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Die Vorhersage von Molek�len – mehr Realismus bitte!**
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Die Berechnung von Molek�len, f�r
es die noch keine experimentellen Be-
lege gibt, ist ein reges Bet�tigungsfeld.
Derlei Studien sind eine wunderbare
Sache: Zum einen dienen sie als Kenn-
zeichen f�r die Verl�sslichkeit der
Theorie, zum anderen erzeugen sie ein
fruchtbares Spannungsfeld zwischen
Theorie und Synthese in der Chemie.
F�r die berechneten Molek�le wird
„Stabilit�t“ geltend gemacht – mal
stillschweigend, mal ausdr�cklich –, und
die Autoren dieses Essays haben dies-
bez�glich genausoviel Schuld auf sich
geladen wie andere auch. Wir schlagen
daher vor, dass jegliche Behauptungen
zur Stabilit�t von Molek�len n�her be-
stimmt und die durchgef�hrten Berech-
nungen umsichtig beschrieben werden.

Stabil, instabil

Reden wir �ber „Stabilit�t“: Es gibt
thermodynamische Stabilit�t, die von

1nderungen der freien Energie, DG,
bestimmt wird. Und es gibt kinetische
Best�ndigkeit, die durch eine Ge-
schwindigkeitskonstante (zu der die
Lebensdauer invers ist) gemessen wird,
die wiederum von einem pr�exponenti-
ellen Faktor, von Konzentrationen und
einer Aktivierungsenergie, Ea, abh�ngt.
Daneben gibt es unpr�zise, aber altehr-
w�rdige W7rter wie „stabil“ und „in-
stabil“, deren Sinngehalt sich in ver-
schiedenen Wissenschaftszweigen mehr
oder weniger unterscheiden kann.[1]

Grob gesch�tzt bedeutet „Stabilit�t“ im
gew7hnlichen Sprachgebrauch der Phy-
sik in 95 % der F�lle thermodynamische
Stabilit�t und in 5% kinetische Stabili-
t�t. In der Chemie ist es gerade umge-
kehrt. Alle organischen Molek�le in
unserem K7rper (mit Ausnahme kleiner
Molek�le oder Ionen vom Carbonattyp)
sind in Gegenwart von Sauerstoff ther-
modynamisch instabil.

In unserer Vorstellung, wie auch im
allt�glichen Diskurs, vermengt sich Sta-
bilit�t im thermodynamischen Sinn mit
Stabilit�t im Sinne kinetischer Best�n-
digkeit. Was die Thermodynamik be-
trifft, d�rfte der Begriff „stabil“ nur auf
das globale Minimum angewendet wer-
den, und der Begriff „metastabil“ auf
alle anderen Minima, selbst auf solche,
die von hohen Energiebarrieren umge-
ben sind. Wer wollte aber einen Juwelier
dazu bringen, seine Diamanten meta-
stabil zu nennen? Oder einen Chemiker
dazu, selbiges �ber n-Butan zu sagen?

Kinetische Stabilit�t ist auch eine
Frage der maßgeblichen Bedingungen.
Manche Menschen sind schneller als
andere (oder ihre Instrumente sind es,
oder sie haben mehr Forschungsgelder
…), und die Lebensdauer einer Spezies
ist eine Funktion der Temperatur, des
Drucks und von Konzentrationen. Bei
4 K in einer He-Matrix oder in einem
Hochvakuum gen�gen Aktivierungs-

energien von nur 1 kcal mol�1 oder we-
niger, damit eine Spezies detektierbar
wird. Bei Raumtemperatur braucht es
eine Aktivierungsenergie von ca.
15 kcal mol�1, um eine Halbwertszeit
von einem Tag zu erreichen;[2] im Innern
unserer Sonne gibt es keine Molek�le.
Der Wasserstoff im Inneren des Jupiters
ist kein normales H2 – wahrscheinlich
liegt er in einer supraleitenden, kom-
primierten nichtmolekularen Form vor.

