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Auf den Schultern von Riesen

In einem der Klassiker der Gelehrsamkeit ,,Auf den
Schultern von Riesen“!! spiirt Robert K. Merton, einer der
Groflen der Wissenschaftssoziologie, der verwickelten Ge-
schichte einer Bemerkung von Isaac Newton nach: ,,Wenn ich
weiter sehen konnte, so deshalb, weil ich auf den Schultern
von Riesen stand““. Mertons Buch ist auch eine humanistische
Tollerei, eine kostliche, humoristische Zerlegung der An-
spriiche von Gelehrten — einschliefllich denjenigen seines
Autors.

Merton verfolgt den ,,Aphorismus®, wie er diese treffende
Beobachtung Newtons nennt, zuriick bis zu Bernhard von
Chartres, und er dokumentiert seine Entdeckungsreise durch
eine Ansammlung mehr oder weniger glanzvoller gallischer,
jidischer und angelsédchsischer Autoren — bis hin zu Newton
und dann dariiber hinaus zu Claude Bernard, Bucharin und
Freud. Jeder hitte die Quelle dieses verfithrerischen Gleich-
nisses zitieren sollen. Einige taten es, anderes dachten sich
irgendwelche imagindren Urspriinge aus. Und Dritte wie-
derum versuchten, den Satz einfach als eigene Schopfung
auszugeben und die korrekte Zitierweise herablassend als
unwichtig zu betrachten.
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Gene Garfield gewidmet

Dennoch hatte der Aphorismus Bestand. Weil er eine
physische Tatsache mit einer Wahrheit verband: Selbst wenn
wir uns vorstellen (und dabei wiinschen, dass andere es an-
erkennen), dass unser schwer gewonnenes Wissen neuartig
ist, besser und tiefer als das, was vor uns kam, konnen wir
nicht umhin zuzugeben, dass es von dem abhéngt, was andere
vorher getan haben. Die Zitate des Romanautors sind ver-
steckt, Doktoranden miisssen sie ausgraben. Der Wissen-
schaftler ist deshalb zwangsweise und ausdriicklich homo ci-
tans et citatus.

In diesem Essay werden wir zuerst einen Blick darauf
werfen, weshalb angemessenes Zitieren fiir das Wohlergehen
unserer Wissenschaft unverzichtbar ist. Dann schreiten wir
vom Idealfall zu zwei Fallstudien fort, in denen es um feh-
lerhaftes Zititieren in einem Untergebiet der Chemie und
Physik geht, dem der hypothetischen Kohlenstoffallotrope.®!
Einer dieser Fille hat es geschafft, in drei Jahrzehnten einen
Komplexitiatsgrad zu erreichen, fiir den der ,,Aphorismus*
acht Jahrhunderte bendtigt hat.

Fehler zu finden, ist leicht. Wir wollen aber versuchen, auf
zwei Arten dariiber hinaus zu gehen. Zuerst wollen wir bo-
denstdndige Vorschldge fiir eine effektivere Literatursuche
machen. Und selbst einen Ratschlag dafiir geben, was Sie —
was Gott verhiiten moge! — tun sollten, wenn Sie eine ent-
scheidende Zitation iibersehen haben sollten. Und zweitens
werden wir — wenigstens fiir das Untergebiet, das wir hier
behandeln — ein der Computerzeit gemidfes Werkzeug vor-
stellen, mit dessen Hilfe Sie verhindern konnen, einen Narren
aus sich zu machen.

Warum wir zitieren

Dafiir gibt es zahllose Griinde; wir prisentieren eine
Auswahl.

1. Die Tradition der Gelehrsamkeit: Um Gleichnisse zu
mischen, wenn nicht gar Zwerge auf Gigantenschultern zu
stellen: Wir sind Glieder einer Kette. Zitieren ist normal,
mindestens so alt wie die Faulheit, die oft dahintersteht, wenn
wir denjenigen das Ansehen versagen, das sie eigentlich ver-
dienen. Die europdische, afrikanische und asiatische Gelehr-
tenkultur hat an uns eine Tradition weitergereicht, die sich zu
erhalten lohnt. Und nicht nur in Anatevka. Werfen Sie einen
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Blick auf die mit Zitaten tibersédte Orthograhie einer Seite des
Talmud (redigiert 600 Jahre nach unserer Zeitrechnung)™
oder in die Schriften des Konfuzius (551-479 v. Chr.), der die
ilteren Texte des Shang-su (oder Shu-ching, das ,,Buch der
Urkunden®) zitiert;"! die , Kette der Gelehrsamkeit* ist of-
fenkundig. Anthony Grafton zeichnet in seinem kostlichen
Buch ,,The Footnote: A Curious History* die Entwicklung
des Zitierens in der europdischen Geschichtsliteratur nach,
beginnend mit der Renaissance (Deutscher Titel: ,,Die tra-
gischen Urspriinge der deutschen FufBnote“, dtv, Miinchen
1998).

2. Historie. Ja, es gibt Neues auf unserer Welt — ein
Gramm Buckminsterfulleren, die spezielle Relativitdt. Aber
fiir alles, absolut alles gibt es Vorldufer, selbst fiir das ge-
nannte Molekiil und die Theorie dariiber. Wenn wir ethische
Uberlegungen an dieser Stelle einmal auBer Betracht lassen:
Wir sind unverfroren und ununterbrochen daran interessiert,
wie das Neue entstand. Wissen wird erhalten und wir re-
spektieren das.

3. Zweckmiifligkeit. In unseren wissenschaftlichen Publi-
kationen nutzen wir die Messungen anderer. Wir verwenden
auflerdem ihre Defintionen, Konzepte und Methoden. Es ist
uneffektiv, die kalorimetrischen Messungen zu wiederholen,
mit deren Hilfe die Warmeentwicklung beim Verbrennen von
— sagen wir: 10 g Ethanol — bestimmt wurde. Oder die
Rechnungen iiber die mittlere Position eines Elektrons in
einem Atom mit vielen Elektronen zu wiederholen. Also zi-
tieren wir das NIST Chemistry WebBook, eine elektronische
Ressource, die vom National Institute of Standards and
Technology vorgehalten wird (das seinerseits experimentell
bestimmte Daten zur Bildungswirme des Ethanols zitiert und
kritisch miteinander vergleicht).”! Tm zweiten Fall fiigen wir
ein Zitat tiber Desclauxs klassische Tabellen iiber atomare
Berechnungen ein.”

4. Vermeidung von Doppelarbeit. Wir zitieren, weil wir
nicht unnotig das, was vorher getan wurde, wiederholen
wollen und sollen. Wir wollen Doppelarbeit vermeiden.
Wohlgemerkt: Selbstverstandlich miissen sowohl experi-
mentelle Messungen als auch Computerbeweise iiberpriift
werden. Wihrend wir dieses schreiben, erscheint ein Bericht
iiber die Supraleitfidhigkeit einer Substanz bei 200 K, die es
seit ewigen Zeiten in chemischen Laboratorien gibt: Schwe-
felwasserstoff. Sie konnen sicher sein, dass dieses Experiment
in mehreren Laboratorien wiederholt wird. Das ist iibrigens
recht schwierig, ganz anders als z. B. bei Cuprat-Supraleitern.

Die vielgepriesene Reproduzierbarkeit wissenschaftlicher
Messungen muss immer wieder auf den Priifstand gestellt
werden. Die ,,wissenschaftliche Methode* wird dadurch in
keiner Weise verletzt.”)

Sollte die neunte Synthese von Palau’amin publiziert
werden ? Selbstverstiandlich, wenn das Syntheseziel auf einem
anderen Weg als dem der Erstsynthese erreicht wurde oder
sich sonstwie unterscheidet.

Sollte der Entwurf eines Kohlenstoffallotrops, von dem
behauptet wurde, dass er beispiellos sei, publiziert werden,
wenngleich eine Publikation iiber dasselbe Allotrop bereits in
der chemischen Literatur vorliegt? Diese Frage wird uns in
den beiden detaillierten Fallstudien beschéftigen, die wir hier
priasentieren. Aber wir wollen uns einem Urteil nicht ent-
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ziehen: Nein — es sei denn, die zweite Arbeit vergrof3ert den
Wert des Entwurfs, etwa durch Berechnung einer bestimmten
Eigenschaft.

5. Begriindung von Glaubwiirdigkeit. Wir zitieren, damit
unsere Fachkollegen sehen, dass wir die Literatur kennen.
Dadurch wird der Grund dafiir gelegt, dass unsere Entde-
ckung oder Einsicht als neu und Versténdnisfortschritt an-
gesehen wird. ,,Spinner-Veroffentlichungen erkennt man am
Mangel an Liteteraturzitaten oder an exzessiven Eigenzita-
ten.

Eine Taxol-Synthese, die nicht Robert A. Holtons Erst-
synthese zitiert,'”) wird vermutlich nicht zur Publikation an-
genommen. Das Erwdhnen der acht anderen Synthesen, die
in Wikipedia gelistet werden, fiihrt in die graue Zone des zu
wenig/genau richtigen/zuviel Zitierens. Wenn ein guter Dok-
torand so weit ist, dass er seine Dissertation schreiben kann,
konnte er 90% der Literaturzitate vorhersagen, die in einer
Veroffentlichung mit dem Thema seiner Arbeit zitiert wer-
den. Was allerdings kaum Trost ist, wenn sie nicht Mitautoren
der entsprechenden Arbeit sind.

6. Prioritiit. Wir zitieren andere (und auch unsere friihe-
ren Arbeiten), um unsere eigenen Forschungen als neuartig
zu etablieren, als verschieden von dem, was frither getan
wurde.

Hier lauert Gefahr! Wenngleich es eine natiirliche Ten-
denz gibt, die Kraft unserer eigenen Originalitit zu bezwei-
feln (Reden wir iiber uns selbst?), scheint das Studium der
menschlichen Natur in eine andere Richtung zu weisen: Die
Menschen neigen dazu, die Qualitdt dessen, was sie getan
haben, zu iiberschidtzen. Wir hassen Publikationen von Au-
toren, die sich einbilden, ihre eigenen Originalitédtsanspriiche
damit begriinden zu konnen, dass sie das partielle Verstdnd-
nis, dass ihren Arbeiten vorausging, herabsetzen, dass sie
Fehler zitieren, Auslassungen, alles, was nicht geklappt hat.
Die Psychologie dieses Verhaltens ist nur allzu durchsichtig:
Wenn man selbst wenig zu sagen hat, weist man gerne darauf
hin, was andere Menschen falsch gemacht haben. Wer selbst
etwas wirklich Neues mitzuteilen hat, verhilt sich nie so. Er
stellt das vor, was er getan hat.

