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Die folgenden Zuschriften wurden von mindestens zwei Gutachtern als sehr wichtig
(very important papers) eingestuft und sind in K�rze unter www.angewandte.de verf�gbar:

T. J. Hebden, A. J. S. John, D. G. Gusev, W. Kaminsky, K. I. Goldberg,
D. M. Heinekey*
Preparation of a Dihydrogen Complex of Cobalt

F. Lockyear, M. A. Parkes, S. D. Price*
Fast and efficient fluorination of small molecules by SF4

2+

X. Zeng, H. Beckers,* H. Willner,* J. F. Stanton
Das schwer fassbare Diazirinon, N2CO

D. V. Gutsulyak, A. van der Est, G. I. Nikonov*
Facile Catalytic Hydrosilylation of Pyridines

Z. Zhao, E. L. Jacovetty, Y. Liu,* H. Yan*
Encapsulation of Gold Nanoparticles in a DNA-Origami Cage

T. Reiner, E. J. Keliher, S. Earley, B. Marinelli, R. Weissleder*
Synthese und In-vivo-Bildgebung eines 18F-markierten
PARP1-Inhibitors mithilfe eines chemisch orthogonalen,
Abfangreagens-gest�tzten Hochdurchsatzverfahrens

D. T. Cohen, B. Cardinal-David, K. A. Scheidt*
Lewis Acid Activated Synthesis of Highly Substituted
Cyclopentanes by the N-Heterocyclic-Carbene-Catalyzed
Addition of Homoenolate Equivalents to Unsaturated Ketoesters

M. Barsukova-Stuckart, N. V. Izarova, G. B. Jameson,
V. Ramachandran, Z. Wang, J. van Tol, N. S. Dalal,* R. N. Biboum,
B. Keita, L. Nadjo, U. Kortz*
Synthese und Charakterisierung des Dikupfer(II)-haltigen
22-Palladats(II) [CuII

2PdII
22PV

12O60(OH)8]20�

R. Langer, G. Leitus, Y. Ben-David, D. Milstein
Efficient Hydrogenation of Ketones Catalyzed by an Iron Pincer
Complex

F. Liao, Y. Huang, J. Ge, W. Zheng, K. Tedsree, P. Collier, X. Hong,*
S. C. Tsang*
Morphology-Dependent Interactions of ZnO with Cu
Nanoparticles at the Materials Interface in the Selective
Hydrogenation of CO2 to CH3OH

Kontrolliertes Wachstum : Neueste Fort-
schritte in der Kolloidsynthese lassen
darauf schließen, dass sich Ag{111}- und
Ag{100}-Kristallfacetten einfach durch
epitaktisches Wachstum in Gegenwart
von Natriumcitrat (Na3CA) oder Poly(vi-
nylpyrrolidon) (PVP) entwickeln lassen
(siehe Schema). Diese grçßen- und di-
mensionskontrollierte Synthesemethode
hat mçgliche Anwendungen etwa bei der
oberfl�chenverst�rkten Raman-Streuung.
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Einfach, selektiv und nachhaltig : Die Op-
timierung organischer Synthesen im Hin-
blick auf Wirtschaftlichkeit und Umwelt-
vertr�glichkeit ist eine der anspruchs-
vollsten Aufgaben der modernen Chemie.

Die Anwendung von Allylalkoholen in
katalytischen stereoselektiven Alkylierun-
gen liefert ein hervorragendes Beispiel
daf�r, wie diese Aufgabenstellung erfolg-
reich angegangen werden kann.

Lçchrige Molek�lkristalle : Eine organi-
sche K�figverbindung mit Iminbr�cken
verf�gt im Festkçrper �ber eine außer-
gewçhnlich große BET-Oberfl�che
(1375 m2 g�1) und zeigt eine selektive
Gassorption. Folglich sollten porçse
Festkçrper aus molekularen organischen
Verbindungen in Zukunft mit porçsen
Polymeren und Metall-organischen Ge-
r�sten konkurrieren kçnnen.

Die Quadratur des Kreises auf dem Weg
zur Totalsynthese eines Naturstoffs l�sst
sich h�ufig mithilfe photochemischer
Schl�sselschritte realisieren. Wie kaum
eine andere Methode ermçglichen pho-

tochemische Reaktionen die stereoselek-
tive Synthese komplexer Kohlenstoffge-
r�ste, die wiederum elegante Zug�nge zu
anspruchsvollen Zielmolek�len bieten.