Der Sachverhalt l�sst sich verdeut-
lichen, indem wir die einfachen homo-
nuklearen zweiatomigen Molek�le be-
trachten. W�hrend N2 am stabilsten ist
(im thermodynamischen Sinn, bez�glich
des Zerfalls in die Atome), ist bereits
das zweitstabilste zweiatomige Molek�l
der zweiten Periode, C2, bei 1 atm und
293 K in keinem Chemikalienschrank zu
finden; nat�rlich polymerisiert C2 au-
genblicklich. Ganz �hnlich ist das sta-
bilste zweiatomige Molek�l der 3. Peri-
ode, P2, unter Umgebungsbedingungen
kinetisch unbest�ndig. Gleiches gilt f�r
Al2, Si2, S2, von denen einige betr�chtlich
h7here Atomisierungsenergien haben
als wohlbekannte Molek�le wie F2 oder
Cl2. Dennoch lassen sich P2 oder C2 ganz
bequem in einer Matrix oder in moderat
hohem Vakuum studieren. Dank solcher
Studien kennt man z. B. 13 angeregte
Elektronenzust�nde des C2 im Detail.

Existenzf�hig oder fl�chtig

Wir wollen (versuchsweise) vor-
schlagen, dass die theoretische Literatur
zwischen zwei Umschreibungen von
vorhergesagten hypothetischen Mole-
k�len unterscheidet und hierf�r die
W7rter „existenzf�hig“ („viable“) und
„fl�chtig“ („fleeting“) verwendet. Beide
Bezeichnungen geben nat�rlich Ex-
tremsituationen wieder. Auch wollen
wir einen weiteren entscheidenden As-
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pekt einstweilen beiseite lassen, n�mlich
die Qualit�t der Berechnung.

Als „existenzf�hig“ k7nnte man ein
Molek�l bezeichnen, das nach festge-
legten Rechenkriterien, die den Umge-
bungsbedingungen eines chemischen
Labors gen�gen, best�ndig ist, d.h. bei
1 atm Druck und Raumtemperatur
(vielleicht bei moderater Luftfeuchtig-
keit) in kondensierter Phase oder in
vern�nftiger Konzentration (etwa
0.001m) in L7sung isoliert werden kann,
und dies mit einer Halbwertszeit von
einem Tag oder l�nger. Wir wissen, dass
man gegen jede dieser Randbedingun-
gen Einw�nde vorbringen kann, und
dass Bedingungen, die f�r das eine La-
bor kaum zu erf�llen sind, f�r ein an-
deres trivial sein k7nnen (Abbildung 1).
Wir wollen uns auf einen realistischen
Mittelweg begeben, der nach unserer
Wahrnehmung der Arbeitsweise orga-
nischer und anorganischer Synthese-
chemiker entspricht.

Computerstudien, die die Existenz-
f�higkeit eines noch nicht synthetisier-
ten Molek�ls M anf�hren, sollten nicht
nur die obligatorische Schwingungsana-
lyse pr�sentieren, die nachweist, dass
alle Frequenzen reell sind, sondern auch
die folgenden Kriterien erf�llen:
a) M sollte gegen Fragmentierung,

Isomerisierung und Dimerisierung
oder die Bildung h7herer Aggregate
resistent sein (falls letzteres exo-
thermer ist als die normale Van-der-
Waals-Aggregation). Dies kann
durch Molek�ldynamiksimulationen
gepr�ft werden oder indem man
Aktivierungsenergien f�r solche

Prozesse identifiziert und berech-
net.

b) M sollte nicht nur keine Imagin�r-
frequenzen haben, die berechnete
kleinste Schwingungsfrequenz sollte
außerdem vern�nftig groß sein und
f�r kleine Molek�le mindestens
100 cm�1 betragen. Es gibt offen-
sichtliche Ausnahmen – manche
Molek�le sind ziemlich biegsam
oder enthalten z. B. Methyl-, Cyclo-
pentadienyl oder andere funktionel-
le Gruppen mit inh�rent niedrigen
Rotationsbarrieren.

