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Katalyseforscher, vereinigt Euch!
Bruce C. Gates* und Tobin J. Marks

Aut Katalyse bauen zahlreiche fiir die
Menschen niitzliche chemische Verfah-
ren auf, und sie vermittelt jede Menge
an fiir lebende Organismen essenziellen
Reaktionen. Daher iiberrascht es nicht,
dass Katalyseforschung schon seit tiber
hundert Jahren durch die Vergabe von
Nobel-Preisen — allein vier in den letz-
ten elf Jahren - gewiirdigt wurde.
Trotzdem ist sie heute keine genuine
wissenschaftliche Disziplin. Daher sind
Fokus und Inhalt bei der Vermittlung
von Katalysethemen an Studenten der
Lebenswissenschaften erheblich anders
als bei Chemie- und Chemieingenieur-
studenten. Des Weiteren werden die
neueren Nobel-Preistrager mit Kataly-
sethemen hiufig als ,,Synthesechemi-
ker“ bezeichnet. Auch viele Katalyse-
arbeiten in der Angewandten Chemie
sind als ,,Synthesearbeiten“ klassifi-
ziert. Natiirlich kann man argumentie-
ren, dass die Katalyse etwa so breit ist
wie Chemie, Biochemie, Chemieinge-
nieurwesen und Materialwissenschaften
zusammen und dass man deshalb ho-
mogene und heterogene Katalyse (oder
genauer Bio-, Organo-, Metall-, Elek-
tro-, Photo- und Oberfldchenkatalyse)
besser separat betrachtet. Wir behaup-
ten: Im Gegenteil, die Katalyse ist ein
kohirentes Gebiet, das von einer bes-
seren Kommunikation zwischen den
Forschern verschiedener Teildisziplinen
erheblich profitieren wiirde.

Dic Zersplitterung der Katalysefor-
schung hat historische Wurzeln; sie
spiegelt die technische Bedeutung der
Oberflachenkatalyse, die Tatsache, dass
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die Organometallchemie fiir einen
GroBteil der Katalyse in Losung essen-
ziell ist, und die Bedeutung der Or-
ganokatalyse fiir Synthesen im Labor-
mafstab ebenso wieder wie Unter-
schiede in den Sprachen, Bildungshin-
tergriinden und Regeln der Organisa-
tionen, die spezifische Forschungs-
gebiete fordern. Die Zersplitterung ist
bei groBen wissenschaftlichen Tagungen
besonders offensichtlich. Beim Treffen
der American Chemical Society 2012 in
San Diego war das Presidential Sympo-
sium mit dem Schwerpunkt Katalyse
versehentlich parallel zur Ehrung der

I —
Die Katalyse ist eine Disziplin

sui generis
I —

Gewinner des ACS Somorjai Award fiir
kreative Forschung in der Katalyse an-
gesetzt. Die erste Veranstaltung wandte
sich an ein breites Publikum, die zweite
hatte die Oberflichenkatalyse zum
Thema, was es Zuhorern schwer machte,
von beiden Symposien zu profitieren.
Beim internationalen Katalysekongress
2012 in Miinchen besuchten fast alle der
2200 Teilnehmer die Plenarvortrige
(Schwerpunkt ~ Oberflidchenkatalyse),
doch bei den spezialisierten Symposien
trennten sie sich. Zeitschriften wie die
Angewandte Chemie mit der Chemie in
ihrer ganzen Breite als Thema verof-
fentlichen viele Katalysearbeiten, aber
die meisten Gutachter diirften aus den
jeweiligen Teildisziplinen stammen. Die
etablierten Katalyse-Spezialzeitschrif-
ten sind Nischenzeitschriften, aber weil
Autoren dort veroffentlichen wollen, wo
sie gelesen werden, kdmpfen die Her-
ausgeber darum, das Spektrum {iber ih-
re traditionellen Teildisziplinen hinaus
zu erweitern. Neue Katalysezeitschrif-
ten wie ChemCatChem, der bald ACS
Catalysis und Catalysis Science & Tech-
nology folgten, steuern gegen diesen
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Trend; wir begriilen diese Neuerungen
und sind gespannt, wie sie die Katalyse-
literatur insgesamt beeinflussen werden.

Uns ermutigen die Bemiihungen von
Katalyseorganisationen, Wissenschaft-
ler verschiedener Teildisziplinen zu-
sammenzubringen. Bei Bio- und Ober-
flichenkatalyse gibt es viele Gemein-
samkeiten, aber ihre Forscher haben
sich kaum ausgetauscht oder zusam-
mengearbeitet — bis man anfing, die
Aussichten fiir den grofitechnischen
Einsatz der Katalyse bei der Biomasse-
umwandlung zu priifen. Auch wenn
Biokatalysespezialisten meist biokata-
Iytische Wege bevorzugen und Oberfli-
chenkatalyseforscher Prozesse mit an-
organischen Festkorperkatalysatoren,
fiihren neuere Versuche zu Prozess-
konzepten, die von beiden Teildiszipli-
nen profitieren.

