
Standards f¸r die Thermochemie

Das vom National Institute of Stan-
dards (NIST) der Vereinigten Staaten
erstellte Chemistry Webbook ist die In-
ternet-Version einer sorgf‰ltigen und
umfassenden Sammlung thermochemi-
scher Daten gasfˆrmiger neutraler und
ionischer Verbindungen.[1] Die neueste
Version vom Juli 2001 enth‰lt Daten von
mehr als 40000 Verbindungen; leider
sind bisher jedoch nur wenige metall-
organische Verbindungen enthalten. F¸r
themenspezifische Suchen sei auch auf
die aktuelle ‹bersicht von Ervin ver-
wiesen.[2]

Die Benutzeroberfl‰che desWebbook
ist einfach und ¸bersichtlich gestaltet;
auf nur die ‹bertragungszeiten verrin-
gernde Schnˆrkel wurde offensichtlich
bewusst verzichtet. Einfache und effi-
ziente Suchalgorithmen erlauben einen
raschen Zugriff auf die bemerkenswert
umfangreiche Datenbank. Eine leis-

tungsf‰hige Verbindung in die USA
vorausgesetzt sind Recherche und Da-
ten¸bertragung im Regelfall innerhalb
weniger Sekunden beendet. Nur Spek-
tren und Diagramme dauern etwas l‰n-
ger. Das wichtigste Suchkriterium ist
sicherlich die Summenformel, doch er-
laubt das Webbook auch die gezielte
Suche nach bestimmten Eigenschaften
(z.B. Ionisierungsenergien, Elektronen-
affinit‰ten), CAS-Nummern oder Tri-
vialnamen; auch eine graphische
Schnittstelle zur Eingabe von Strukturen
steht zur Verf¸gung. Manche der Optio-
nen sind jedoch nur von eingeschr‰nk-
tem Nutzen, da sich nicht alle in der
Datenbank enthaltenen Spezies derart
klassifizieren lassen (z.B. Van-der-
Waals-Komplexe). ‹ber klar struktu-
rierte Suchmasken gelangt man rasch
zu den gew¸nschten Eintr‰gen in der
Datenbank, die von thermochemischen
Eigenschaften in der kondensierten Pha-
se bis hin zur Ionenchemie reichen.
Zudem ist der Zugriff auf mehr als
10000 Massenspektren mˆglich. Alle
Eintr‰ge sind sorgf‰ltig zitiert und die
Zitate untereinander verkn¸pft.

Auf der Suche nach Fulven f¸hrt die
Eingabe der Summenformel C6H6 in die
Suchmaske zu einer Liste mit 16 Iso-
meren; ionische Spezies kˆnnen zus‰tz-
lich angezeigt werden. Diese Liste ent-
h‰lt den Eintrag f¸r Fulven mit Name,
Formel und Struktur. Nach Auswahl des
Molek¸ls werden die verf¸gbaren Daten
angezeigt (Abbildung 1), die in diesem
Beispiel vom Siedepunkt bis hin zur
Ionisierungsenergie reichen.

Neben dem Lob auch etwas Kritik.
Bedauernswert, aber
bei der F¸lle vielleicht
unvermeidbar sind ei-
nige Unstimmigkeiten
der Daten. Beispiels-
weise werden f¸r das
Difluorcarben Bil-
dungsenthalpien ange-
f¸hrt, die beide aus
mehrere Dekaden zu-
r¸ckliegenden Mes-
sungen stammen. Oh-
ne eine Begr¸ndung
f¸r die getroffene Aus-
wahl wird der aktuel-
lere Wert[1] nicht ange-
geben, obwohl dieser
auch durch k¸rzliche
theoretische Studien

unterst¸tzt wird.[3] Auch die vor einigen
Jahren bestimmte pr‰zisere Bildungs-
enthalpie des Phenylradikals[4] ist noch
nicht aufgenommen. Zwar gibt es auf
jeder Seite ein Formular f¸r Fehlermel-
dungen, meine bisherigen Hinweise
f¸hrten jedoch nie zu irgendeiner Reak-
tion. Weniger stˆrend sind die oft feh-
lenden Fehlerangaben und Werte f¸r
0 K, teilweise inkonsistente Nomenkla-
tur (z.B. 1,2- und 1,3-dimethylbenzene
versus p-xylene beim 1,4-Isomer) und
falsche Strukturformeln (z.B. zeigt der
Eintrag f¸r Thioaceton die Formel von
Thiopropanal).

Zusammengefasst erlaubt das Web-
book einen benutzerfreundlichen, ratio-
nalen Zugang zu einer umfangreichen
Datensammlung, die von hohem Wert
f¸r thermochemische Betrachtungen ist.
Wie jede Datensammlung ist das Web-
book jedoch nicht frei von ‹bertra-
gungsfehlern oder systematischen Feh-
lern. Haben beispielsweise mehrere
Gruppen einen systematisch πfalschen™
Wert f¸r eine bestimmte Verbindung
publiziert, kann es geschehen, dass ein
einzelner πrichtiger™ Wert bei der Da-
tenbewertung verworfen wird. Selbstre-
dend kann daf¸r nicht das NIST verant-
wortlich gemacht werden, doch sollte die
Originalliteratur hinzugezogen werden,
sobald au˚ergewˆhnliche Differenzen
auftauchen.
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Abbildung 1. Fulven-Daten im Chemistry Webbook.

F¸r weitere Informationen besuchen Sie:

http://webbook.nist.gov/chemistry/
oder nehmen Sie Kontakt auf mit

webbook7@reaction.nist.gov

Schlagen Sie eine Web-Site f¸r diese
Rubrik vor:
angewandte@wiley-vch.de