Dennoch ist Prioritdt wichtig. Auf den ersten Blick konnte
man meinen, dass Prioritdtsfragen fiir die ,,Wissenschaft“
ohne Belang seien. Wenn Einstein nicht im Jahre 1905 die
Gleichung E = mc” abgeleitet hitte, hitte das sicherlich schon
bald ein anderer getan.""! Oder vielleicht auch nicht so bald...
Aber aus psychologischen Griinden ist das aus zwei Griinden
eine wenig informierte Sichtweise. Wenn man zum einen die
armseligen finanziellen Belohnungen des iiberwiegenden
Teils wissenschaftlicher Forschungen als gegeben betrachtet,
so sind die Ideen, die wir haben, und die Molekiile, die wir
herstellen, die ,,Kinder unserer Gedanken®. Als solche sind
sie unbezahlbar. Und wenn irgendjemand versdumt, sie zu
zitieren, fiihlt sich das wie eine Verletzung an.'”! Zweitens:
die Wahrheiten, die wir sammeln, die Molekiile, die wir her-
stellen, sind universell. Aber unsere Welt wird durch dieje-
nigen gestaltet, die das Neue erschaffen. Und sie erzielen
dieses, indem sie miteinader in einer bestimmten zeitlichen
Abfolge wechselwirken. Die Welt édndert sich durch Zufall
und die Umstdnde. Wenn Kekulé uns nicht vor 150 Jahren die
Struktur des Benzols gegeben hitte, hitte sich die organische
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Chemie in eine andere Richtung entwickeln konnen, indem
sie Molekiile und Reaktionen auf andere Weise betrachtet
hitte als wir sie durch unsere chemische Erfahrung kennen.

Prioritét zu etablieren, ist also wichtig. Und das besonders
wenn praktische Bedeutung, die durch kommerziellen Wert
belegt wird, ins Blickfeld kommt. Die Belohnungen sind das
beste, was man fiir Geld kaufen kann. Die Anerkennung der
Prioritét erfolgt hier iiber das Patentsystem, ein rechtliches
Einverstindnis, eine Erfindung auszubeuten im Austausch
gegen seine Enthiillung. Leider haben wir hier nicht Platz und
Zeit, die faszinierende Logik von Prioritdt und Zitation in
Patenten zu sondieren, die Praxis, Patente zu ,,priifen”, um
gegebenenfalls frithere Entdeckungen zu finden.

Auch auBlerhalb des Patentwesens ist die Bedeutung von
Entdeckungen manchmal schwierig zu ermitteln. Wir ver-
weisen den Leser auf die fasziniernde Geschichte der Ent-
deckung und Patentierung der Laser,"” oder auch auf die
Geschichte der Entdeckung des Sauerstoffs, die Gegenstand
eines Theaterstiicks von Carl Djerassi und Roald Hoffmann
ist.14]

7., Einflussangst* iiberwinden. Diese Kategorie schlie3t
sich nahtlos an die vorherige an. Der Ausdruck ist Harold
Blooms bemerkenswertem Buch entnommen,'™™ und wir
danken Mario Biagioli fiir seinen Hinweis darauf."®! Wir sind
wandelnde Ansammlungen von Einfliissen — unserer Eltern,
unserer Lehrer, der Veroffentlichungen, die wir gelesen ha-
ben. Und irgendwie machen wir aus diesem Flickenteppich
von Einfliissen — unterstiitzt vom Wirken des Zufalls — das
Neue: ein Molekiil, das tatsdchlich vorher noch nicht auf der
Erde war, eine neue Theorie. Wie konnen wir ,,original* sein,
wenn so viel in das hineingeht, was wir tun?

Harold Bloom sah diese Spannung am ausgeprégtesten
bei Dichtern, denn ihre Stédrke ist ihre Originalitdt — ganz
dhnlich wie bei Wissenschaftlern. Bloom erarbeitete eine
Typologie der von Dichtern explizit oder im Unterbewusst-
sein genutzten Strategien zur Verneinung, zum Ausweichen
und ganz allgemein dem Finden von Wegen zur Vermeidung
des Einflusses anderer Dichter. Es lohnt sich, iiber diese
Kategorien zu lesen, denn man kann Punkt-fiir-Punkt Paral-
lelen zu den Erfahrungen zeitgenossischer Chemiker erken-
nen.

Zitationen erlauben Chemikern, die Einflussangst zu
bédndigen. Wir zitieren Arbeiten, die ,ein Stiick weit“ den
unsrigen vorangingen. Wir benennen diese Stiicke — ob fak-
tischer oder konzeptioneller Natur —, die das, was wir tun
beeinflussen. ZugegebenermalBen ziemlich selektiv, und ge-
legentlich fiihrt uns dieses Verhalten in Schwierigkeiten. Das
Netz von rund 50 Zitationen, die fiir eine typische chemische
Veroffentlichung charakteristisch sind, enthiillt diese Ein-
flisse. Und dient gleichzeitig dazu, die zugrundeliegenden
Zweifel des Autors iiber die Originalitit seiner Arbeit zu
beschwichtigen.

8. Die Welt verbinden. Es ist wunderbar, nicht nur den
brillanten Syntheseplan einer organischen Synthese zu er-
kennen (oder den brillanten Rettungsplan, wenn der ur-
spriingliche Plan gescheitert ist), sondern auch die Nutzung
einer Vielzahl von Synthesemethoden, die hier und da iiber
die chemische Literatur verstreut sind. Und fiir einen Theo-
retiker: Was fiir ein Vergniigen, iiber eine Denkmethode zu
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verfiigen, mit deren Hilfe ein oder zwei ratselhafte Probleme
verstanden werden konnen, von denen niemand gedacht
hitte, dass sie etwas miteinander zu tun haben. R. B. Wood-
ward spricht hieriiber in seiner Cope Lecture,!” und aus dem
gleichen Grunde hat Roald Hoffmann seine Nobelvorlesung
der Isolobalanalogie gewidmet!" und nicht der Geschichte
der Orbitalsymmetriekontrolle chemischer Reaktionen.

9. Fairness. Was fiir altes Konzept, konnten manche sa-
gen. Ist das nicht in der heuchlerischen Klassenstruktur des
kolonialen Gentlemans verankert? Keineswegs, Fairness ist
wichtig. Am Ende zitieren wir, um fair zu sein. Um die
Leistungen derjenigen anzuerkennen, die vor uns kamen.
Dahinter steht ein nicht geduBertes Ideal: die gemeinsam
geteilte Auffassung eines Corpus verldsslicher wissenschaft-
licher Information, der von vielen individuellen Beitrigen
errichtet wurde. Und die Freude daran, dass es in einer be-
driangten Welt einen Ort gibt, an dem die Dinge ungeféhr so
sind, wie sie sein sollten. Wissenschaft ist eine Mikrogesell-
schaft, und es war Merton der fiir uns beschrieben hat, wie
sich diese Gesellschaft von anderen unterscheidet. Eine ihrer
grundlegenden Plichten (und Befriedigungen) ist es, dort
Anerkennung zu zollen, wo Anerkennung geboten ist. Nach
Mario Biagioli ist Wissenschaft auch ein Gemeingut, und
Zitationen bilden einen Teil der Gebiihren, wenn man es
nutzen will.

Was unsere Journale sagen

Die American Chemical Society hat ,,Ethical Guidelines
to Publication of Chemical Research“ vorgelegt.') Uber das
Zitieren heif3t es dort:

»Ein Autor soll die Publikationen zitieren, die die Natur
der beschriebenen Arbeit beeinflusst haben und die den Leser
rasch zu den fritheren Arbeiten fiihren, die unverzichtbar fiir
das Verstindnis der vorliegenden Untersuchungen sind. Aufer
bei Ubersichtsartikeln sollten Zitationen, auf die sich die vor-
liegenden Arbeit nicht bezieht, so gering wie moglich gehalten
werden. Der Autor ist verpflichtet, eine Literatursuche durch-
zufiithren, um die Originalpublikationen zu finden und dann
zu zitieren, die nahe verwandte Arbeiten behandeln. Wird fiir
die Arbeit kritisches Material in der Publikation genutzt, sollte
auch auf Quellen hingewiesen werden, die von Nichtautoren
zur Verfiigung gestellt wurden.*

Die European Association for Chemical and Molecular
Sciences schreibt in ihren ,,Ethical Guidelines for Publication
in Journals and Reviews“:*"

LAutoren haben die folgenden Verpflichtungen:

3.1 Wissenschaftliche Daten sollen auf ehrliche Weise ge-
sammelt und interpretiert werden. Herausgeber, Gutachter,
Leser und Verleger haben das Recht anzunehmen, dass ein-
gereichte (und publizierte) Manuskripte keine wissenschaftli-
chen Unehrlichkeiten und/oder Filschungen enthalten, u.a.
keine frei erfundenen Resultate, plagiiertes Material, Auslas-
sung von Literaturzitaten, falsche Auflerungen zur Prioritiit,
,versteckte“ Mehrfachverdffentlichungen derselben Resultate
und falsche Autorenschafft.

3.3 Schon publizierte Arbeiten, die mit dem eingereichten
Manuskript in Verbindung stehen, sollen durch korrekte Li-
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teraturzitate und Zitationen ihre angemessene Wiirdigung
finden. Alle Quellen sollen angegeben werden und wenn ein
signifikanter Anteil der Arbeit Ergebnisse anderer nutzt, soll
die Zustimmung des Autors in Ubereinstimmung mit den
Copyright-Gesetzen eingeholt werden.

Der Council of Science Editors (CSE) publizierte im
Jahre 2006 ein ,,White Paper on Promoting Integrity in
Scientific Journal Publications®, das 2012 in revidierter Form
vorgelegt wurde.” Wir gewannen bei der Lektiire der 81
Seiten des Berichts den Eindruck, dass der CSE von Angst
getrieben wird. Was die Literaturzitate anbelangt, enthélt das
Weilbuch eine ganze Sektion iiber die Manipulation von
Zitaten, aber von einer guten Zitationspraxis ist — so weit wir
das erkennen konnen — nur zweimal die Rede:

»Der Gutachter sollte sicherstellen, dass eine Beobachtung
oder ein Argument, das bereits friither publiziert wurde, von
einem einschliagigen Zitat begleitet wird, und soll den Her-
ausgeber sofort darauf aufmerksam machen, wenn er eine
Doppelpublikation bemerkt.

...Herausgeber sollen von Autoren fordern, dass diese re-
levantes Material zitieren und referieren, auf dem die einge-
reichte Arbeit beruht.“

Dieses sind wohldurchdachte AuBerungen, aber insge-
samt enttduscht das Weibuch. Kodices und Richtlinien die-
nen vielerlei Zwecken. Selbst wenn wir wissen, dass Men-
schen sie verletzen, stellen wir mit diesen Regeln ideales,
doch realistisches Verhalten vor. Sie dienen ganz sicher mehr
oder weniger rechtlichen Standards, sollte es zu ihrer Uber-
schreitung kommen. Sie haben aber auch einen moralischen
und ermahnenden Zweck. Wir denken {iiberdies, dass es ge-
nauso wichtig ist, jungen Mitgliedern unserer Profession zu
zeigen, was richtig und gut ist, wie auch, wo die Grenzen
liegen, an denen die Regelverletzung beginnt.