c) Nblicherweise sollte M einen be-
tr�chtlichen HOMO-LUMO-Ab-
stand aufweisen (bei allen Fallstri-
cken, die mit der Berechnung dieser
L�cke verbunden sind). Auch hier
gibt es offensichtliche Ausnahmen,
z.B. sterisch gesch�tzte Diradikale.
Ein angeschlossenes Kriterium, Sta-
bilit�t gegen Jahn-Teller-Verzerrun-
gen zweiter Ordnung, w�re die Exis-
tenz einer betr�chtlichen Energieauf-
spaltung zwischen dem elektroni-
schen Grundzustand und dem ersten
angeregten Zustand. Es sollten expli-
zite Berechnungen ausgef�hrt wer-
den, die die Stabilit�t von Wellen-
funktionen belegen. Anzumerken
w�re, dass das Kriterium der HOMO-
LUMO-L�cke in allererster Linie auf
organische Molek�le und Ionen ab-
zielt; viele anorganische ausgedehnte
Strukturen sind metallisch und zeigen
naturgem�ß keine Bandl�cke.

d) Falls M eine Ladung gr7ßer �1
tr�gt, sollten realistische Gegenio-
nen in die Rechnungen einbezogen

werden. Fast alle Dianionen geben
spontan Elektronen ab, und die
Elektronenaffinit�ten von Dikatio-
nen (oder h7her geladenen Ionen)
sind so groß, dass sie mit fast jeder
Spezies reagieren (manchmal sogar
mit He) und außerdem f�r Proto-
nenverlust und Fragmentierungen
anf�llig sind.

e) Chemiker k7nnen Luft und Wasser
aussperren, damit ein Molek�l aber
auch unter gew7hnlichen Atmosph�-
renbedingungen existenzf�hig ist,
m�ssen deutliche Barrieren f�r Reak-
tionen mit H2O, 3O2 und N2 bestehen.
Insbesondere werden Reaktionen
vorhergesagter Spezies mit 3O2 nur in
sehr wenigen Studien ber�cksichtigt.

Es kann sein, dass auf der Grundlage
von Berechnungen, in denen das allei-
nige energetische Kriterium eine
Schwingungsanalyse ist, die Existenz
fl�chtiger Molek�le zurecht geltend ge-
macht wird. Dass ein Molek�l ein loka-
les Minimum mit zwar kleinen, aber
vorhandenen Barrieren besetzt, die das
Entkommen aus seiner lokalen Mulde
verhindern, k7nnte sehr wohl von im-
menser Bedeutung in der interstellaren
Chemie oder – allgemeiner – f�r Tief-
temperaturmatrices und Hochvakuum-
umgebungen sein.

Die entscheidende Frage ist, welche
Zielgruppe man mit einer Studie errei-
chen will. Ver7ffentlichungen, die sich
an Organiker und Anorganiker richten,
sollten �ber existenzf�hige Molek�le
berichten, w�hrend f�r Physikochemi-
ker oder Chemophysiker auch ein Be-
richt �ber ein fl�chtiges Molek�l wert-
voll sein kann. Der Wert einer Ver7f-
fentlichung steigt enorm, wenn das neue
vorhersagte Molek�l wichtige Bin-
dungskonzepte aufzeigt.

