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Festkorperchemie: Riickkehr zum Gleichgewicht**

Robert Schollhorn*

Die Chemie, ein Teilgebiet der Naturwissenschaften, stellt
sich als Januskopf mit zwei wohldefinierten Gesichtern dar:
einem statischen, dem die Bestimmung und Beschreibung der
Grundzustandseigenschaften der Materie in bezug auf die geo-
metrische und die elektronische Struktur, die chemische Bin-
dung und die physikalischen Eigenschaften zugeordnet sind,
und einem dynamischen, das jede Art von zeitabhingigen, struk-
turellen, elektronischen und zusammensetzungsméfBigen Um-
wandlungen sowie insbesondere die Reaktivitit als eine zentrale
funktionelle Eigenschaft chemischer Systeme beschreibt. In der
Festkorperchemie wurde ein beachtlicher Fortschritt im Hin-
blick auf das Verstdndnis der Zusammenhénge zwischen Struk-
tur, Bindung und physikalischen Eigenschaften erreicht. Das
Verstindnis der besonders wichtigen Bezichungen dieser stati-
schen Parameter zu den dynamischen Aspekten, d. h. der Reak-
tivitdt von Festkdrpern, ist wesentlich weniger weit entwickelt.

Dieser Sachverhalt 16t sich unschwer anhand eines schema-
tisch vereinfachten Modells der konventionellen Synthesekunst
in der Festkoérperchemie verdeutlichen. Obwohl die ,,Synthese*
eindeutig zum dynamischen Aspekt der Chemie zédhlen sollte,
wird sie tatsdchlich im wesentlichen als statisches Spiel betrie-
ben. Bei der iiblichen Vorgehensweise [Gl. (a)] werden die

A +B — |, Black box* | — C (a)

Ausgangsverbindungen A und B, deren statische Eigenschaften
wohldefiniert sind, bestimmten experimentellen Bedingungen
unterworfen, die auf einer Kombination aus wertvoller prak-
tischer Erfahrung, qualitativen Leitlinien, Intuitition und
,.Gliick* beruhen. Diesem Prozel schlieBt sich gewéhnlich die
sorgfiltige Untersuchung und Charakterisierung der statischen
Eigenschaften des neuen Produkts C hinsichtlich der gemittelten
geometrischen Struktur, der chemischen Bindung, der physika-
lischen Eigenschaften und der Einordnung in ein Bezichungs-
system verwandter Stoffe an. Die nachfolgenden Synthese-
operationen beriicksichtigen dann jeweils die bei vorangehen-
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den Experimenten gewonnenen Erfahrungen. Entscheidend ist
hierbei die Tatsache, dal} in der Regel die ,,Black box*, die sich
zwischen A/B und C befindet und die die dynamischen Aspekte
des ablaufenden chemischen Vorgangs (d.h. den Reaktionsme-
chanismus) verbirgt, aus guten Griinden nicht ,,gedffnet* wird.

Die intelligente Synthese neuer Stoffe ist zweifellos ein not-
wendiges und hochst wertvolles Arbeitsziel sowie eine perma-
nente Quelle der Innovation im Bereich der Festkorperchemie
und der Materialforschung. Rationale Syntheseplanung und
Modellentwicklung auf theoretischer Basis — beides wesentliche
Komponenten der heutigen Molekiilchemie — sind jedoch auf
diesem Gebiet (von wenigen Ausnahmen abgesehen) kaum aus-
gebildet!! ~61 In den letzten Jahren ist das ,,Schneidern von
Materialien* zu einem Modebegriff in der Festkdrperchemie
und der Materialforschung geworden. Diese vielversprechende
Bezeichnung suggeriert die Existenz eines rationalen Ansatzes
fiir Synthesestrategien; dies entspricht jedoch keineswegs der
aktuellen Situation und erweckt unrealistische Erwartungen
hinsichtlich der uns gegenwirtig zur Verfiigung stehenden Mog-
lichkeiten. Es ist notwendig, hier auf die schlichte Tatsache hin-
zuweisen, dal} ohne eine angemessene Kenntnis des Inhalts der
Black box — d.h. ohne die systematische Untersuchung von
Reaktionsmechanismen — dieses anspruchsvolle Ziel nicht er-
reicht werden kann.