Wir wiinschten, unsere Journale sagten mehr. Tatsdchlich
stellt die Zitationsethik einen Bereich dar, auf dem sich der
altehrwiirdige Peer-review-Prozess bewéhrt hat. Wissen-
schaftler sind Menschen und Menschen sind Menschen, will
sagen, sie sind faul, selbst wenn sie anstdndig sind. Roald
Hoffmann hat sich sorgféltig mit nichtbegutachteten Arbei-
ten beschiftigt, so wie sie z.B. in arXivi?’! erscheinen (ein
Kommunikationsforum, fiir das sich Chemiker kaum inter-
essieren, aber das in weitem Umfang von Physikern, Astro-
nomen und anderen genutzt wird). Thm scheint, dass diese
Veroffentlichungen es oft an der Qualitét ihrer Illustrationen
missen lassen sowie der Fairness und Angemessenheit, mit
der sie die Literatur zitieren. Wir postulieren, dass dieses
nicht aus Boshaftigkeit geschieht, sondern aus Faulheit. In
einem ordentlich begutachteten Journal nehmen die Gut-
achter den Mantel der Kritik an. Es ist ihre Aufgabe, Méngel
zu entdecken, und oft drgern wir uns dariiber, wenn es sich um
unsere eigenen Manuskripte handelt, die kritisiert werden.
Wenn die Gutachter sorgfiltig ausgewdhlt werden — und es ist
das Metier des Herausgebers, das zu tun — dann ist hier der
Ort, an dem die Gutachter glanzen konnen. Sie berichten uns
Arbeiten, die wir iibersehen haben, iiber Arbeiten, denen wir
mehr Anerkennung hétten zollen sollen. Sie halten die Ethik
des Zitierens aufrecht. Und dass die Autoren ihre Zeich-
nungen und Diagramme verbessern sollen, darauf achten sie
auch.
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Gebrauch fithrt zu Missbrauch, das gehort zur conditio
humana. Die meisten Zitationssiinden sind Unterlassungs-
siinden. Aber es gibt auch bewusste Siinden. Wir vermeiden
an dieser Stelle eine ausfiihrliche Diskussion von wissen-
schaftlichem Fehlverhalten, Filschung und Plagiarismus.®
Nicht weil wir nicht von ihnen wiissten und nicht, weil sie
unwichtig wédren. Wir lassen sie unberiicksichtigt, weil wir
nicht davon abgelenkt werden wollen, zu zeigen, dass richti-
ges Zitieren wirklich zdhlt, und dabei helfen wollen, dass die
Zitationspraxis vieler Menschen besser wird. Denn, wie
Harriet Zuckerman uns schrieb,?¥ es ist nicht schlecht, Wis-
senschaftler an diesen Mehltau zu erinnern, der auf unserem
Beruf liegt, ganz zu schweigen von seiner offenbaren Zu-
nahme.

Wenn das Zitieren unser Thema ist, ist es besonders
wichtig, dass wir dem Leser eine Auswahl fritherer Gedanken
dazu présentieren. Nicht zuletzt um — neben anderen Dingen
— zu demonstrieren, wie unoriginell wir sind... Das werden
wir tun — aber jetzt ist die Zeit, zu spezifischen Beispielen
vorzudringen.

Kohlenstoffallotrope

Wir werden uns zundchst mit hypothetischen Strukturen
des wohl wichtigsten chemischen Elements beschéftigen:
Kohlenstoff. Diamant und Graphit sind seit Jahrtausenden
bekannt. Aber es ist gerade einmal 100 Jahre her, dass wir mit
Hilfe der Einkristall-Rontgenstrukturanalyse nahezu gleich-
zeitig die Strukturen und die Maf3e des kubischen Diamants
(1) und des Graphits (2) kennenlernten.”*! Graphit ist in
hexagonaler und in Bernal-Form bekannt, die durch unter-
schiedliche Stapelung von dem entstehen, was wir heute
Graphenlagen nennen. Hexagonaler Diamant oder Lonsda-
leit wurde einige Jahre spéter beschrieben, wenngleich seine
Existenz in neuerer Zeit in Frage gestellt wurde.””)

Es wurde schon friih deutlich, dass Diamant und Graphit
— wenigstens auf dem Papier — tatsdchlich nur die ersten
Mitglieder einer Familie von Polytypen sind. Die kleinen
Dispersionsenergien, die bei der Aggregation von Graphen-
lagen auftreten, bedingen eine Anzahl von Stapelungsweisen:
AA, AB, ABC usw. Fiir Diamant, mit seinen starken Bin-
dungen zwischen dem, was wir als horizontale Cyclohexan-
artige Schichten wahrnehmen (das ist zum Teil eine Illusion,
die sich aus unserer Unféhigkeit ergibt, Schichten und wahre
Tetraedersymmetrie zu integrieren; es gibt Cyclohexanringe
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in Sesselkonfiguration, aber keine ausgepridgten axialen und
dquatorialen Bindungen in kubischem Diamant), kann man
sich Polytypie gleichfalls vorstellen. Lonsdaleit ist der erste
Vertreter einer unendlichen Serie. SiC verkopert sie in der
Realitdt — mit Gewalt.

Die Neigung der Menschen zur Brandstiftung kennt keine
Grenzen. So kennen wir schon lange eine Vielzahl pyrolyti-
scher Kohlenstoffe, die sich der Strukturbestimmung bisher
allerdings entzogen haben. Aus dem Studium eines von die-
sen, kam 1946 H. L. Rileys Struktur 3,”! vermutlich der erste
Vorschlag eines hypothetischen Kohlenstoffallotrops.

Struktur 3 besitzt offenkundig eine geringe Dichte und ist
verhiltnisméBig wenig gespannt. Rileys Kohlenstoff, spiter
.Polybenzol“ genannt,” wird bei hohem Druck keine
Chance gegeniiber Diamant haben. Aber eines Tages werden
Chemiker einen pfiffigen Weg finden, ihn bei Normaldruck
herzustellen.

Als néchstes Mitglied wirklicher Allotrope kam das
Buckminsterfulleren. Urspriinglich nur ein Schimmer in den
Augen von Theoretikern (die sich alle gegenseitig nicht zi-
tierten),®” traurigerweise ignoriert, und dann wirklich ent-
deckt bei Untersuchungen der Kohlenstoffablation in der
Gasphase!! und schlussendlich in Substanz hergestellt.”?!
Heutzutage vergleichsweise preiswert, stellt dieses Molekiil
das thermodynamisch instabil, aber kinetisch persistent ist,
eine wunderbare Verkniipfung von Chemie und Physik dar.
Und, natiirlich, gibt es die Familie der groferen und ebenso
persistenten Fullerene, sowie die Nanorohren.

Wir wollen die Fullerene keineswegs vernachlédssigen,
aber uns hier doch auf die dreidimensionalen, unendlichen
Netzwerke elementaren Kohlenstoffs beschréanken.

Einer von uns (Roald Hoffmann)*! und Ivan V. Stan-
kevich®! begannen in den frithen 1980er Jahren unabhingig
voneinander iiber Kohlenstoffallotrope nachzudenken. Hier
zeigen wir zwei Strukturen, die von der Hoffmann-Gruppe
vorgeschlagen wurden: 4% (zusammen mit Tim Hughbanks,
Miklos Kertesz und Peter Bird) and 55 (mit Mike Bucknum;
weitere Arbeiten iiber 3,4-verkniipfte Netze mit Ken Merz,
Sandy Balaban).”! Wo verfiigbar, fithren wir fettgedruckte
Symbole aus drei Buchstaben fiir Netze ein (wie von M.
O’Keeffe vorgeschlagen)®™, hier ths bzw. tfi. Tfi steht fiir
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three-four-i, und es gibt auch tfa, tfb usw. Sowohl ths als auch
tfi sind in vielen Koordinationsnetzwerken beobachtet wor-
den. Die Netze in Strukturen 1, 2, 3 werden dia, hecb bzw. pbz
genannt.

i
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4 3-c 10%-ths

Sobald Rechnungen in einer Basis ebener Wellen fiir
ausgedehnte Systeme leicht durchfiithrbar geworden waren,
offneten sich sozusagen die Schleusentore. Rechnergestiitzte
Chemie und Physik auf einem mittleren Niveau waren immer
einfacher als das Experiment. Wir haben mehrere hundert
Veroffentlichungen gezdhlt, in denen ,,neue” Kohlenstoft-
allotrope vorgestellt wurden. ,,Neu“ in Anfiithrungsstrichen,
weil es, wie wir zeigen werden, viele Wiederholungen gab.
Und die Titel der Arbeiten, die sie beschrieben, endeten nicht
bei ,,neu” oder ,neuartig®. Erweiterungen wie ,,superhart®,
»erstaunlich stabil® und ,,existenzfdhig” schossen ins Kraut.
Wir wollen uns nicht in das hineinziehen lassen, was hier
getrieben wird: Reklamerummel.*®!

Wir beginnen zunéchst mit einer von zwei Fallstudien
iiber ,,Zitationsamnesie*“ auf dem Gebiet der Kohlenstoffal-
lotrope. Wir tun das nur mit Beklemmung, da die Terminolgie
dieses Untergebiets der Festkorperchemie rasch ins Ge-
heimsvolle wichst. Nimmt man die traurige Verschachtelung
unserer molekularen Wissenschaften als gegeben an, baut
sich bei der Ausweitung in die dritte Dimension dessen, was
sich bei nidherer Betrachtung als nicht mehr als die einfachs-
ten Bausteine der organischen Chemie erweist, sehr rasch
eine Komplexitéit auf, die unsere Verstandeskraft eintriibt,
nicht zuletzt, wenn man auch an die zur Beschreibung der
Netzwerke erforderliche Nomenklatur denkt. Uns ist diese
Tatsache bewusst, und wir entschuldigen uns beim Leser, dass
wir sie Details unterwerfen, die nun einmal zum Verstindis
unserer Fille erforderlich sind (oder auch Mertons ,,Auf den
Schultern von Riesen). Wir verzeihen Thnen, wenn Sie den
folgenden Abschnitt querlesen.

Davides Geschichte

Im August 2014, wihrend er mit dem Aufbau einer Da-
tenbank fiir Kohlenstoffallotrope beschiftigt war, stief3 einer
von uns (Davide M. Proserpio) auf eine Arbeit in Phys. Rev.
Lett., in der ein dreidimensionales Kagome-Gitter (CKL) fiir
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elementaren Kohlenstoff vorgeschlagen wurde, zusammen
mit einem strukturell dhnlichen, sich durchdringenden Gra-
phennetzwerk (IGN).””! Die Autoren berichteten nicht die
Koordinaten — ein Trend, der in der Literatur tiber hypothe-
tische Kohlenstoffallotrope recht weit verbreitet ist und dazu
fiihrt, dass die Resultate nur schwer reproduzierbar sind —,
lediglich die Elementarzelle und einige Bindungsldngen.
Dennoch war offenkundig, dass das beschriebene 4-ver-
kniipfte Netz dasselbe war wie eines, das hcp-C3 genannt
worden war und 1999 von P. A. Schultz, K. Leung und E. B.
Stechel aus den Sandia National Laboratories vorgestellt
wurde [

Dieses Netz enthélt kleine Dreiringe und wurde spéter in
dem Zeolith Nitridophosphat-1 beobachtet und NPO ge-
nannt."!! Daher der Netzname npo in der RCSR-Datenbank
(6). Durch eine tiefergehende Analyse fanden wir, dass npo
bereits 1992 als Netz 36 in Abbildung 2 von M. O’Keeffe in
seiner Ermittlung uninodaler Netze mit Dreiringen identifi-
ziert worden war, die wiederum auf J. V. Smith im Jahre 1979
zuriickgeht (Netz 94 in seiner Abbildung 7), und beide schon
1977 von A. F. Wells als Abbildung 9.15a und 9.16 in seinem
bemerkenswerten Buch beschrieben wurden.*!

6 4-c 3.65-npo

Die Geschichte beginnt hier erst! Im Jahre 2003 wurde
npo als eine hexagonale Kugelpackung 4/3/h3 von Sowa,
Koch und Fischer in ihren fortlaufenden Forschungen be-
schrieben, deren Ziel die vollstandige Ableitung aller ho-
mogenen Kugelpackungen war und in den 1970er Jahren
begonnen wurde.””! In neuerer Zeit (2012) wurde npo als hep-
C3 reexaminiert.!*”! Zusitzlich ldsst sich das strukturell ver-
wandte IGN (siche oben) auf ein Netz zuriickfiihren, das als
3 4-bik-Cmem!*”! bezeichnet und als ZGM-12 beschrieben
wurde. %! Tatsiichlich konzentrieren sich die Arbeiten iiber
CKL und IGN auf Eigenschaften, die in dem vorangegange-
nen Bericht tiber hep-C3 and ZGM-12 nicht untersucht wor-
den waren, aber wie auch immer...