Polare Adsorbate bevorzugt : Eine kristal-
line porçse K�figverbindung mit einer
sehr großen spezifischen Oberfl�che
(1566 m2 g�1) und selektiver Gasaufnah-
me wird beschrieben. CO2 (9.4 Gew.-%)
wird bevorzugt gegen�ber Methan (0.98
Gew.-%) adsorbiert.
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Ein Chip bietet Platz f�r den gesamten
Hexanukleotid-Sequenzraum in Form
eines Arrays. Unter den Proteinen, deren
Bindungsverhalten bez�glich dieser 4096
Sequenzen profiliert wurde, waren fluo-
reszenzmarkierte Formen der reversen
Transkriptasen von HIV-2 und HIV-1
(siehe Darstellung des Konsensus-
Motivs). Die beschriebene Technik unter-
st�tzt die pharmazeutische Wirkstoff-
suche auf der Ebene der Identifizierung
von Leitsubstanzen.

Wie Viren wirken : Rotaviren wechselwir-
ken mit ihren Wirtzellen �ber eine Bin-
dung der viralen H�ll- und Spike-Proteine
mit wichtigen Zellrezeptoren wie sialin-
s�urehaltigen Glykokonjugaten. Die
Wechselwirkung von intakten Rotavirus-
partikeln mit Glykanen des GM3-Gang-
liosids (siehe Bild) erfolgt haupts�chlich
�ber eine Bindung der Sialins�ureeinheit,
wobei auch die vorletzte Galactoseeinheit
einen Beitrag leistet. Eine Aktivierung der
Viren mit Trypsin zeigte keine �nderung
im Bindungsepitop des GM3-Glykans.

Durch s�urekatalysierte elektrophile Tri-
fluormethylierung von Nitrilen in Gegen-
wart von Azolen lassen sich N-(Trifluor-
methyl)iminderivate herstellen. Die
Quelle der Trifluormethylgruppe ist ein
leicht zug�ngliches, einfach zu handha-
bendes, hypervalentes Iod(III)-Reagens
(siehe Schema; HNTf2 = Bis(trifluorme-
thansulfonyl)imid). Diese Ritter-Reaktion
ist eine direkte Methode zur Synthese
sonst schwer erh�ltlicher N-(Trifluorme-
thyl)imidoylazole.

Eine gute Nachbarschaft : W�hrend die
Metall-katalysierte oxidative C-H-Funktio-
nalisierung von elektronenreichen Arenen
bereits etabliert ist, sind analoge Metho-
den f�r elektronenarme Substrate noch
recht selten. Ein neues Verfahren unter
Anwendung von gebr�uchlichen elektro-

nenziehenden Gruppen (COMe, CONH2,
CONEt2) in der Rhodium-katalysierten
oxidativen Heck-Reaktion ermçglicht nun
den Aufbau komplexer organischer Mole-
k�le (siehe Schema; Cp* = h5-C5Me5,
DG = dirigierende Gruppe).
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Br�cken bauen: Das Berberin-Br�cken-
Enzym (BBE) wurde f�r die erste pr�pa-
rative oxidative biokatalytische C-C-Kupp-
lung unter Bildung einer intramolekularen
Bindung eingesetzt (siehe Bild). Diese
einzigartige Umsetzung bençtigt nur O2

als stçchiometrisches Oxidationsmittel
und ermçglicht die Synthese von neuarti-
gen enantiomerenreinen (S)-Berbinen 2
und (R)-1-Benzyl-1,2,3,4-tetrahydroisochi-
nolinen 1 durch kinetische Racematspal-
tung.

Zwei vielseitige Strategien f�r die Her-
stellung von Metall-organischen konju-
gierten mikroporçsen Polymeren (MO-
CMPs) mit Metallen wie Rhenium, Rho-
dium und Iridium werden beschrieben
(siehe Beispiel). Diese Materialien verei-
nen in sich zwei Merkmale: eine ausge-
dehnte, unterbrechungsfreie elektroni-
sche Konjugation und das Vorhandensein
katalytisch aktiver Metallzentren.

Milde und tolerant : Eine neuartige PdII-
katalysierte C-H-Arylierung mit Aryl-BF3K-
Salzen setzt verschiedenste elektronen-
arme Arene unter milden Reaktionsbe-
dingungen um. Benzaldehyde werden

tempor�r in Imine umgewandelt, welche
die Cyclopalladierung in die ortho-Position
lenken. Eine breite Auswahl von Benzald-
iminen ist mit diesem Prozess kompatibel
(siehe Schema).

