
Fundamental
Concepts in Hetero-

geneous Catalysis

Die heterogene Katalyse ist eine
Schlîsseltechnologie der chemi-

schen Industrie. Das Schwinden der
fossilen Brennstoffreserven verleiht ihr

noch grçßere Bedeutung, da neue Katalysa-
toren gesucht werden, welche die praktisch un-

begrenzt verfîgbare Sonnenenergie in effizienter
und nachhaltiger Weise zur Erzeugung von Che-
mikalien und nutzbarer Energie verwenden, und
das im großen Maßstab. Um diese enorme Her-
ausforderung zu meistern, kçnnten Fortschritte
durch inspirierte Versuche nicht ausreichen, statt
dessen ist ein allumfassender Ansatz auf einer
tragf�higen theoretischen Grundlage gefragt.
Genau dies ist die Ansicht der Autoren dieses
Buchs, das in 12 kurzen Kapiteln einen großen Teil
des aktuellen Wissens îber die Mechanismen der
heterogenen Katalyse auf Atom- und Molekîl-
ebene zusammenfasst. Ein Schwerpunkt liegt dabei
auf Anwendungen, und auch praktische Aspekte
werden angesprochen. Die Grundlage bildet eine
tiefe Analyse der Energie- und Freie-Energie-
Profile aus Dichtefunktionalrechnungen (DFT) fîr
geeignete, zumeist periodische Oberfl�chenmo-
delle. Zu diesem Gebiet haben die Autoren bereits
wichtige Beitr�ge geleistet.

Nach einer kurzen Einleitung werden in Kapi-
tel 2 die wichtigen Konzepte von Adsorptions-,
Reaktions- und Aktivierungsenergie auf Oberfl�-
chen eingefîhrt, und die Bedeutung der Oberfl�-
chenorientierung und niederkoordinierter Zentren
wird aufgezeigt. Kompliziertere Konzepte wie die
Nullpunktenergie und Zustandssumme werden gut
erkl�rt. Einige dieser Konzepte und Anmerkungen
sind in K�stchen begleitend zum Text herausge-
stellt, was Studenten sicher zu sch�tzen wissen.

Anschließend wenden sich die Autoren kurz
den Konzepten des chemischen Gleichgewichts zu.
Hier verwenden sie einige Ausdrîcke, die dem
strengen Formalismus der thermodynamischen
Potentiale nicht genîgen. Der Leser wird aber
darauf hingewiesen, dass N�herungen genutzt
werden, die fîr den Zweck hinreichend genau sind.
Mithilfe von statistischer Thermodynamik (in ver-
einfachter Form) wird gezeigt, wie mit DFT be-
rechnete Energien zur Vorhersage thermodynami-
scher Grçßen und Beziehungen dienen kçnnen; ein
Beispiel ist die schçne und einfache Ableitung
einer Langmuir-Isotherme.

Kapitel 4 und 5 befassen sich mit der Vorher-
sage und Anwendung von Geschwindigkeitskon-
stanten. Die Autoren gehen dieses Problem in
technischer Weise an, und der formale Teil ist nicht
unerl�sslich fîr den Gesamtîberblick. Die ver-
schiedenen Darstellungsformen der �bergangs-

zustandstheorie und die zugehçrigen N�herungen
geben nîtzliche Einblicke. Im Unterschied zu
vielen allgemeineren Lehrbîchern zeigen diese
beiden Kapitel auch, in welchen Grçßenordnungen
sich die wichtigsten Parameter bewegen; diese In-
formation ist besonders fîr theoretisch interessier-
te Leser interessant.

Kapitel 5 stellt die nîtzlichen Konzepte von
Deskriptoren und Skalierung und Brønsted-Evans-
Polanyi-Beziehungen vor, die mit herausragenden
Forschungsergebnissen der Autoren in Verbindung
stehen. Im darauf folgenden Kapitel werden mit-
hilfe von Deskriptoren Aktivit�ts- und – wichtiger
noch – Selektivit�tskarten abgeleitet. Diese wert-
vollen Hilfsmittel ermçglichen ein Katalysator-
screening ohne großen Rechenaufwand.

Die physikalischen Grundlagen fîr Skalierung
und andere Beziehungen liefert Kapitel 8, in dem
das bekannte d-Band-Modell im Detail beschrie-
ben wird. Dieses von einigen der Autoren entwi-
ckelte Modell schl�gt eine Brîcke zwischen der
Bandtheorie von Festkçrpern und qualitativen
Konzepten der chemischen Bindung. Ein exakteres
Bild, mit zus�tzlichen Details zur Bandtheorie, dem
Newns-Anderson-Modell und seiner Anwendung
auf Tendenzen von Adsorptionsbindungsenergien,
folgt am Ende des Buchs in Kapitel 12.

Bis hierher war die Diskussion auf Ergebnisse
von DFT-Rechnungen an perfekten, ebenen oder
gestuften Oberfl�chen beschr�nkt. Um realistische
Katalysatormodelle zu erhalten, werden in Kapi-
tel 9 Struktur- und Tr�gereffekte mit einbezogen.
Das Ausmaß der Strukturempfindlichkeit sowie
Auswirkungen des Tr�gers und Promotors liefern
wichtige Informationen îber die physikalische
Natur der aktiven Zentren, die fîr die Entwicklung
neuer und die Verbesserung bestehender Kataly-
satoren essenziell sind. Promotor- und Vergif-
tungseffekte werden in Kapitel 10 behandelt.

In Kapitel 11 geht es um ein „heißes“ und zu-
gleich kniffliges Thema: Die Oberfl�chen-Elek-
trokatalyse ist eine der aussichtsreichsten Techno-
logien zur Energieerzeugung. Hier stellen die Au-
toren jîngste Erkenntnisse aus theoretischen Si-
mulationen von Reaktionen auf Elektrodenober-
fl�chen vor, wobei sie die meisten Konzepte und
Hilfsmittel anwenden, die in den vorangehenden
Kapiteln vorgestellt wurden. Gemeinsamkeiten
und Unterschiede beider Szenarien werden im
Detail besprochen.

Die Monographie beschreibt den Wissensstand
auf dem Gebiet der theoretischen heterogenen
Katalyse, wobei der Schwerpunkt mehr auf allge-
meinen Tendenzen als auf der Genauigkeit der je-
weiligen DFT-Rechnungen liegt. Dadurch unter-
scheidet sie sich von anderen Quantenchemie-Bî-
chern, die auf eine pr�zise Vorhersage der Ther-
mochemie abzielen. Bei den komplexen Systemen
der heterogenen Katalyse stellt es aber bereits
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einen großen Erfolg dar, îberhaupt zu einer trag-
f�higen Vorhersage zu gelangen. Fîr Leser, die es
genauer wissen wollen, h�lt das Buch eine Reihe
von Anh�ngen bereit, in denen einige wichtige
Aspekte weiter diskutiert werden, sowie eine
Auswahl von Literaturverweisen, haupts�chlich zu
Arbeiten der Autoren. Auch wenn der Text etwas
zur Perspektive der Festkçrperphysik neigt, deren
Konzepte nicht allen Lesern gel�ufig sind, ist er
doch eine wichtige Erg�nzung fîr Chemiker auf

dem Gebiet der heterogenen Katalyse, die Einblick
in die „versteckte Zauberkraft“ der Katalysatoren
suchen.
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