Die Experimentalwissenschaften
stehen den Vorhersagen von Theoreti-
kern von Natur aus skeptisch gegen-
�ber. Verst�rkt wird diese Skepsis, die
wir abzubauen versuchen, durch vor-
gebliche Vorhersagen von „Stabilit�t“,
die weder n�her bestimmt noch hinrei-
chend umsichtig sind. Die ver7ffent-
lichten Daten beschreiben oft nur Mo-
lek�le der fl�chtigen Kategorie, werden
aber allzu h�ufig so wahrgenommen, als
sei von einer existenzf�higen Spezies die
Rede. Ein bestimmtes Maß an Realis-
mus dar�ber, was eigentlich berechnet

Abbildung 1. Cyclisches Ozon – ein Molek!l mit Diskussionsbedarf. Cartoon: Brian Coppola,
Ann Arbor.
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wird, k7nnte helfen, die Skepsis der
Experimentalwissenschaften zu min-
dern. Ein solcher Realismus geht auch
mit dem Zug von Bescheidenheit ein-
her, der jede redliche geistige Aktivit�t,
auch die Wissenschaft, kennzeichnet.

Genauigkeit und Pr�zision in der
Welt der Quantenchemie

Bei quantitativen experimentellen
Messungen sind die Begriffe „Genauig-
keit“ („accuracy“) und „Pr�zision“
(„precision“) exakt definiert, was ein
ganz entscheidender Grund daf�r ist,
dass Wissenschaftler ein großes Ver-
trauen in Experimente haben. In der
computerbasierten Welt der Quanten-
chemiker m�ssen diese Begriffe ge-
zwungenermaßen einen anderen Sinn
erhalten. Wir schlagen vor, den Begriff
„Pr�zision“ zu benutzen, um anzugeben,
zu welchem Grad eine bestimmte Be-
rechnung dem exakten Ergebnis nahe-
kommt, das man mit der spezifizierten
Methode und dem spezifizierten Basis-
satz erhalten sollte. „Pr�zision“ bedeu-
tet lediglich, dass man das richtig er-
halten hat, was man behauptete.

Die meisten Dichtefunktionalrech-
nungen, �ber die in der chemischen Li-
teratur berichtet wird, sind nicht sehr
pr�zise im obigen Sinne. Obwohl mit
DFT berechnete Gesamtenergien ge-
w7hnlich bis auf f�nf und oftmals mehr
Dezimalstellen angegeben werden,
w�rden wir wetten, dass nur gut die
H�lfte aller DFT-Rechnungen die kor-
rekten Gesamtenergien auf 0.001 Har-
tree (0.6 kcalmol�1) genau treffen. Auf-
grund der Tatsache, dass DFT-Metho-
den zunehmend schwerere Atome ein-
beziehen, k7nnen weitere Verschlech-
terungen erwartet werden, da
numerische Integrationsmethoden die
großen 1nderungen innerhalb kernna-
her Orbitale nicht gut beschreiben.

Unterschiedliche DFT-Programm-
pakete, die vorgeblich dasselbe Funk-
tional und denselben Basissatz verwen-
den, k7nnen unterschiedliche Absolut-
werte ergeben, die manchmal nur ge-
ring, ein andermal betr�chtlich abwei-
chen. Wer es nicht glaubt, soll es
versuchen! Wie kann das sein? Die
verbreiteten „First-Principle“-Program-
me haben zahlreiche Arbeitsabl�ufe
implementiert, um die Software nutzer-
freundlich zu machen. Und je nach

Programmierern k7nnte der Software-
code von leicht unterschiedlichen An-
nahmen ausgehen. Zum Beispiel ist das
extrem popul�re B3LYP-Funktional in
den Gaussian-Programmen anders im-
plementiert als von Becke vorgesehen.[3]

Auch Abweichungen in der Gr7ße des
Integrationsgitters k7nnen in DFT-
Rechnungen betr�chtliche numerische
Irreproduzierbarkeiten verursachen.

Wir sind uns bewusst, dass wellen-
funktionsbasierte Methoden (Hartree-
Fock, Konfigurationswechselwirkung,
Coupled-Cluster) und St7rungsrech-
nungen (z.B. MP2) eine h7here Pr�zi-
sion erreichen k7nnen. Mit sehr eng-
maschigen Einstellungen f�r die Inte-
gralberechnung, das selbstkonsistente
Feld, die Geometriekonvergenz usw.
lassen sich Gesamtenergien mit einer
Pr�zision von sechs Dezimalstellen
(0.000001 Hartree) erhalten.