Besser als andere: Terti�re Borons�ure-
ester, die durch sequenzielle Lithiierung-
Borylierung leicht erhalten werden,
wurden hoch enantioselektiv in terti�re
Alkylamine umgewandelt. Die Methode
wurde in kurzen, modularen und voll-
st�ndig stereokontrollierten Synthesen
des Wirkstoffs Igmeson und chiraler 2,2-
disubstituierter Piperidine angewendet.
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Screening mit einem maßgefertigten Pro-
tein : Das Regulatorprotein AraC in Esche-
richia coli wurde gentechnisch so ver�n-
dert, dass es auf den Induktor Mevalonat
anspricht, und so als endogener moleku-
larer Reporter in Bibliothek-Screenings auf
verbesserte Induktorproduktion genutzt
(siehe Bild; PBAD ist der Promotor).
Mutanten eines Operons der Mevalonat-
Synthese wurden in E. coli exprimiert, was
eine Variante lieferte, die einen vierfachen
Anstieg im Mevalonat-Titer verursacht.

Al(BH4)3·6 NH3 wurde auf einfachem Weg
hergestellt und seine Komposite kçnnen
bei <140 8C mit g�nstiger Kinetik mehr
als 10 Gew.-% Wasserstoff durch die
schwach exotherme Kombination von
N-H- und B-H-Bindungen freisetzen. Die
hohe Wasserstoffspeicherkapazit�t, einfa-
che Dehydrierung und relativ hohe Luft-
stabilit�t machen aus Al(BH4)3·6NH3

einen vielversprechenden Festkçrper-
Wasserstoffspeicher-Kandidaten.

Der gewisse Unterschied : Das erste sta-
bile Disilinbisphosphan-Addukt wurde
synthetisiert. Seine Molek�lstruktur, mit
einer kurzen Si-Si-Bindung von gewissem
Mehrfachbindungscharakter, verdeutlicht
den besonderen Ligandeneffekt von

Phosphan auf SiI im Vergleich zum Effekt
anderer Liganden. Das Disilinderivat rea-
giert schnell mit CO2 bei Raumtemperatur
und ermçglicht so die metallfreie, direkte
Reduktion von CO2 zu CO (siehe
Schema).

Ein fleißiger Lichtsammler : Durch Femto-
sekundenspektroskopie wurde ein neuer
Pfad f�r den Singulett-Singulett-Anre-
gungsenergietransfer (EET) vom Bakte-
riochlorophyll (Bchl) eines Purpurbakte-
riums auf das Carotenoid Spirilloxanthin
(Spx) identifiziert (siehe Bild). Dieser Pfad
war auch in den Fluoreszenzanregungs-
spektren sichtbar, aber nur in Gegenwart
von Spx. IC = interne Konversion.
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Leichter Zugang auf Wasser : Eine Cobalt-
katalysierte asymmetrische Synthese von
Trifluormethylcyclopropanen wurde ent-
wickelt, die mit einer breiten Palette von

Styrolen hohe Enantiomeren�bersch�sse
ergibt (siehe Schema). Die Reaktion bietet
einen neuen Zugang zu enantiomerenan-
gereicherten CF3-Bausteinen.

Der Zeolithe mesoporçse Vettern : Einkris-
tall-artiges Anatas-TiO2 mit großer Ober-
fl�che wurde durch einfaches Wachstum
in Lçsung synthetisiert. Die Methode
liefert ein kontrollierbares mesoporçses
Netzwerk mit bevorzugter Exposition der
hochaktiven (001)-Ebenen (siehe TEM-
Bild) und kann problemlos auf die Syn-
these anderer mesoporçser Einkristalle
mit Anwendungen z. B. in der Katalyse
und Energiespeicherung �bertragen
werden.

Grignard-Reagentien kçnnen mehr : In der
hier vorgestellten hoch regioselektiven,
cobaltkatalysierten Umsetzung von Ben-
zo[h]chinolin- und Phenylpyridinderivaten
gelang erstmals eine direkte C-H-Funk-

tionalisierung mit Grignard-Reagentien
(siehe Schema). Sowohl Aryl- als auch
Alkyl-Grignard-Reagentien zeigten eine
hohe Reaktivit�t.