Aber niemand kann sich seiner Sache auf diesem Gebiet
sicher sein, denn viele Netzwerke waren bereits bekannt be-
vor sie als Kohlenstoffallotrope wiederentdeckt wurden. In
der Tat wurde in der schon zitierten Veroffentlichung aus dem
Jahre 1999 tiber hep-C3 iiber ein raumzentriertes tetragonales
Allotrop mit Vierringen als bct-C4 berichtet. Die bibliogra-
phische, elektronische Suche war damals viel schwieriger, und
P. A. Schultz, K. Leung und E. B. Stechel haben deshalb auch
iibersehen, dass dasselbe Netz schon frither von R.H.
Baughman und D. S. Galvao beschrieben™! und dort als Te-
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tra(2,2)tubulan bezeichnet wurde. Es wurde im iibrigen von
derselbe Gruppe einige Jahre spéter erwidhnt und dann als R,
bezeichnet.P!

Was ist ein Namen? Dasselbe Netz ist auch als ,,recht-
eckiger Kohlenstoff* bezeichnet,™ mit korrekter Erwihnung
der Arbeiten von Baughman; einfach als ,,D* | mit keinerlei
Zitaten auBer einem zu A. F. Wells’ bahnbrechenden Arbei-
ten (sieche unten); als (2,2)I4/mmm(2)®Y ohne spezifische
Referenzen.

Nach einigen Jahren der Ruhe riss eine wichtige experi-
mentelle Arbeit iiber kalt komprimierten Graphit die Theo-
retikergemeinde aus ihrem Schweigen, und die Struktur er-
schien erneut in zwei Arbeiten im Jahre 2010: im Mérz als bet-
C,, mit ,,echten sp>-Kohlenstoffatomen*,”" unter Zitation der
Arbeit von Schultz aus dem Jahre 1999 und im Oktober als
schlichter ,,bct-Kohlenstoff*, der mit dem lakonischen Satz
vorgestellt wurde: ,,Diese Struktur scheint der in fritheren
Studien gefundenen &dhnlich zu sein.“ Hierbei wurden die
Arbeiten von Schultz (1999) und Strong (2004) zitiert.F” Jetzt
setzte ein veritabler Schwall an Publikationen ein, in dem die
selben Strukturen erneut berechnet wurden (zusammen mit
anderen hypothetischen Strukturen). Auch wurde iiber zahl-
reiche Eigenschaften berichtet,** " ohne dass allerdings die
dlteren Literaturzitate Erwdhnung fanden. Die frithen Ar-
beiten von Baughman wurden — zusamen mit den Arbeiten
von Umemoto (2012) — in lediglich zwei Arbeiten aner-
kannt.” Drei weitere Versffentlichungen zitierten die Arbeit
von Schultz aus dem Jahr 1999.7

Nur eine einzige Gruppe, die von E. A. Belenkov, hat alle
Zitate und Atomkoordinaten sorgféltig in einem Buch ge-
sammelt”! sowie in einigen Versffentlichungen zusammen-
gefasst.’” Sie verwendeten die Bezeichnung LA3 fiir bct-C,
und TB fiir npo.

Wendet man sich der eher chemischen Literatur zu, ist es
leicht, herauszubekommen, dass das Netzwerk bct-C, dort als
crb bekannt ist (7; das Borgeriist von CrB, und verwandten
Verbindungen).> Im Jahre 1988 wurde es von J. K. Burdett
und E. Canadell als ein tetraedrisches Kohlenstoffnetz vorge-
schlagen.™ Aber das Netz war dem groBen Strukturchemiker
A.F. Wells schon wesentlich frither bekannt. Man findet es
schon 1954 in seiner zweiten Arbeit der Serie ,,The Geome-
trical Basis of Crystal Chemistry*“. Dort wird es Net 7 genannt
und durch seine Abbildung 6 illustriert.” Im Jahre 1971 zeigt
W. Fischer bei seiner Suche nach tetragonalen Kugelpa-
ckungen crb als 4/4/t5 in seiner Abbildung 4. Und der
Zeolith-Fachmann J. V. Smith nennt es Netz 3. Im Jahre
1977 berichtet Wells in seinem Buch™! iiber crb als (4.6°)-a,
zusammen mit npo. In dem Absatz, der den Netzen mit dem
Punktsymbol m.n’ gewidmet ist,” schreibt er:

.Die Netze 3.6° und 4.6’ sind besonders eng verwandt,
denn sie bestehen aus zylindrischen ‘Tunneln’, auf deren
Winden planare Sechsecke eingeschrieben sind, wobei drei
Tunnel im 3.6°-Netz durch Dreiringe verkniipft sind und durch
vier Vierecke im 4.6’-System. Das letztere reprisentiert die
Anordung der Bor-Atome in CrB, [unser crb], und 3.6’ [unser
npo] entspricht den Positionen der Kugelzentren in der offenen
Kugelpackung 4, (hexagonale Variante) von Heesch und La-

ves...«I
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Die beiden Netze sind als Projektionen in Abbildung 9.15
und als Stereobilder von handgefertigten Modellen in dem
Zitat von Wells gezeigt (Abbildung 9.16 und 9.17). Die letz-
tere 4,-Kugelpackung npo wird auch in der zitierten Arbeit
von Wells aus dem Jahre 1954 in Abbildung 17 als eine Pa-
ckung von Tetraedern gezeigt. Wie npo, wurde auch crb als
das zugrundeliegende Netz fiir ein raumzentriertes tetrago-
nales Tectosilicat mit dem Zeolith-Namen BCT gefunden.

Einige Schlussbemerkungen. Jedem, der auf diesem Ge-
biet arbeitet, sollte kristallklar sein, dass er wohlberaten ist,
zuerst bei Wells nachzuschlagen,**!! wenn er sich ein neues
Netz ausdenkt, oder aber in neueren Datensammlungen wie
RCSR.[l Weitere Hinweise auf Netze findet man in Lit. [82].
Will man Netzsammlungen bei der Suche nach Allotropen
verwenden, seien Lit. [82,83] empfohlen. Die Geschichte, die
wir hier so ausfiihrlich nachgezeichnet haben, erinnert auch
an eine, die vor einigen Jahren iiber ein hypothetisches
Kohlenstoffallotrop erzihlt wurde,® dieses Mal war es 3-
verkniipft und wurde srs genannt.

Wir bemerken auflerdem traurig, dass die élteren Origi-
nalarbeiten viel weniger zitiert/erinnert werden als die bei-
den, die im Jahre 2010 das Gebiet aufmischten. Die bis heute
gesammelten Zitationen belaufen sich auf 23 fiir die Arbeit
von Baughman und Mitarbeitern (1993)°" und auf 25 fiir die
von Schultz et al. aus dem Jahre 1999.! Umemoto et al.
(2010)" bringen es auf 124 Zitate und Zhou et al.”” auf 60.
Hierbei handelt es sich nicht um Mertons ,,Ausloschung durch
Einverleibung*“, sondern um etwas anderes.

In summa: Nicht gerade Bernard von Chartres, aber
Heesch und Laves im Jahre 1933 (3.6°-npo) und Wells 1954
(4.6%-crb).

Zitate zum Zitieren

Wir wollen Thnen noch einen anderen Fall préisentieren,
aber vorher noch einmal zur Zitationspraxis zuriickkehren.
Wir sind nicht auf Originalitét erpicht, wenn wir beschreiben,
warum wir zitieren. Die Praxis des Zitieres an sich ist sehr alt,
wie wir schon erwidhnt haben. Die exakten Wissenschaften
kamen spét zur Zitation und liehen sich ihre Praxis aus schon
etablierten Formen des gelehrten Arguments in der Literatur,
dem religiosen Disput und der Rechtspraxis.

Friiher gab es Anleitungen zu einer guten Zitierpraxis. Als
Beispiel sei erwéhnt, was Jacques Barzun und Henry Graff in
der 5. Auflage des Buchs ,, The Modern Researcher” sagen —
die erste Ausgabe im Jahre 1957 hatte denselben Text:

,»,Obwohl der Forscher nie vollig frei von der Notwendig-
keit ist, seine Worte durch Fufinoten zu belegen, ist es nicht der
Autor, der die Zahl und Vollstindigkeit dieser Anmerkungen
bestimmt. Vielmehr werden diese vom vorliegenden Gegen-
stand und der angenommenen Leserschaft bestimmt. In dem
Mafie wie Fufinoten einen Teil der Bedeutung eines Textes
kommunizieren und seine Verlisslichkeit bescheinigen, sind sie
genauso wichtig wie jeder andere Teil einer Arbeit auch. Daher
sollte ein Autor ein Urteilsvermogen dariiber entwickeln, wann
und was als Fufinote erscheinen sollte.

Alle Zitate, die mehr als beiliiufige Sitze oder anonyme
Bemerkungen darstellen, erfordern eine Fufinote. Genauso wie
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alle neuen oder iiberraschenden Behauptungen und alle ei-
genstindigen Teile einer Demonstration oder eines Arguments.
Dariiber hinaus: Eine gute Faustregel ist es, einen Hinweis zu
schreiben, wann immer man das Gefiihl hat, dass eine wache
Person neugierig auf die Quelle einer Bemerkung ist.“/*!

Barzun und Graffs Buch, das sich vorwiegend an Geis-
teswissenschaftler wendet, enthélt ein umfangreiches und le-
senwertes Kapitel iiber ,,Die Regeln des Zitierens®, dem die
obigen Zitate entnommen sind.

Direkter an Naturwissenschafter wendet sich E. Bright
Wilson mit einem Rat aus seinen 1952 erschienenen Buch
,,An Introduction to Scientific Research*:

,Eine reichliche Anzahl an Zitaten ist wichtig, um dem
Leser den unmittelbaren historischen Hintergrund eines Pro-
blems zu vermitteln und friithere Versuche anzufiihren, es zu
losen. Hinweise sollten auch zur vollstindigeren Beschreibung
der verwendeten Apparaturen gegeben werden oder zur Be-
schreibung von Apparaturen und Methoden, aus denen die
nunmehr genutzten sich entwickelt haben. Alle von ‘aufien’
iibernommenen Messwerte, Tatsachen, Gleichungen oder Ar-
gumente sollten durch Literaturzitate belegt werden. Und
schlieflich sollten alle Verdffentlichungen, die zu dhnlichen
oder gegensitzlichen Schlussfolgerungen gefiihrt haben, auf-
gelistet werden...

...Was die gesamte Angelegenheit der Wiirdigung anderer
anbelangt, einschlieflich eines angemessenen Blicks auf den
Hintergrund eines Problems in der Einfiihrung, den Referen-
zen im Hauptteil und des Verdiensts anderer am Ende einer
Arbeit, so ist eine grofiziigige Haltung am wirkungsvollsten,
auch vom rein egoistischen Standpunkt. Wissenschaftler bilden
eine Gruppe, die praktisch nie von solchen Menschen getiuscht
wird, die sich selbst mit Leistungen anderer nach vorne drin-
geln. Das Versdumnis, angemessenen Bezug auf die Arbeit
anderer zu geben, kann grofiere Bitterkeit hervorrufen als
nahezu jede andere Verhaltensweise. “/%°!

