Studium komplizierter 
Molekule, Molekiilverbande und Prozesse verlagert. Die 
Physikoorganische Chemie, die sich vor zwanzig Jahren mit 
der Solvolyse von Norbornyltosylat befschaftigte, hat sich 
zu einer Wissenschaft entwickelt, die heute mit Hilfe der 
ortsspezifischen Mutagenese die Faktoren erforscht, die die 
Bindung von Oligopeptiden an Proteine beeinflussen. Wah- 
rend man friiher Wechselwirkungspotentiale durch Moleku- 
larstrahlstreuung bestimmte, beschaftigt man sich heute mit 
der zweidimensionalen Phasentrennung von Lipiden an im- 
mobilisierten Doppelschichten. 

Die von der Biologie und dem Verhalten kondensierter 
Phasen aufgeworfenen Fragen bieten eine Unmenge von Ge- 
legenheiten fur den, der sich durch Komplexitat herausgefor- 
dert fiihlt. Computer, vollig neuartige Lichtquellen und eine 
neue Generation von analytischen Instrumenten, mit denen 
man auch sehr kleine Objekte und sehr schnelle Prozesse 
beobachten kann, sind die Werkzeuge zur Erforschung die- 
ser Problembereiche. Die ersten Silberstreifen an Erkennt- 
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nissen zur Beantwortung einiger fundamentaler Fragen, wie 
dem Ursprung des Lebens oder der molekularen Komponen- 
te des Erinnerungsvermogens, erscheinen am Horizont. 

Welche vollig unerwarteten Entwicklungen in den nach- 
sten Jahren auf uns zukommen werden. kann selbstverstand- 
lich niemand vorhersagen, doch ist die Geschwindigkeit des 
Fortschritts in der Chemie und den angrenzenden Wissen- 
schaften gliicklichenveise geniigend groD, daO ohne Zweifel 
unvorhersehbare Entwicklungen eintreten werden. Ich bin 
froh, wenn von meinen hier getroffenen Voraussagen in den 
nachsten zehn Jahren einige wenige zutreffen; was danach 
kommt, ist reine Spekulation. 

Eingegangen am 9. August 1990 [A 7951 
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