Der leichte Weg zu Allenen : Eine einfach
und unter milden Bedingungen durchzu-
f�hrende Reaktion ermçglicht die direkte
Bildung trisubstituierter Allene (siehe
Schema; Ts = 4-Toluolsulfonyl). Anders

als bei klassischen Kupfer(I)-katalysierten
Reaktionen von Diazoverbindungen
scheint eine neuartige Insertion unter
Kupfer-Carben-Wanderung abzulaufen.
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Alles drin, alles dran : Eine hoch effiziente
und extrem vielseitige Methode f�r die
Synthese von Benzothiazolen mit einem
Stickstoff-Substituenten in 2-Position
beruht auf der Kupfer-katalysierten Kas-
kadenreaktion eines 2-Halogenanilins mit

Kohlendisulfid und einem N-Nucleophil.
Die Produkte sind n�tzliche Vorstufen f�r
die Synthese einer Reihe wichtiger phar-
mazeutischer Wirkstoffe. DMF = N,N-
Dimethylformamid; R,R’= H, Alkyl, Aryl;
Z = Me, CF3, CO2Me, CN, N2O, Cl, F, Ac.

Als Silicium-Variante der Metallalkylidin-
Komplexe bietet die Titelverbindung neue
Perspektiven f�r die Organosiliciumche-
mie. Das Synthesepotenzial von 1 wird an
einer Serie von Reaktionen gezeigt, die

Zugang zu den ersten anionischen Silyli-
den-Komplexen und dianionischen Silyl-
Komplexen bieten (siehe Schema; Nu =

Cl, N3, CH3; R = C6H3-2,6-Trip2).

Eine weitere Wahl : Vollst�ndig konju-
gierte, formal antiaromatische Indeno-
[1,2-b]fluorene (siehe Struktur) wurden
aus den entsprechenden Dionen durch
eine SnCl2-vermittelte Reduktion synthe-
tisiert, die h�ufig zur Erzeugung von
Acenen eingesetzt wird. Die Ergebnisse
optoelektronischer Studien belegen, dass
Indenofluorene die �blichen Acene wie
Pentacen in Materialienanwendungen
ersetzen kçnnten.

Ein Zehnstufenplan : Das starke Zellgift
Pederin und mehrere Analoga wurden auf
einer effizienten zehnstufigen Synthese-
route (l�ngste lineare Sequenz) aus Iso-
butyraldehyd hergestellt. Der Schl�ssel-
schritt ist der Aufbau eines N-Acylaminals
(siehe Schema), das f�r sp�te Fragment-
kupplungen und Diversifizierungen vor-
bereitet ist.
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Vor 50 Jahren in der Angewandten Chemie

Zukunft braucht Herkunft – die Angewandte Chemie wird seit 1888 publiziert, und in diesem Jahr gibt
es auch die International Edition schon 50 Jahre. Ein Blick zur�ck kann Augen �ffnen, zum
Nachdenken und -lesen anregen oder ein Schmunzeln hervorlocken: Deshalb finden Sie an dieser
Stelle w�chentlich Kurzr�ckblicke, die abwechselnd auf Hefte von vor 100 und vor 50 Jahren schauen.

Komplexe Borhydride, wie Natrium-
borhydrid, als Reduktionsmittel in der
organischen Chemie werden in einem
umfangreichem �bersichtsartikel be-
schrieben. E. Schenker von der Firma
Sandoz (die sp�ter in Novartis aufge-
gangen ist) schildert in diesem Beitrag
detailliert die oft komplement�ren Ei-
genschaften und Reaktivit�ten der Bor-
hydride; zu betonen sind z.B. die relativ
gute Wasservertr�glichkeit von Natrium-
borhydrid und seine Toleranz gegen�ber
Doppelbindungen im Substrat. Ein ex-
perimenteller Teil zur allgemeinen Syn-
these verschiedener Stoffklassen mit
komplexen Borhydriden schließt den
Beitrag ab.