Eine Broschiire der National Academies iiber ,,On Being
a Scientist: Responsible Conduct in Research,” die mittler-
weile in ihrer 3. Auflage vorliegt, enthélt einen empfehlens-
werten Abschnitt tiber das Teilen von Forschungsergebnissen.
Dort steht unter anderem:

»Sobald die Forschungsresultate publiziert sind, konnen sie
von anderen Forschern frei genutzt werden, um das Wissen zu
vergrofiern. Aber so lange bis die Resultate so weit bekannt
und vertraut geworden sind, dass sie zum Allgemeinwissen
zdhlen, sind diejenigen, die sie nutzen, verpflichtet, die Ent-
decker mittels Zitaten anzuerkennen. Auf diese Weise werden
Entdecker durch die Anerkenung ihrer Fachgenossen dafiir
belohnt, dass sie ihre Kenntnisse der Offentlichkeit zugiinglich
gemacht haben...

Zitationen sind wichtig bei der Interpretation der Neuar-
tigkeit und Bedeutung einer Verdffentlichung und sie miissen
deshalb sorgfiltig vorbereitet werden. Forscher sind fiir eine
griindliche Literatursuche verantwortlich, sie miissen voran-
gegangene Arbeiten genau zitieren. Diese Verantwortung
schlief3t ein, dass Autoren sich bemiihen sollten, die Original-
literatur zu zitieren (und zu lesen!) statt einer Verdoffentlichung
jiingeren Datums oder eines Ubersichtsartikels, die auf dem
friiheren Artikel beruhen. /"]
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Im Jahre 2010 schrieb D.M.P. zusammen mit Blatov und
O’Keeffe eine Arbeit iiber eine Nomenklatur von Netzen.””!
Diese Arbeit ist mehr als 300-mal zitiert worden, aber leider
ziemlich hiufig unter Benutzung der falschen Nomenklatur,
ndmlich derjenigen, die wir den Leuten zu vergessen lehren
wollten. Die Arbeit wurde zitiert, aber offenkundig nicht
gelesen. Simkin und Roychowdhury stellten ein stochasti-
sches Modell vor, mit dessen Hilfe der prozentuale Anteil von
Publikationen abgeschitzt werden kann, die tatsdchlich von
den Autoren gelesen wurden; das Resultat war eine entmu-
tigend kleine Zah].[*!

Auf der zweiten ,,World Conference on Research Integ-
rity* in Singapur vom 22.-24. Juli 2010 wurde ein Positions-
papier iiber ,,Responsible research publication: international
standards for authors®“ entwickelt. Es enthilt einige Punkte
(zu wenige in unseren Augen) iiber das Zitieren; unter an-
derem heif3t es da:

2.6 Autoren sollen die Arbeiten anderer in Form von Zi-
taten und Belegen genau darstellen.

4.3 Relevante friihere Arbeiten und Publikationen, gleich-
giiltig ob von anderen Forschern oder von sich selber, sollen
ordentlich belegt und zitiert werden. Die Primdirliteratur soll,
wenn immer moglich, zitiert werden.

4.4 Daten, Texte, Abbildungen oder Ideen, die auf andere
Forscher zuriickgehen, sollen ordentlich anerkannt werden
und nicht so prisentiert werden als stammten sie vom Autor
selbst. Originalzitate, die den Verdffentlichungen anderer
Forscher direkt entnommen wurden, sollen in Anfiihrungs-
zeichen erscheinen unter Angabe des korrekten Zitats.“*

Im Laufe der Zeit, so denken wir, sah man immer weniger
Anleitungen fiir den sich entwickelnden wissenschaftlichen
Autor, der eigene Lehrer und die wissenschaftliche Literatur
geniigten. In den Jahren zwischen 1963 und 1979 nahm das
Interesse an und das Schreiben iiber die Zitationspraxis zu,
wobei deren Beginn mit den Pionierarbeiten von Eugene
Garfield iiber Zitationsindices am Anfang dieser Periode lag.
Der entscheidende Punkt war hier, dass das Erstellen von
Zitationsindices nur dann wertvoll war, wenn es nicht auch
die Zitationspraxis war. Wie Gene schrieb:

»Es ist offenkundig, dass Zitationsindices nur in dem Mafle
wirksam sein konnen, wie die Bibliographien in publizierten
Veroffentlichungen akkurate Spiegelungen der friiheren Lite-
ratur sind.“"*"

In seiner bemerkenswerten Current Contents Kolumne, an
die sich die Alteren unter uns gern erinnern, schrieb Garfield
bei zahllosen Gelegenheiten in seinem wunderbaren, pri-
gnanten Stil tiber das Indizieren von Zitaten. Die briichigen
Einzelhefte dieser kleinen Zeitschrift sind weitgehend ver-
schwunden. Aber gliicklicherweise wurden Genes Essays
gesammelt.”!! In einem diser Aufsitze formulierte Garfield
auch eine kurzgefasste Liste iiber die Griinde, weshalb man
zitiert:1*

1. Um den Pionieren Ehrerbietung zu erweisen

2. Um verwandte Arbeiten anzuerkennen (Ehrerbietung
gegeniiber Fachkollegen)

Um die Methodik, die Ausriistung etc. bekannt zu machen
Um Hintergrundlektiire zur Verfiigung zu stellen

Um seine eigenen Arbeiten zu korrigieren

Um die Arbeiten anderer zu korrigieren

SN ]
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7. Um vorangegangene Arbeiten zu kritisieren

8. Um Anspriiche zu belegen

9. Um auf zukiinftige Arbeiten aufmerksam zu machen

10. Um Hinweise auf wenig verbreitete, weng indizierte oder
(noch) nicht zitierte Arbeiten zu geben

11. Um Daten und Fakten (wie physikalische Konstanten etc.)
zu belegen

12. Um Originalpublikationen, in denen eine Idee oder ein
Konzept (erstmalig) diskutiert wurde, zu identifizieren

13. Um Originalpublikationen oder andere Arbeiten vorzu-
stellen, die nach einem Namensgeber benannt werden, wie
etwa die Hodgkinsche Krankheit, Paretos Gesetz oder die
Friedel-Crafts-Reaktionen

14. Um Anspriiche oder Ideen anderer abzuwehren (,nega-
tive claims®)

15. Um Prioritiitsanspriiche anderer abzuwehren (,,negative
Ehrerbietung®).“

Wie man sieht, besteht eine betriichtliche Uberlappung
mit unserer Liste. Wir verdanken Gene viel — und deshalb
haben wir unsere vorliegende Arbeit ihm auch gewidmet.

Wohl wahr, die Pest der ,,Impaktfaktoren* und die zwei-
felhafte Anwendung ,,scientometrischer” Kriterien zur Be-
stimmung des Wertes von Individuen sind aus seiner Erfin-
dung hervorgegangen. Aber der Missbrauch wertvoller Er-
findungen ist leider allzu menschlich. Eugene Garfield ist
etwas besonderes. So schreibt zum Beispiel Harriet Zucker-
man: ,,Gene ist auf hochst unterschiedliche Art und Weise
auflergewohnlich. Auflergewdohnlich nicht nur fiir die Schaf-
fung von Zitationsindices fiir die (exakten) Wissenschaften,
sondern auch fiir die Sozial- und die Geisteswissenschaften.
Auflerdem hat er dafiir gesorgt, dass der Akt des Zitierens in
einem sehr grofien intellektuellen Zusammenhang platziert
wurde.“ Und Leah Rea McEwen sagt einfiihlsam: ,...er ist
iiber seine Techniken und die zugrundeliegenden Primissen
immer sehr offen gewesen, sehr freimiitig. Sie beruhen auf
wissenschaftlichen Kernpraktiken wie der Zitation, die es dem
individuellen Gelehrten gestattet, kenntnisreich an dieser Pra-
xis zu partizipieren.“!*

Roald Hoffmann hat eine im Jahre 2004 erschienene
Dissertation von Jeppe Nicolaisen,™ die z.T. veroffentlicht
worden ist,” als besonders lehrreich empfunden. Im 2. Ka-
pitel seiner Arbeit, das sich mit ,,Zitationstheorien* befasst,
argumentiert Nicolaisen, dass die Einstellungen gegeniiber
Zitaten stark von miteinander streitenden philosophischen/
soziologischen Weltbildern iiber die Wissenschaft beeinflusst
werden. Die eine Gruppe, mit einem realistischen/normativen
Blickwinkel, betrachtet Zitationen als einen Weg, wahr-
heitsgetreu tiber unseren Kenntnisstand iiber die Welt — ge-
wonnen durch Experiment und Theorie — zu berichten. Die
andere Gruppe, die man grob gesprochen als ,,soziale Kon-
struktivisten® bezeichnen konnte, sieht wissenschaftliche Er-
kenntnis als sozial konstruiert an; Zitationen werden damit zu
einem Werkzeug dieses Konstruierens. R.H., immer ein An-
hinger des Mittelwegs,” hilt beide Sichtweisen fiir wertvoll
und findet Nicolaisens Riickfithrung auf mogliche Einwidnde
gegen Mertons Ansichten besonders interessant.

Der Artikel von Nicolaisen enthélt auch eine reichhaltige
Liste von Referenzen zur Zitationsdiskussion. Wir erwidhnen
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hier nur eine kleine Auswahl, die eine leichte Bevorzugung
neuerer Arbeiten aufweist, in denen spezifische Félle aus der
Chemie diskutiert werden.”"'%! Die Beschriankung der Zi-
tate, die sich auf eine weit umfangreichere Literatur beziehen,
fiihrt uns schmerzlich vor Augen, dass wir damit dieselbe
existentielle Entscheidung treffen miissen, der sich jeder
Autor eines akademischen oder wissenschaftlichen Beitrags
stellen muss.

Als iiberaus wertvoll erweist sich ein Beitrag von Lutz
Bornmann und Hans-Dieter Daniel, auf den wir durch einen
Gutachter aufmerksam gemacht wurden. Diese Autoren le-
gen die grofite Sammlung von Studien zum Zitationsverhal-
ten vor, die uns bekannt ist, und leisten praktisch eine Me-
taanalyse der Literatur dieses Gebiets.'*]

Als fithrender Wissenschaftssoziologe des Zeitalters hatte
Merton ein besonderes Interesse an Zitation als Wahrung der
Reputation. Wie wir schon angemerkt haben, schrieb er iiber
das Stehen auf den Schultern von Riesen. Auch formulierte er
den Matthius-Effekt’®! und schlug die Idee der ,,Auslo-
schung durch Einverleibung* vor (er nannte sie ,,anatopisches
oder palimpsestisches Syndrom® in On the Shoulders of Gi-
ants).1° Wir werden unseren Essay mit einem Merton-Zitat
beenden.

Moderne Zeiten

Die Fille, die wir geschildert haben (und ein weiterer, der
noch kommt), sind Beispiele fiir das offene Scheitern der
Zitationspraxis: die Auslassung eines Zitats zu einer voran-
gegangenen Arbeit, weil diese dem Autor unbekannt war.
Sprechen wir ihn dafiir wegen Mangels an Beweisen frei.