Unter „Genauigkeit“ verstehen wir
absolute theoretische Genauigkeit. Die
Diskussion dieses Begriffs bringt un-
weigerlich ein gewisses Maß an Realit�t
mit sich. Mithilfe von Wellenfunktions-
methoden l�sst sich die exakte Ge-
samtenergie des Heliumatoms mit eini-
gen Dezimalziffern mehr angeben als
sich experimentell bestimmen ließe. Der
H-H-Abstand in H2 kann heute genauer
berechnet werden als man ihn messen
kann. Betrachten wir dagegen das
Fluoratom, m�ssen wir konstatieren,
dass es zum gegenw�rtigen Zeitpunkt
nicht m7glich ist, die Gesamtenergie mit
einer Genauigkeit von 0.001 Hartree
(0.6 kcalmol�1) zu berechnen. Und beim
Benzolmolek�l wird eine absolute Ge-
nauigkeit von 0.01 Hartree (6 kcal
mol�1) selbst mit den besten Coupled-
Cluster-Methoden noch nicht erreicht.

Wenn wir DFT-Ergebnisse kritisch
betrachten, sind die Gesamtenergien
mittelgroßer Molek�le oft mit einem
Fehler von einem ganzen Hartree (=
627 kcalmol�1) behaftet. Aus diesem
Grund empfehlen wir, die Begriffe „ge-
nau“ und „Genauigkeit“ im Zusam-
menhang mit der Theorie der moleku-
laren Elektronenstruktur nur sehr selten
zu verwenden.

Der Fairness halber muss erw�hnt
sein, dass die experimentelle Messung
absoluter Energien keineswegs trivial
ist.[4] Die h7heren Ionisationspotentiale
von Atomen sind oftmals nicht sehr ge-
nau bekannt. Klar ist auch, dass Ener-

giedifferenzen, die z.B. mit einer 1n-
derung eines Winkels in einem Molek�l
einhergehen, deutlich weniger von der
Wahl des Basissatzes und des Funktio-
nals oder von der Ber�cksichtigung von
Korrelationseffekten abh�ngen als Ge-
samtenergien oder relative Zustands-
energien (z. B. von Singulett- und Trip-
lettzust�nden).

Signifikante Nachkommastellen
bei theoretischen Berechnungen

Ein weiterer Punkt, der das Wech-
selspiel zwischen Theorie und Experi-
ment ber�hrt, ist die Zahl signifikanter
Nachkommastellen.

Betrachten wir zun�chst das Expe-
riment: Die Zahl signifikanter Nach-
kommastellen, mit denen ein experi-
mentelles Ergebnis angegeben wird, ist
ein Kennzeichen f�r die Qualit�t der
Messung. Die Fehleranalyse eines Ex-
periments f�hrt typischerweise zu einer
Standardabweichung, die auf zuf�lligen
Abweichungen basiert. Außerdem gibt
es systematische Fehler, die in einer
Ver7ffentlichung manchmal gut analy-
siert werden, auf die aber oftmals erst
durch andere hingewiesen wird.

Es ist nicht gesagt, dass eine pr�zise
Messung (mit der dazugeh7rigen klei-
nen Standardabweichung) auch che-
misch signifikant sein muss. Zum Bei-
spiel werden in r7ntgenkristallographi-
schen Studien die Abst�nde heutzutage
mit Standardabweichungen von 0.001 S
oder besser angegeben. Dabei werden
aber die Wasserstoffatome, die �ber die
H�lfte der Atome in einem Molek�l
ausmachen k7nnen und wertvolle Ein-
blicke in die elektronische Struktur ge-
ben, nur n�herungsweise lokalisiert.
1quivalente Schwermetallbindungen in
zwei oder mehr verschiedenen Molek�-
len in der asymmetrischen Einheit eines
Kristalls k7nnen um 0.01 S oder mehr
differieren. Verantwortlich ist nat�rlich
die Kristallpackung, und diese gr7ßeren
Abweichungen bilden eine realistische-
re Einsch�tzung einer chemisch signifi-
kanten Unbestimmtheit.