Ein k�rzerer Aufsatz, von H. Hellmann
und F. Lingens, behandelt die Aufkl�-
rung von Biosynthesewegen in Mikro-
organismen. Diese vergleichsweise ein-

fach aufgebauten Organismen bieten
h�heren Lebensformen gegen�ber eine
Reihe von Vorteilen: „Sie lassen sich
rasch z�chten, beanspruchen wenig
Raum, sind in unz�hligen Arten leicht
zug�nglich und k�nnen vielfach Synthe-
sen vollf�hren, zu denen h�her organi-
sierte Lebewesen nicht imstande sind. Vor
allem aber lassen sie sich mit einfachen
Mitteln in Mutanten verwandeln, die auf
verschiedene Weise eine leichte Analyse
von Stoffwechselprodukten erm�gli-
chen.“ Die Autoren schließen: „Aus der
Zusammenarbeit zwischen Biochemie
und Genetik kann f�r die Zukunft die
L�sung des Problems, auf welchem Wege
das genetische Material die Auspr�gung
der Merkmale bei den Lebewesen be-
wirkt, erwartet werden.“ – Heute, 50
Jahre sp�ter, m�gen wir der L�sung
einen guten Schritt n�her gekommen
sein, noch immer h�lt dieses hoch kom-

plexe Gebiet aber mehr Fragen als
Antworten f�r uns bereit.

Im Versammlungsbericht zur Tagung des
Verbands Deutscher Physikalischer Ge-
sellschaften findet sich ein Beitrag von
Heinz Maier-Leibnitz zum Thema
Kernresonanzfluoreszenz. Nur wenige
Jahre zuvor hatte sein damaliger Dok-
torand Rudolf M�ßbauer im Rahmen
seiner Dissertation den so genannten
M�ßbauer-Effekt (die r�ckstoßfreie
Kernresonanzabsorption von Gamma-
strahlen) entdeckt – noch 1961 sollte
M�ßbauer im Alter von nur 32 Jahren
f�r seine Arbeiten auf diesem Gebiet
den Nobelpreis f�r Physik erhalten.

Lesen Sie mehr in Heft 3/1961

Ohne Umschweife : Die hoch enantiose-
lektive Titelreaktion bietet einen neuarti-
gen und direkten Zugang zu 3-Hydroxy-2-
oxindol-Derivaten (siehe Schema). Es ist

das erste Beispiel f�r die Aktivierung eines
Benzoylperoxids mit einem Calciumsalz
mit chiralem Phosphatanion.
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Konvergenz und eine biologische Dicho-
tomie! Monorhizopodin (siehe Struktur-
formel) und sein C16-Epimer wurden
hoch konvergent synthetisiert. Anders als
das Tumortherapeutikum Rhizopodin, ihr
nat�rlich vorkommendes Dimer, zeigen
Monorhizopodin und sein Epimer eine
starke Inhibierung der Aktinpolymerisa-
tion, aber keine signifikante Zytotoxizit�t.

Treibstoff in Propellerform : Das bislang
grçßte Stickstoffoxid, Trinitramid (TNA),
wurde IR- und NMR-spektroskopisch
nachgewiesen, nachdem in quantenche-
mischen Studien seine kinetische
Best�ndigkeit und einige physikalische
Eigenschaften vorhergesagt worden
waren. Die Verbindung ist außerordent-
lich energiereich und mçglicherweise als
kryogener Treibstoff und zur Erforschung
von Materialien mit hoher Energiedichte
geeignet.

In Augenschein genommen : Ein flexibles
Viologenderivat mit Carboxygruppen
bildet �ber H-Br�cken ein- und dreistr�n-
gige Helices und vollzieht eine pH-indu-
zierte Helixtransformation �ber eine was-
servermittelte Festphasenumwandlung
(siehe Bild). Mit dieser Transformation
geht eine Ver�nderung der Fluoreszenz
einher, die direkt mit bloßem Auge unter
einer UV-Lampe beobachtet werden kann.

Stufenweise gelang der Zusammenbau
dreier homochiraler mikro- und meso-
porçser Metall-organischer Ger�ste
(MOFs) aus einem vorgebildeten drei-
strangigen Helicat aus sieben Metallzen-
tren und mit sechs freien Pyridingruppen.
Geometrie, Symmetrie und Enantiome-
renreinheit des Helicats sind in den
unendlichen Ger�sten effizient verst�rkt.
Zudem kçnnen die MOFs Gastmolek�le
einschließen (siehe Beispiel).
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�ber die Br�cke : Mit zeitaufgelçster
oberfl�chenverst�rkter IR-Spektroskopie
(SEIRAS) in Kombination mit Chronoam-
perometrie wird nachgewiesen, dass
Ameisens�ure �ber br�ckenartig gebun-
denes adsorbiertes Formiat oxidiert wird
und dass die Formiatzersetzung der
geschwindigkeitsbestimmende Schritt
ihrer Elektrooxidation an Pt zu CO2 ist.
Der Beitrag der direkten Oxidation von
Ameisens�ure �ber schwach adsorbiertes
HCOOH ist bestenfalls vernachl�ssigbar.