In diesen Fillen ist das Versdumnis zu zitieren essentiell
fiir die Anspriiche, die mit der Publikation erhoben werden.
Die nicht zitierte Arbeit bildete klar einen Prizedenzfall.
Und wenngleich durch die Arbeiten, die wir erwihnen, ein
~Mehrwert“ geschaffen wurde, ist offenkundig, dass sie auf
andere Weise geschrieben worden wiren, hitten ihre Autoren
die fritheren Arbeiten gekannt. Ware der Wert der Arbeit
verringert worden? Vielleicht — obwohl die Menschen iiber
eine unbegrenzte Phantasie verfiigen, wenn es darum geht,
den Wert ihres eigenen Beitrags zu vergro3ern. Das Versagen
in diesen Fillen war sozusagen unschuldig. Und es war auch
unnotig; es hitte vermieden werden konnen.

Die Informationstechnologie und der Computer haben
den Zugang zur Literatur demokratisiert. Obwohl es kost-
spielig ist, SciFinder zu abonnieren, sagt uns unser anekdo-
tisches Gefiihl, dass die Literatur — und in ihr digital zu suchen
— heute leichter zugénglich ist als frither. Und nicht lediglich
in den reichen Léandern. Wissenschaftler mit einer Biegen-
oder-Brechen-Einstellung finden heute in der ganzen Welt
ihre Wege zu Journalen oder zu Suchwerkzeugen.

Google, Bing, Yahoo, Google Scholar und andere Such-
maschinen sind unglaublich leistungsfihig beim Ausgraben
von Informationen aus der wissenschaftlichen Literatur, auch
wenn ihre Webseiten sichtbar mit Reklamemiill verschmutzt
sind. SciFinder, Scopus und Web of Science stehen den
meisten Chemikern zur Verfiigung. Man muss das Suchen
aber lernen. Die Handwerkskunst des wissenchaftlichen Su-
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chens ist weitgehend intuitiv, nur teilweise richtig erlernt. Die
Ratschldge, die wir weiter unten geben, sind so offenkundig,
dass sie fast albern sind. Dennoch: das Offenkundige wird oft
nicht getan, wieder und wieder nicht.

Manches Suchen bleibt genauso schwierig wie es in den
Zeiten einer physisch vorhandenen Bibliothek war, mit den
endlosen Regalen und einschiichternden Bidnden von Che-
mical Abstracts und dem Zentralblatt. Herauszufinden, ob
bereits frither Berechnungen des CCCF-Molekiils durchge-
fiihrt wurden, ist vergleichsweise einfach; nach den Produk-
ten zu suchen, die durch seine Dimerisierung oder durch
Polymerisation entstehen konnen, ist schon schwieriger. Ei-
ner von uns (R.H.) war erstaunt dariiber, dass er im SciFinder
nach einer Struktur mit stereochemischen Details suchen
konnte, z.B. die einer trans-Verkniipfung eines Cyclobutan-
rings mit einem Cyclohexadien. Und war davon amiisiert,
dass einige der ,, Treffer” keine wirklichen Treffer waren, weil
irgendjemand eine Entscheidung féllen musste — eine falsche,
wie sich zeigte — tiber die Stereochemie der Ringverkniipfung
aus einer abstrahierten Publikation, aus der gerade jene nicht
hervorging.['”

Irgendwie denkt man, sollte es heute leichter sein, nach
Prizedenzfillen zu suchen. Und wir denken auch, dass das bei
der Suche nach einem neuen, computerbasierten Suchwerk-
zeug fiir unser spezifisches Problem der Kohlenstoffallotrope
so ist. Wie kann es dann aber sein, dass es derartige Zitier-
fehler gibt? Es sieht fast so aus, als sei die intellektuelle
Faulheit der Menschen im gleichen Maf3e gewachsen wie die
Informationstechnologien, iiber die sie verfiigen konnen!

Ein einfiihlsamer Gutachter dieser Veroffentlichung hat
Einspruch eingelegt gegen unseren bequemen Vorwurf der
Faulheit. Seine Worte verdienen es, hier zitiert zu werden:

,.Sind Wissenschaftler heute inhdrent fauler als in friiheren
Zeiten oder gibt es andere Faktoren? Vielleicht miissen sogar
sehr viele in Betracht gezogen werden, sofern sich die Primisse
des fehlenden Zitierens als nachhaltig erweist? Als dazu bei-
tragende Faktoren konnte man erwigen: i) den Trend zu in-
terdisziplinirer Forschung in neuerer Zeit, der dazu fiihrt,
Literatur auf Gebieten zu zitieren, auf denen man nicht un-
bedingt ein Fachmann ist, ii) die explosionsartige Zunahme an
wissenschaftlichen Publikationen, verstirkt dadurch, dass die
Tatsachen eine immer entfernter liegende Bedeutung anneh-
men, was fiir die jungen (und nicht mehr ganz so jungen)
Wissenschaftler zu einem stindigen Kampf fiihrt, um an der
Spitze stetig expandierender Gebiete zu bleiben wihrend neue
auf die Tagesordnung kommen, oder iii) als Folge des Infor-
mationszeitalters die exzessive Konzentration auf bibliometri-
sche Daten, die eine Rankingkultur ermutigt, die die wissen-
schaftlichen Methodik zu iibertrumpfen droht. In einer sich
beschleunigenden Kultur, in der niemand Zeit hat und Pro-
duktivitit alles ist, muss Gelehrsamkeit befiirchten, auf Kosten
von Zweckmiifigkeit zu leiden.“!""!

Gut gesagt! Wir wiirden dennoch argumentieren, dass es
einen der Computerzeit geschuldeten Anreiz zur Faulheit
gibt. Wir wechselwirken mit der Informationstechnologie und
sehen iberaus deutlich, wie effizient Computer bei be-
stimmten Problemen helfen konnen, sei es bei der Suche auf
unserem Laptop nach einem deplatzierten Satz oder beim
Umordnen der Endnoten dieser Publikation. Wenn wir des-
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halb den Computer anweisen, nach einem Molekiil oder ei-
nem chemischen Konzept zu suchen, vergessen wir nur allzu
leicht, dass da, wo man Abfall reinsteckt, auch Abfall raus-
kommt,'”! und in unserem psychologischen Vertrauen auf
das, was ein Computer leisten kann, annehmen, dass seine
Suche (mit unserer begrenzten Suchfrage) uns das Weltwissen
bringen wird.

Damit diese Veroffentlichung sich nicht in eine Jeremiade
verwandelt, lassen sie uns nur einen Satz zum Lob der Faul-
heit sagen. Im gegenwirtigen Zusammenhang hat diese
menschliche Eigenschaft wenigstens eines fiir sich: Es halt
Menschen davon ab, zu viele Zitationen zu verwenden.

Roalds Geschichte: Ein 3,4-verkniipftes Netz

Jetzt also der zweite Fall von Gedéachtnisschwund beim
Zitieren. Wieder bitten wir den Leser um Vergebung, was die
technischen Details anbelangt.

Im November 2013 blickte Roald Hoffmann auf die Ar-
tikel der Woche in seinem Old Reader RSS Aggregator und
stie dabei auf eine interessante Veroffentlichung in den
Proceedings of the National Academy of Sciences in der
Ausgabe vom 19. November 2013. Sie trug den Titel ,,Stable
three-dimensional metallic carbon with interlocking hexa-
gons® und hatte S. Zhang, Q. Wang, X. Chen und P. Jena als
Autoren."”! Die erste Abbildung des Artikels sah schrecklich
vertraut aus. Und in der Tat: Es war die Elementarzelle von
tfi, die Struktur, die oben als § gezeigt wird. In der PNAS-
Veroffentlichung hief3 sie T6 und glitter bei Roald Hoffmann
und Michael Bucknum ;! letzterer hat weiterhin iiber dieses
und dhnliche Netze publiziert.'"'*l Der Artikel untersuchte
T6, berechnete seine elektronische Struktur, seine Phononen
und seine Stabilitédt. In einem weniger umfangreichen Teil der
Publikation wurde ein anderes, mit 5 verwandtes Gitter be-
handelt. Unsere Originalarbeit aus dem Jahre 1994 berech-
nete die elektronische Struktur dieses hypothetischen Koh-
lenstoffallotrops gleichfalls, das sowohl drei- als auch vier-
fach-verkniipfte Kohlenstoffatome enthielt,'"”! die iiblich-
weise als sp’- und sp’-Kohlenstoffatome bezeichnet wer-
den"®"  Wir verwendeten seinerzeit eine weniger
hochgeziichtete Methode als sie in der Arbeit von Zhang
et al. verwendet wurde, fanden aber gleichfalls einen metal-
lischen Charakter.

Die Arbeit von Zhang, Wang, Chen und Jena zitierte
unsere Publikation nicht. Die Frage nach einem Plagiat stellte
sich eindeutig nicht. Das war an der Art und Weise zu er-
kennen, wie die Arbeit prédsentiert und an der Pekinger
Universitdt durchgefiihrt worden war: es war ein Original. Sie
hatten lediglich unsere Studien iibersehen. Und unsere Arbeit
war nicht an irgeneiner obskuren Stelle publiziert worden,
sondern in einem der beiden weltweit in der Chemie fiih-
renden Journale! Und obendrauf kam noch, dass unsere Ar-
beit in der Literatur ziemlich héufig zitiert wurde.

Es war offenkundig: Der gesamte Publikationsprozess
war von unten nach oben zusammengebrochen. Weder die
vier Autoren, noch der fiir die Publikation bei PNAS veran-
wortliche Editor (H.-k. Mao; PNAS arbeitet nach einem
System mit namentlich bekannten Editoren, die einer be-
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stimmten Publikation zugeordnet werden) sowie die Gut-
achter, die der Editor zur Begutachtung der Arbeit eingela-
den hatte, waren in der Lage, ein frithere, im Journal of the
American Chemical Society erschienene Arbeit zum Thema
zu erkennen.

Die Angelegenheit wurde bereinigt, indem ich die Auto-
ren auf unsere frithere Arbeit aufmerksam machte, und diese
eine Korrektur veroffentlichten. Ich musste einen der Auto-
ren gleichfalls darum bitten, eine Pressemitteilung richtigzu-
stellen, die seine Universitit tiber die Publikation veroffent-
licht hatte.

Suche, Suche

Was war in dem gerade geschilderten Fall falsch gelaufen?
Die Autoren behaupteten, sorgfiltig gesucht, aber unsere
Arbeit eben nicht gefunden zu haben. Es ist in der Tat nicht
einfach, und war es auch in der Vergangenheit nicht (es wird
jedoch, wie wir unten zeigen werden, leichter) nach dreidi-
mensionalen Netzwerken zu suchen — oder nach jedem an-
deren Konzept, nach jeder anderen Kategorie. Es ist aber im
Informationszeitalter auch nicht so schwierig. Hier sind einige
offensichtliche Ratschlédge tiber das Suchen:

1. Man benutze mehrere Suchmaschinen.

2. Man denke sich unterschiedliche Wege aus, unterschied-
liche Suchbegriffe, um zur selben Information zu gelan-
gen.

3. Man lasse jeden Autor einer Publikation separat suchen.
Moglicherweise ist es auch sinnvoll, jemandem auf3erhalb
der eigenen Gruppe den Manuskriptentwurf zur Lektiire
zu geben und dann auf der Grundlage eines nichtinfor-
mierten Lesens suchen zu lassen.

4. Wenn Sie wissen, dass es eine Forschergruppe gibt, die auf
dem gleichen Gebiet arbeitet, kann es sinnvoll sein, eige-
ne, jiingere Mitarbeiter sorgfiltig durch die Publikations-
liste des Seniormitglieds der Arbeitsgruppe gehen zu las-
sen; entsprechende Listen findet man leicht im Netz.