In den vergangenen Jahren haben sich
die Biokatalyse und die Oberfldchen-
katalyse gegenseitig befruchtet. So wird
der Begriff Umsatzfrequenz, der ur-
spriinglich nur in der Enzymkatalyse zu
Hause war, inzwischen auch in der Ka-
talyse durch Metalloberflaichen ver-
wendet. Sattigungskinetiken an isolier-
ten biokatalytischen Zentren (z.B. die
Michaelis-Menten-Kinetik) lassen sich
grob mit denselben Gleichungen in der
Oberfldachenkatalyse (z.B. Langmuir-
Hinshelwood-Kinetik) vergleichen.
Diese Zusammenhédnge hat G.-M.
Schwab schon friih in seinem Klassiker
»Katalyse vom Standpunkt der chemi-
schen Kinetik* von 1931 aufgezeigt, die
Zusammenhinge zu erkennen war aber
nicht einfach, und die Akzeptanz der
Kohirenz hat tiber die Jahre sogar eher
abgenommen. So wurde ein Modell, das
den Einfluss der Intrapartikel-Diffusion
auf Reaktionsgeschwindigkeiten in po-
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rosen Festkorperkatalysatoren bertick-
sichtigte und unabhéngig von Damkoh-
ler, Thiele und Zeldowitsch entwickelt
worden war, Jahrzehnte spéter von
Forschern, die iiber trégerfixierte En-
zyme arbeiteten, wiederentdeckt, ohne
dass diese die grundlegenden Arbeiten
gekannt hatten. Es scheint, als wiirden
die meisten Katalyseforscher auf leis-
tungsfidhige Methoden zur Aufklarung
komplexer gekoppelter Reaktionsnetz-
werke vertrauen, sich gegenseitig aber
wenig Vertrauen entgegenbringen!

Jargon und Ad-hoc-Nomenklatur tru-
gen ebenfalls zur Zersplitterung der
Katalyseforschung bei, wobei alle Teil-
disziplinen unter unpassendem Ge-
brauch leiden: Man betrachte nur hete-
rogene Katalyse (besser: Oberflichen-
katalyse oder Grenzflichenkatalyse),
Heterogenkatalysator (Festkorperkataly-
sator — oder noch genauer ein Kataly-
sator mit nichteinheitlichen Oberfli-
chenzentren), Tandemkatalyse (im We-
sentlichen bifunktionelle Katalyse), he-
terogenisierter Homogenkatalysator
(tragerfixierter Molekiilkatalysator),
Operando-Spektroskopie (Spektrosko-
pie des Katalysators wihrend der Reak-
tion), Substrat (manche meinen damit
den Reaktanten, andere den Triger).
Das Wort Mechanismus ist derzeit in der
Oberflachenkatalyse weniger genau de-
finiert als in der Molekiilkatalyse. Re-
aktionsnetzwerke werden félschlich als
Reaktionsmechanismen  identifiziert;
Reaktionen werden als (elementare)
Stufen fehlinterpretiert. In allen Teil-
disziplinen wird der Begriff Reaktions-
geschwindigkeit oft zur Bezeichnung ei-
ner Form von gemittelter Geschwindig-
keit missbraucht. Umsatzfrequenzen
basieren nicht immer auf Reaktionsge-
schwindigkeiten, sondern oft (filsch-
lich) auf einer gemittelten Geschwin-
digkeit und werden zudem héufig mit
Umsatzzahlen verwechselt.

Die Katalyse sollte als ein genuines
Forschungsgebiet gesehen werden, des-
sen Zersplitterung behoben werden
muss, um den Fortschritt zu maximieren
und die besten jungen Kopfe anzuzie-
hen. Es gibt grofe Gemeinsamkeiten
bei den Reaktanten (héufig organische
Verbindungen), den katalytisch aktiven
Zentren (enthalten hdufig Metallatome)
und der Bedeutung der Maxime, dass
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Reaktionen oft an ungewohnlichen
»privilegierten“ Strukturen ablaufen. So
einfache Reaktionsschritte wie Proto-
nen- oder Elektronentransfer verbinden
zahllose Reaktionen. Die Strukturen
und die Kinetik katalytischer Prozesse
bilden den gemeinsamen quantitativen
Rahmen. Von allgemeiner Bedeutung
sind Gleichgewichte und Phasenvertei-
lungen, die Reaktanten, Katalysatoren
und Produkte beeinflussen, die Zu-
ginglichkeit von Katalysatoren fiir Re-
aktanten (Misch- und Transportphédno-
mene) und die Abtrennung der Pro-
dukte von den Katalysatoren. Weitere
gemeinsame Themen sind Desaktivie-
rung, Recycling, Regenerierung und
Ersatz von Katalysatoren sowie Tem-
peraturgradienten in Reaktoren.