Um die Parameter Pr�zision und
Genauigkeit beurteilen zu k7nnen,
braucht es in erster Linie Realit�tssinn.
Folgendes Beispiel stammt aus der
Chemiegrundvorlesung eines der Auto-
ren: „Ich fahre oft nach New York City.
Der Kilometerz&hler meines Auto ist
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recht unzuverl&ssig (und h&ngt sogar von
der Jahreszeit ab). Wenn ein Student mich
fragt, wie viele Meilen es von Ithaca nach
New York sind, dann w/rde die Antwort
,200 Meilen2 den F&higkeiten meines Ki-
lometerz&hlers nicht gerecht werden. Und
ich g&be dem Studenten nicht die Infor-
mation, die ihm geb/hrt. Wenn ich aber
antworte ,235.714 Meilen2, wird er mich
auslachen.“ 230 oder 235 Meilen ist
vern�nftig. Mit dieser Angabe k7nnen
Studenten sofort etwas anfangen.

Wie ist es um signifikante Nach-
kommastellen in quantenchemischen
Rechnungen bestellt? Moderne Hard-
ware erlaubt die reproduzierbare Be-
rechnung von 12–16 Nachkommastellen
(abh�ngig von der Bitl�nge und den
mathematischen Subroutinen) mit ein-
und demselben Programm auf ein- und
demselben Computer. Jedoch w�rde die
Angabe eines Abstandes oder einer
Energie mit so vielen Nachkommastellen
ebenso bel�chelt werden wie die pr�zise
Meilenangabe im obigen Beispiel. Den-
noch finden wir in der Literatur berech-
nete Abst�nde (in S) mit vier oder mehr
Nachkommastellen und Energien (in au,
1 au = 627.5 kcalmol�1) mit sechs oder
mehr Nachkommastellen. In Anbetracht
dessen, was wir von typischen quanten-
chemischen Berechnungen wissen, darf
man derlei Angaben getrost als albern
bezeichnen.[5] Oder wie Peter B. Meda-
war es im experimentellen Kontext aus-
dr�ckte: „Es gibt keinen verl&sslicheren
Indikator f/r wissenschaftliche Unbil-
dung, als wenn numerische Daten mit ei-
ner Pr&zision angegeben werden, die h;-
her ist als es die experimentellen Beob-
achtungen rechtfertigen.“

Es besteht Grund zur Besorgnis
�ber die Genauigkeit fast jeder berech-
neten Zahl in unserer Disziplin. Die
Literatur ist voller Berichte dar�ber, wie
1nderungen in den Funktionalen, den
Basiss�tzen oder der Art, wie Korrela-
tionseffekte behandelt werden, zu
h7chst unterschiedlichen Schlussfolge-
rungen bez�glich Energetik, Geometrie
oder Eigenschaften von Molek�len
f�hren. Wenn wir akzeptieren, dass
hieraus eine gewisse Unbestimmtheit
resultiert, so stehen wir in der Pflicht,
die Ergebnisse mit einem großen Maß
an Zur�ckhaltung zu pr�sentieren – wir
wissen einfach nicht, wie gut ein be-
rechneter Winkel oder Abstand einer
weiteren Verfeinerung standh�lt. Jeder

Satz theoretischer N�herungen, jedes
Theorieniveau bringt seine eigene Che-
mie hervor. Das ist es, was uns John
Pople beigebracht hat.