Ganz schçn drahtig : Ein einfacher Gas-
phasenprozess mit linearem Diphenyl-
alanin als Ausgangsmaterial resultiert in
der selbstorganisierten Bildung von
Cyclodipeptid-Nanodr�hten mit ortho-
rhombischer Symmetrie. Diese einkristal-
linen Nanodr�hte zeigen eine starke blaue
Lumineszenz um 465 nm und Halbleiter-
verhalten (siehe Bild).

Der Ohrfçrmige Seitling, Pleurocybella
porrigens, lçste 2004 in Japan eine
schwerwiegende akute Enzephalopathie
aus. Die Strukturen aus dem Pilz isolier-
ter, zytotoxischer Aminos�uren lieferten
die Motivation f�r die Identifizierung der
Aziridin-Aminos�ure 1, die im Pilz gefun-
den wurde. Mithilfe der Esterformen von
synthetischem 1 gelang die Best�tigung,
dass die Fruchtkçrper große Mengen von
1 enthalten. 1 erwies sich als toxisch f�r
Ratten-Oligodendrozyten.

Farbenspiele : Ein Mikrofluidik-Bauteil
erzeugt und manipuliert einheitlich große
Doppelemulsionstrçpfchen mit uner-
reichter Pr�zision (siehe Bild). Die Trçpf-
chen, die in ihrem Inneren kleinere farbige
Trçpfchen enthalten, werden photoche-
misch unter Bildung transparenter
Mikrokugeln polymerisiert. Kolloidale
Siliciumdioxidpartikel an der Oberfl�che
dieser Mikrokugeln dienen als effiziente
Bindungsstellen f�r biologische Analysen.
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Signalverst�rker : Superparamagnetische
Partikel-Antikçrper-Konjugate ermçglich-
ten den Nachweis eines Krebs-Biomarkers
in Serum durch Oberfl�chenplasmonen-
resonanz (SPR) in einer beispiellos nie-
drigen Konzentration von 10 fg mL�1 (ca.
300 am). Die ultrahohe Empfindlichkeit
resultiert aus der zus�tzlichen Masse und
dem hçheren Brechungsindex von Aggre-
gaten 1 mm großer magnetischer Partikel
(MPs) auf dem SPR-Chip.

Die nichtkovalente Selbstorganisation von
Chromophoren in einem Organoton-
Templat ergibt fluoreszierende Ton-Farb-
stoff-Hydrogele und -Filme, die als
supramolekulare Lichtsammelsysteme
wirken. Das Aminoton(AC)-Templat er-
zwingt die r�umliche Orientierung der
Donor- und Akzeptormolek�le und ver-
mittelt so den resonanten Fluoreszenz-
energietransfer (siehe Bild; CS = Coro-
nensalz, PS = Perylensalz).

Hybrid-Nanopartikel bestehend aus dem
Halbleiter CdS und den Platinverbindun-
gen PdO oder Pd4S wurden �ber zwei
Synthesewege hergestellt (siehe Bild). Die
CdS-Pd4S- und CdS-PdO-Hybride gehen
photoinduzierte Ladungstrennungen ein
und sind damit in der Photoreduktion von
Wasser aktiv.

Der einfache Weg : Das auf einer Doppel-
schlauchkonfiguration beruhende Titel-
system ermçglicht den sicheren, konti-
nuierlichen Gaseintrag in einen fl�ssigen

Substratstrom und wurde f�r die Synthese
von Carbons�uren aus CO2 und Grignard-
Reagentien genutzt (siehe Bild).
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Die Pr�zision der UBI-QEP-Methode wird
durch ein modifiziertes Parametrisie-
rungsverfahren deutlich verbessert, das
die Abh�ngigkeit vom Bedeckungsgrad
vollst�ndig wiedergibt. F�r viele der
untersuchten Reaktionen lassen sich die
Aktivierungsbarrieren auf 10% genau
berechnen, z.B. f�r die OH-Dissoziation
auf einer Rh(111)-Oberfl�che (durchge-
zogene Linien: DFT, gestrichelte Linien:
UBI-QEP, gepunktete Linien: modifizierte
UBI-QEP; ML = Monoschicht).
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