5. Wenn Sie eine wichtige frithere Arbeit auf dem entspre-
chenden Gebiet finden, verfolgen Sie Referenzen, die sich
darauf beziehen, z. B. durch das Web of Science.

6. Man schicke einen fortgeschrittenen Manuskriptentwurf
an Experten auf dem jeweiligen Gebiet und frage sie
spezifisch danach, ob man irgendwelche Literaturzitate
ausgelassen hat.

Ganz allgemein empfehlen wir ein vorbeugendes Training
eigener Studenten und Postdoktoranden. Eine Variante
hiervon besteht darin, ihnen eine andere Ihrer Arbeiten zu
geben, in der die Literaturzitate entfernt worden sind — und
dann zu sehen, wie viele der wichtigsten sie rekonstruieren
konnen.

Wie man mit Missgeschicken umgeht
Was ist zu tun, wenn man, trotz sorgfiltiger Suche, ver-
gessen hat, eine ausschlaggebende Publikation in einer eige-

nen, publizierten Arbeit zu erwdhnen? So etwas passiert —
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selbst den Autoren der vorliegenden, tibergebiihrlich mora-
lisierenden Veroffentlichung. In der Tat: R.H. schitzt, dass
ihm so etwas bei rund einem Drittel seiner (viel zu) zahlrei-
chen Publikationen passiert.

Es gibt zwei mogliche Sachlagen. 1) Dass Sie die Auslas-
sung selber finden, nach erfolgter Veroffentlichung und
2) dass der Autor der iibersehenen Arbeit Thnen schreibt.
Wir wollen zuerst den schwierigeren Fall behandeln, den
zweiten.

In Threr Antwort auf den Brief des iibersehenen Autors
sollten Sie zuallererst keine Ausfliichte machen oder gar den
Fehler beim ,,Kldger” suchen. Entschuldigen Sie sich.

Intellektuelles Eigentum ist das, was Wissenschaftler
schiatzen. Und wenn dieses Eigentum — Ideen, Molekiile — von
anderen nicht anerkannt wird, dann schmerzt das, wie wir und
Bright Wilson und Mario Biagioli bereits sagten. Es ist
schlicht verletzend. Wenn man jemand verletzt hat, ist das
Erste, was man tut, ihn zu trosten oder Mitgefiihl auszudrii-
cken. Genauso als hdtte man es mit dem eigenen Sohn oder
der eigenen Tochter zu tun, wenn er/sie hingefallen ist,
gleichgiiltig ob es eine von den Kindern selbst verursachte
Dummbheit war. Gerade Sie sollten sich zuerst entschuldigen,
wenn sie den Schmerz erzeugt haben, auch wenn das unbe-
absichtigt war.

Zweitens, schlagen Sie einen Plan vor, wie man den Fehler
zurechtriicken kann. Sie konnen zum Beispiel versichern,
dass Sie in Zukunft in jeder Ihrer Publikationen auf diesem
Gebiet darauf achten werden, die Arbeit des Betroffenen zu
zitieren. Oder anbieten, ein Corrigendum zu Ihrem Artikel in
der Zeitschrift zu veroffentlichen.

Wenn Sie aber stattdessen damit beginnen, die Person, die
sich beklagt, zu kritisieren — so sehr Sie das mochten und
selbst wenn es verdient ist —, dann 16sen Sie — und nur Sie —
eine Eskalation der Gefiihle in diesem Diskurs aus. Oder um
es auf gut Deutsch zu sagen: Sie beginnen einen Streit. Das ist
keine gute Idee. Es gibt genug Unfrieden auf der Welt —
zwischen Léandern, zwischen Ehepartnern. Man sollte darauf
hinarbeiten, Konflikte zu entschérfen, nicht sie zu erzeugen.
Niemand wird Sie fiir einen schlechteren Wissenschaftler
halten, wenn Sie sich entschuldigen. Und Sie selbst werden
sich besser fiihlen, wenn Sie das tun.

Drittens, geben Sie nicht Ihren Studenten oder Ihren
Mitarbeitern die Schuld an dem Fehler. Wohl kann es sein,
dass diese bei ihrer Literatursuche nicht gut genug gearbeitet
haben. Aber, was den Studenten anbelangt, waren es nicht
Sie, die dabei versagt haben, ihn fiir diese Téatigkeit gut genug
ausgebildet zu haben? Und was die Mitarbeiter betrifft: Sie
haben offenbar deren Forschung nicht genau genug kontrol-
liert. In den Wissenschaften vertraut jeder jedem — und man
ist kritisch gegeniiber jedermann, besonders gegeniiber
Freunden und sich selbst. Bitte werden Sie nicht wiitend tiber
Thre Frau oder IThren Ehemann oder die Kinder, nur weil Sie
selber etwas vermasselt haben.

Viertens, nutzen Sie die Erfahrung, um ihre Leistungen in
Zukunft zu verbessern. Denken Sie nach, obgleich die ersten
Entschuldigungen, die Thnen in den Sinn kommen oder die
Kritik an der Person, deren Arbeiten Sie tibersechen haben, in
Wirklichkeit nur ein Beleg IThrer Faulheit sind. Diese Kritik ist
meistens der Art, dass ,,die Arbeit in einem obskuren (rus-
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sischen, chinesischen, amerikanischen, open source) Journal
erschienen ist“. Oder: ,,Die Idee war nicht geniigend klar
herausgearbeitet von den Originalautoren der Publikation®.
Nutze das Fiasko, um besser zu werden!

Andere Entschuldigungen wie etwa: ,Die Zeitschrift
Nature erlaubt ja nur 30 Literaturstellen; natiirlich kannte ich
Thre Arbeit, aber ich durfte sie nicht zitieren“. Oder: ,,Mein
Mitarbeiter war federfithrend bei der Arbeit und er hat ge-
rade den Literaturhinweis gestrichen® sind allzu durchsichti-
ge Entschuldigungen bzw. Beleg Ihrer eigenen Unzuldng-
lichkeiten. Wenn es die Wahl gibt, ein eigenes Literaturzitat
zu entfernen oder das eines anderen, streichen Sie das eigene.
Sie werden sich danach besser fiihlen.

Jetzt zum einfacheren Fall: wenn Sie die Auslassung selbst
bemerken oder irgendjemand — aufler der Autor, dem Sie
Unrecht getan haben — Sie darauf hinweist. Wir schlagen vor,
genauso zu verfahren wie oben — schreiben Sie den Autoren
gemil den beiden oben erwidhnten Vorschldgen.

Was konnte man tun, wenn man entdeckt, dass in der
Veroffentlichung B eine Arbeit A nicht zitiert wird, wobei
beide nicht von Thnen stammen? Schreiben Sie einen hofli-
chen Brief an den Korrespondenzautor der Publikation B, in
dem Sie sanft auf die Arbeiten in Veroffentlichung A hin-
weisen. Ich wiirde in diesem Brief nicht darauf hinweisen,
dass der Autor von Beitrag B irgendetwas tun soll, aber es gibt
auch andere Meinungen. Schicken Sie dann eine Kopie Ihres
Briefs an den Autor von A. Sie werden einen Freund gewin-
nen.['"”]

Wir haben oben zwei Fille aus der Praxis des Zitierens im
Detail vorgestellt. Wir wollen aber nicht nur klagen, wir
wollen auch etwas gegen die erwédhnten Missstidnde tun, selbst
wenn wir uns dabei nur in einem eingeschrénkten Unterge-
biet der Festkorperchemie bewegen. Im néchsten Abschnitt
zeigen wir, was wir unternommen haben. Die Benutzung ei-
ner Fachsprache ist dabei unvermeidlich, und der Leser kann
den ganzen Absatz auch tiberspringen. Aber sie oder er sollte
die letzte Abbildung nicht verpassen, eine Grafik, die ver-
sinnbildlicht, was schief gehen kann.

Ein der Computerzeit gemiifies Werkzeug, um Auto-
ren auf dem Gebiet der Kohlenstoffallotrope zu
helfen

Ehrlichkeit in der Zitationspraxis wird nie etwas sein, was
an einen Computer delegiert werden kann. Ethik ist fiir
Menschen. Davide M. Proserpio und seine Mitarbeiter Art-
yom A. Kabanov und Andrey A. Golov haben ein Werkzeug
entworfen, das zukiinftigen Forschern auf dem Gebiet der
Kohlenstoffallotrope dabei helfen wird, Doppelarbeit zu
vermeiden und ihren Weg zu einer besseren Zitationspraxis
zu ebnen. Hitte dieses Werkzeug der Wissenschaftlerge-
meinde schon frither zur Verfiigung gestanden, hétten die
obigen Beispiele vermieden werden konnen.

Wir durchsuchten die Literatur iiber Kohlenstoffallotrope
mit Hilfe dreier Datenbanken: Web of Science, Scopus und
Scifinder, mit Querverweisen fiir alle Referenzen, der Ex-
traktion von Koordinaten (soweit sie angegeben wurden)
oder der Nachfrage bei den Autoren, sie zur Verfiigung zu
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stellen. AuBBerdem haben wir versucht, den Literaturzitaten
Abbildungen zu entnehmen bzw. sie aus den diirren Daten
abzuschitzen, die die éltere Literatur bereithidlt. Wir stu-
dierten mehr als 500 Publikationen — die meisten von ihnen
nach 2000 veroffentlicht —, wobei die geometrischen Daten
(als kristallographische Koordinaten) fiir mehr als 600 Allo-
trope gesammelt wurden.

Mit Hilfe der Programmbibliothek ToposPro,'*¥! fiir die
topologische Kristallchemieanalyse vergleichen wir die Al-
lotrope, um Duplikate herauszufiltern (die — wie schon er-
wihnt — oft unterschiedliche Namen tragen). Am Ende hatten
wir 280 singuldre Kohlenstoffallotrope mit 3-Periodizitét er-
kannt. Diese gehorten zu 256 eigenstédndigen topologischen
Typen — in anderen Worten, verschiedenen zugrundeliegen-
den Netzen. Ein Allotrop, das z.B. eine eingeschobene
Dreifachbindung -C=C- enthilt, die lediglich den Abstand
zwischen den 3- bzw 4-koordinierten Knoten verldngert, be-
sitzt dasselbe zugrundeliegende Netz wie das Stammsystem
mit einer direkten C-C-Einfachbindung."*”) Wir bezeichnen
das jeweilige Alloptrop mit einem unverwechselbaren Na-
men, wobei derselben Strategie gefolgt wurde, wie bei der
Analyse der Koordinationsnetzwerke: Zuerst nutzten wir —
falls verfiighar — einen Dreibuchstabennamen in RCSR,?”
und danach andere Namen, die bereits fiir Koordinations-
netzwerke genutzt worden sind. Fiir die verbleibenden 125
schlagen wir einen kompakten Namen vor, der aus seiner
Liste der nicht-dquivalenten 3- oder 4-fach koordinierten
Knoten besteht, aus dem Buchstaben ,, T* fiir 3-Periodizitéit
und einer Ordnungszahl. Beispielsweise heillen die sechs
Allotrope, die von einem von uns (D.M.P.) beschrieben wur-
den und aus Zeolithnetzen ohne Drei- oder Vierringe!™?”!
extrahiert wurden: 476T16, 476T17, 476T18, 4"7T12,
478T15, 478T16. Die Namen zeigen, dass die Allotrope 6, 7
oder 8 individuelle 4-c-Knoten aufweisen. Die maximale
Raumgruppensymmtrie der Netze wurde unter Zuhilfenah-
me von Systrel™ aus dem Gavrog-Programmpaket ermit-
telt.['?!