Zanllose Beispiele belegen die Vorteile
einer Vermittlung von Katalyse als
Einheit. Forscher, die sich mit der
Oberfliachenkatalyse befassen, profitie-
ren von einem Verstdndnis der Mecha-
nismen organischer und metallorgani-
scher Reaktionen in Losung. Denjeni-
gen, die organische und metallorgani-
sche Reaktionen in Losung untersu-
chen, hilft Wissen iiber die Mecha-
nismen von Enzym- und Oberfldchen-
reaktionen. Denen, die sich mit metall-
organischer Katalyse in Losung befas-
sen, niitzt es, Ligandeneffekte in Reak-
tionen an tragerfixierten Katalysatoren
zu verstehen, die 16sungsmittelfrei er-
mittelt wurden. Und natiirlich nutzen
jedem Katalyseforscher die groflen
Fortschritte bei den Methoden zur phy-
sikalischen Charakterisierung. Um &u-
Berst schnelle Reaktionen zu verstehen,
sollte man Transportphdnomene ver-
stehen, genauso wie fiir den Einsatz von
Materialien mit sehr kleinen Poren und
groBen inneren Oberfldchen, wie Me-
tall-organischen Geriisten (MOFs), als
Katalysatoren. Zum Verstdndnis von
Phasentransferkatalysatoren, tragerfi-
xierten Fliissigphasenkatalysatoren so-
wie organischen und metallorganischen
Molekiilkatalysatoren auf Polymertra-
gern braucht es Kenntnisse in Phasen-
gleichgewichten, Transportphdnomenen
und Grenzflichenphdnomenen. Ein
Verstiandnis von elektrokatalytischen
Phdnomenen erfordert Grundlagen in
der Oberfldachenkatalyse.

Doariiver hinaus tragen auch die mo-
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derne Theorie und die Computerchemie
zum Fortschritt in allen Katalyse-Teil-
disziplinen bei — sowohl beim Ver-
stindnis der Eigenschaften bekannter
als auch als Hilfe beim Design neuer
Katalysatoren. Die Katalyse mit Zeoli-
then profitiert hier besonders, weil de-
ren Kristallinitit einheitliche Oberfla-
chenzentren nahelegt, die genau mo-
delliert werden konnen. Sollte nicht je-
dem, der Katalyse unterrichtet, die
Leistungsfahigkeit der STM beim Ab-
bilden von Molekiilen, die sich auf
Oberflachen bewegen, zusammensto-
Ben und reagieren, bewusst sein? Hilft
es nicht uns allen, wenn wir Bilder von
isolierten Metallatomen auf festen
Oberfliachen, die nahezu ideale kataly-
tisch aktive Zentren sind, verfiigbar ha-
ben — oder vollstindige dreidimensio-
nale Enzymstrukturen, die analog die
katalytisch aktiven Zentren definieren
und die Aufkldrung subtiler Einfliisse
der Umgebung ermoglichen, z.B. das
Anpassen an Ubergangszustinde ?

Mit diesem Editorial wollen wir An-
sto3 geben, die Mauern zwischen den
Teildisziplinen niederzureilen. Hier
folgen ein paar erste Uberlegungen:

1. Junge Forscher aus den einzelnen
Teildisziplinen auf der ganzen Welt
seien ermutigt, Netzwerke zu starten
und Visionen fiir die Zukunft der
Katalyse vorzustellen.

2. Stipendienprogramme sind einzu-
richten, die Postdocs und Hoch-
schulforschern Freisemester ermog-
lichen, in denen sie die Grenzen
zwischen den Teildisziplinen iiber-
winden konnen.

3. Mehrautorenlehrbiicher sollten ge-
schrieben werden, die auch die Ka-
talyse zum Thema machen.

4. Durch gemeinsames Unterrichten in
Katalysevorlesungen sollten Studen-
ten zu fachiibergreifendem Denken
angeregt werden.

5. Fordereinrichtungen sollten  ge-
meinsame Forschungsprojekte von
Teildisziplinen fordern, und das mit
Betrdgen, die es den Forschern er-
lauben, Zeit fiir ein tiefes Verstind-
nis der anderen Teildisziplinen auf-
zuwenden.

6. Autoren, Gutachter und Herausge-
ber miissen Jargon vermeiden und
einfache, gemeinsame Begriffe ver-
wenden.
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