An dieser Stelle kommen wir zuriick zu der oben getroffenen
Feststellung, daB eine Offnung der Black box in der Regel ver-
mieden wird. Dieser Sachverhalt ist auf mehrere Ursachen zu-
riickzufiihren:

1. Die meisten Festkorper-Reaktionsmechanismen sind auBer-
ordentlich komplex und beinhalten Eigenschaften, die in mo-
lekularen Systemen gewohnlich keine Rolle spielen, z. B. das
kollektive/kooperative Verhalten fester Stoffe, die Existenz
von strukturspezifischen Nichtgleichgewichtsdefekten und
der EinfluBl von Grenzflichenphinomenen.

2. Die eingehende Aufkliarung einzelner Reaktionsmechanis-
men bei Festkdrpersystemen ist sehr aufwendig hinsichtlich
Arbeitskaparzitdt und Zeithorizont (hdufig in der GrofBen-
ordnung einer Dekade), und in der Regel wird eine Vielfalt
spezifischer analytischer Verfahren bendtigt, um — meist indi-
rekte — Beweise fiir die Bestétigung von Modellen zu gewin-
nen.

3. Das Arbeitsgebiet ist deshalb kaum attraktiv flir jiingere
Wissenschaftler, die unter dem Zeitdruck einer Qualifikation
in akademischen Institutionen stehen und sich gleichzeitig
mit den Schwierigkeiten konfrontiert sehen, Langzeitprojek-
te im Rahmen der gegenwirtigen Forschungsférderpolitik
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durchzufithren. Unter den gegebenen Bedingungen sind so-
mit naturgemiB syntheseorientierte Kurzzeitprojekte begiin-
stigt.

4. Die zwangsliufige Konsequenz ist, daB3 es nur wenige For-
schungsgruppen gibt, die aktiv und systematisch in diesem
Bereich titig sind, und damit auch eine eng begrenzte Kapa-
zitdt an akademischem Lehrpersonal fiir die Ausbildung und
Motivierung jiingerer Wissenschaftler® 71,

Es ergibt sich demnach die paradoxe Situation, daB3 ein For-
schungsgebiet, das grundlegend fur die Festkérperchemie und
die Materialforschung und eine unerldBliche Voraussetzung fiir
Fortschritte im Bereich der Entwicklung rationaler und dkono-
mischer Synthesestrategien ist, zwangsldufig und zum Teil aus

taktischen Griinden vernachlissigt wurde. Wir sollten erken-
nen, daB die Zeit gekommen ist, nach Wegen zu suchen, die ¢ine
Riickkehr zu einem angemessenen Gleichgewicht der beiden
Gesichter der Festkorperchemie ermdéglichen.
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Gestaltung bereits zu beriicksichtigen.

Vielen Dank
Die Redaktion
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Die Stellung von Literaturverweisen

Mancher Autor hat schon sich oder uns gefragt, warum wir in der deutschen Ausgabe der Angewand-
ten Chemie Hinweise auf Literaturzitate vor und in der englischen Ausgabe hinter Satzzeichen plazie-
ren. Eine deshalb eingeleitete ,,Nachforschung® hat nun ergeben, daB3 auch in deutschsprachigen
Empfehlungen zur Gestaltung wissenschaftlicher Texte der Plazierung hinter dem Satzzeichen der
Vorzug gegegen wird.!! Aus diesem Grund und um uns und den Autoren das Leben zu erleichtern,
werden wir daher ab Januar 1997 auch in der deutschen Ausgabe die Literaturverweise hinter die
Satzzeichen stellen. Unsere Autoren bitten wir, ab sofort bei eingereichten Manuskripten diese neue

1] Rechtschreibung der deutschen Sprache und der Fremdwdérter (Duden Band 1), 19. Aufl., Bibliographisches Institut, Mann-
heim, 1986, S. 73; H. F. Ebel, C. Bliefert, Schreiben und Publizieren in den Naturwissenschaften, 3. Aufl., VCH, Weinheim,
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