Was also ist eine vern�nftige Zahl
von Dezimalstellen in einem theoreti-
schen Bericht? Pople empfahl f�nf f�r
Energien (au), drei f�r Abst�nde (S)
und zwei f�r Winkel (in Grad).[6] Derlei
Dezimalstellen ließen sich (innerhalb
enger Grenzen) mit den �lteren Versio-
nen seines Gaussian-Programms auf
unterschiedlichen Computerprozesso-
ren reproduzieren.

Was „vern�nftig“ ist, ist keine allei-
nige Frage der Pr�zision noch der Ge-
nauigkeit. Beide Kriterien sind vielmehr
ausgewogen, und eine Beurteilung wird
außerdem die chemischen Gegebenhei-
ten zu ber�cksichtigen haben. Es ist ganz
�hnlich wie bei unserer Fahrt nach New
York City. Obwohl der Computer
1.24163598 S f�r einen Gleichgewichts-
abstand angibt, w�re die Angabe so vie-
ler Nachkommastellen ein Beleg f�r das
Fehlen jeglichen Urteilsverm7gens. Die
Angabe 1.2 S w�re ungerecht den Au-
toren des Computerprogramms gegen-
�ber und w�rde wahrscheinlich nicht
gen�gen, den Unterschied zwischen die-
sem Abstand und einem anderen in ei-
nem verwandten Molek�l aufzudecken.
Obwohl 1.24 S wohl ein vern�nftiger
Kompromiss w�re, kann Poples dritte
Nachkommastelle gerne noch hinzuge-
f�gt werden. Ebenso w�re die Angabe
einer berechneten Aktivierungsenergie
von 40.269 kcalmol�1 nicht vern�nftig.
Der gesunde Menschenverstand sagt uns,
dass 40.3 in Ordnung sein d�rfte.

Abschließende Gedanken

Quantenchemische Berechnungen
k7nnen durchaus nur halbquantitative
Ergebnisse zum Ziel haben. Etwa um zu
ermitteln, wie viele p-Elektronen ein
vermutlich aromatisches System haben
k7nnte, um einen groben Einblick in die
Bindungseigenschaften einer unge-
w7hnlichen Spezies zu erhalten oder um
zu bestimmen, ob eine vorgeschlagene
Reaktion exo- oder endotherm ist. Viele
Molek�le sind f�r sich genommen in-
teressant, auch wenn sie nicht syntheti-
siert werden k7nnen. Ein Beispiel ist
planares vierfach koordiniertes Methan.

Jedoch bringt das Vermelden quan-
titativer Ergebnisse oder die damit ver-

bundene Vorhersage eines bislang un-
bekannten Molek�ls eine besondere
Verantwortung mit sich. Wir empfehlen,
den untauglichen Begriff „stabil“ nur als
umgangssprachlichen Terminus zu ge-
brauchen. Falls „stabil“ als ein deskrip-
tiver Begriff verwendet wird, sollte die
beabsichtigte Bedeutung durch einen
Hilfsausdruck oder im Kontext aus-
dr�cklich dargelegt werden. Die von uns
vorgeschlagenen Begriffe „existenzf�-
hig“ und „fl�chtig“ k7nnen kaum als
absolut gelten – sie spiegeln nur Ex-
tremsituationen innerhalb diverser For-
schungsprogramme wider, deren jewei-
liger Rahmen durch die angestrebte
Zielgruppe, die verf�gbaren M7glich-
keiten und den Arbeitsaufwand abge-
steckt wird. Jeglicher Anspruch auf
„Existenzf�higkeit“ und „Genauigkeit“
sollte sorgf�ltig begr�ndet, kritisch,
umsichtig und zur�ckhaltend sein.

Der Einfallsreichtum theoretischer
Chemiker er7ffnet uns eine wunderbare
Welt von Molek�len, die nur darauf
warten, synthetisiert zu werden. Ihre
Vorhersagen verbl�ffen uns, generieren
Ideen und regen die Synthese neuer
Strukturen an. Keine Nbertreibungen –
�berhaupt keine – sind n7tig, um diese
Welt zu errichten.
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