Alle Daten wurden gesammelt und als Webtabelle in der
Samara Carbon Allotrope Database (SACADA) organisiert
(http://sacada.sctms.ru). Bei praktisch allen Kohlenstoffallo-
tropen handelt es sich natiirlich um hypothetische Strukturen,
prognostiziert auf der Basis mathematischer (topologischer)
Argumente oder quantenmechanischer Rechnungen, grof3-
tenteils vom DFT-Typ. Unterschiedliche DFT-Pakete wurden
verwendet, um die Allotrope zu modellieren und unter-
schiedliche Eigenschaften zu berechnen, wodurch gelegent-
lich Resultate erzielt wurden, die nicht leicht miteinander
verglichen werden konnen.

Um den Forschern auf diesem Gebiet zu helfen, ent-
schlossen wir uns, alle gesammelten Allotrope erneut zu be-
rechnen. Dabei wurde derselbe Approximationsgrad ver-
wendet und die relative Energie per Atom im Vergleich zu
Diamant ermittelt. Alle Berechnungen wurden mit dem
VASP-Programmpaket!'”! mit einem Energie-Cutoff von
400 eV und dem GGA-PBE-Pseudopotential durchgefiihrt;
die Toleranz fiir die ionische Relaxation wurde bei 107 eV
gesetzt und vollstindige Relaxtion erlaubt. Das relevante k-
mesh wurde automatisch generiert, wie in VASP implemen-
tiert. Die maximale Symmetrie der optimierten Strukturen
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(Output in Raumgruppe P1) wurde duch das PLATON-Pro-
gramm ermittelt.'”¥! Einige Berechnungen der Originalar-
beiten konnen sehr wohl besser als unsrige sein, und noch
bessere sind natiirlich immer moglich. Der Wert unseren
Arbeiten besteht darin, dass sie einen einheitlichen Vergleich
erlauben. Andere physikalische Eigenschaften wurden
ebenfalls extrahiert, und die Koordinaten der Netze konnen
fiir Vergleiche heruntergeladen werden. Man konsultiere die
Hintergrundinformationen fiir eine Liste der Parameter, die
SACADA berechnet und spezifiziert.

Wir haben bei der Erstellung dieser Datenbank viel ge-
lernt und mochten einen Teil dessen mit anderen teilen. Wir
beginnen mit der Demonstration der Verteilung der Koordi-
nationszahlen in den literaturbekannten Allotropen, wie in
Abbildung 1 gezeigt. In Abbildung 2 zeigen wir die Vertei-
lung der Allotropen in Abhéngigkeit von der berechneten
Energie, wobei die Rechnungen so erfolgten, wie oben be-
schrieben.

Die meisten der vorgeschlagenen Allotrope sind vierfach
koordiniert (Abbildung 1), wohingegen das relative Ener-
giediagramm (Abbildung 2) zeigt, dass alle auBer sechs iiber
eine Energie oberhalb von 0.05 eV/C relativ zu Diamant

180 -
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Abbildung 1. Verteilung der Allotropen beziiglich der Koordinations-
zahlen.

40 -
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Abbildung 2. Nach der im Text beschriebenen Methode berechnete
Energien; eV/C relativ zu Diamant.
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verfiigen. Bei all diesen sechs Strukturen handelt es sich um
Polytypen oder gekreuzte Graphenschichten (die Netzwerke
sind in den Abbildung S1 und S2) graphisch dargestellt. Die
hochste Energie (3.10 eV) besitzt — wenig iiberraschend — das
nbo-Netz, in dem alle Knoten eine quadratisch-planare
Geometrie haben.

Die Verteilung der in der Literatur beschriebenen Allo-
trope in Abhingigkeit von der Zeit (Abbildung 3) zeigt das

140 1

120 4

o
o
S}

)
S

@
S

Zahl der Allotrope

~ I
S S
[ 1]
| I

Abbildung 3. Verteilung von neu vorgeschlagenen Kohlenstoffallotro-
pen als Funktion der Zeit (in Schwarz) und Wiederholungen (in WeiR).
Die grauen Flichen reprisentieren Wiederholungen von Strukturen,
die im selben Jahr publiziert wurden. Man beachte die unterbrochene
Zeitskala vor 1989.

wieder aufgeflammte Interese an dem Thema seit 2001. Aber
eben auch die hohe Wiederholungsrate. Die weilen Flichen
in der Abbildung schlieBen neue Berechnungen élterer
Strukturen ein. Die grauen Bereiche reprédsentieren Struktu-
ren, die im selben Jahr beschricben wurden. Sie konnen
deshalb unabhéngige Entdeckungenen darstellen — wir haben
uns nicht ndher in die relevanten Einreichungstermine ver-
tieft.

Der Peak in der Zeitspanne von 1991 bis 1995 enstand
dank der stimulierenden Wirkung, die der Vorschlag der
Schwarzite im Jahre 1991 ausloste, die im Folgejahr so be-
nannt wurden.'™ %"} Unter den 32 neuen Allotropen, die in
jener Fiinfjahresperiode entdeckt oder berechnet wurden,
gibt es 14 verschiedene Schwarzite, iiber die 57-mal berichtet
wurde, bei einer Gesamtzitationszahl von 91 im selben Zeit-
raum.

Die meisten Arbeiten behaupten die Neuartigkeit der
jeweils untersuchten Struktur — und zwar mittels der zahl-
reichen Wege, die die Menschen ersonnen haben, um ihre
Arbeit von derjenigen anderer unterscheiden zu konnen.
Gelegentlich ist nicht leicht zu erkennen, ob diese Behaup-
tungen tatsdchlich stimmen. Auf jeden Fall gibt es herzlich
wenige Anzeichen in dieser entmutigenden Grafik dafiir, dass
die Theoretiker auf diesem Gebiet gro3eren und leichteren
Zugang zu wissenschaftlichen Datenbanken nutzen konnten.

In den Hintergrundinformationen stellen wir eine such-
bare Tabellenkalkulationsdatei (.xIs) mit allen Eintragungen
der Datenbank zur Verfiigung (vollstindige Literaturhin-
weise auf 224 Publikationen und alle berichteten Werte).
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SACADA ist ein offenes, lebendes Projekt. Wir laden
Wissenschaftskollegen dazu ein, es zu verbessern — indem sie
uns neue Strukturen/Publikationen von sich schicken, die wir
iibersehen haben konnten. Oder es nutzen, wenn sie dabei
sind, neue Strukturen vorzuschlagen. Es ist moglich, dem
Webmaster von SACADA zu schreiben und neue Vorschlige
mit den Netzen abzugleichen, die in der Datenbank gesam-
melt sind. Wir beabsichtigen, 2D-Allotrope einzuschlieen,
da bereits viele Anspriiche auf ,,graphenartige” Allotrope in
der Literatur erschienen sind.['?13

Dennoch ist SACADA, so schon es ist (natiirlich sind wir
voreingenommen...), ein Werkzeg mit begrenzter Reich-
weite. Und Kohlenstoffallotrope bilden nur ein kleines Un-
tergebiet der Festkorperchemie und -physik. Vielleicht sind
wir gegeniiber den schon existierenden Suchwerkzeugen ein
wenig unfair gewesen, indem wir gerade dieses Gebiet —
Kohlenstoffallotrope — als Beispiel gewéhlt haben. SciFinder,
CSD, ICSD, Web of Science geben uns alle wunderbare Wege,
eine Verbindung bekannter Stochiometrie, eine Namensre-
aktion, die Bindungsldngen einer Eu-Sn-Bindung zu finden,
ja selbst eine chemische Struktur mit der jeweiligen Stereo-
chemie. Aber, wie wir schon oben gesagt haben, ist es we-
sentlich schwieriger, nach einer Idee oder einem Konzept zu
suchen — dem anomeren Effekt, fiir Radikale typische Re-
aktionen, faserartige Fasern mit weniger als 10 nm Dicke. Das
hat in den Tagen der Chemical Abstracts oder des Zentral-
blattes genauso gestimmt wie heute.

SACADA ist ein Beispiel fiir eine kleine Datenbank,
spezifisch fiir ein spezialisiertes Untergebiet einer Wissen-
schaft. Es wire leicht, derartige netzbasierte Programme fiir
andere Untergebiete zu entwickeln, und vielleicht, wenn
ndmlich ein Untergebiet eine gewisse, kritische GroBe er-
reicht und wenn deutlich wird, dass Wissenschaftler ihre
Kollegen nicht so zitieren wie sie es miissten, konnten der-
artige Programme sich quasi ,,organisch® bilden. Dennoch hat
ein Gutachter unserer Arbeit gefragt: .,...ob in einem multi-
displiniren Gebiet eine fokusssierte Zusammenstellung wie
SACADA angemessen oder iiberhaupt moglich wire? Wiirde
der Ubergang zu kleineren, spezialisierten Suchdatenbanken
zu besseren Resultaten fithren oder wiirde dadurch eine gro-
fere Unsichheit bei der Suche erzeugt? Es miissen ndimlich
nicht nur die Suchkriterien effektiv sein, auch das Suchmedium
selbst muss geeignet sein.“!*1 Das sind gute Fragen fiir die
Zukunft.

Wir haben groBles Vertrauen in den menschlichen Ein-
fallsreichtum; es gibt Netzwerke, die darauf warten, gefunden
zu werden. Aber wenn Sie nicht tiberpriifen, ob ein Kohlen-
stoffnetzwerk bereits in der Literatur beschrieben worden ist,
konnen Sie sicher sein, dass es fleifige Herausgeber und
Gutachter gibt, die das tun werden. Helfen Sie dabei, dass die
weillen Flachen von Abbildung 3 verschwinden.

Wir miissen zitieren — mafSvoll und mit Gefiihl
Wissenschaft zu betreiben, ohne zu zitieren, ist nicht

vorstellbar. Es ist schwierig, fair und mafvoll zu zitieren.

Aber es ist sehr wertvoll, die Zitate in die Veroffentlichung

einzufiigen, oft zu einem spéten Zeitpunkt einer For-
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schungsarbeit, oft erst wihrend des eigentlichen Schreibakts.
Das kann sogar die erste Gelegenheit sein (und wir sprechen
hier auch iiber uns selbst), dass eine zitierte Publikation
sorgfiltig gelesen wird, in ihrer ganzen Lange. Das ist gut, wir
lesen! Wenn wir iiberlegen, welche Literaturzitate wir be-
riicksichtigen, welche wir auslassen sollen, wiegen wir Fragen
des Vertrauens und Misstrauens ab, von Prioritit und Ein-
fluss, Geschichte und Politik, Autoritdt und ihre Ablehnung.
Das tun wir meistens ohne grofles Nachdenken, weit entfernt
von der Komplexitidt durchdachten Lebens. Und das ist auch
in Ordnung. Denn wenn wir das wiederholt tun — eine Pu-
blikation schreiben, uns entscheiden, was wir zitieren wollen —
haben wir, nolens volens, den Bereich der Ethik erreicht.'*?
Und dort miissen wir auch ankommen.

Wir schlieen mit einem weiteren Zitat von Robert K.
Merton:

»Der anomale Charakter des geistigen Eigentums in den
Wissenschaften, der erst dann vollstindig sichtbar wird, wenn
dieses offen verschenkt, d.h. publiziert wird, steht sowohl in
Wechselwirkung mit der Moral als auch mit den kognitiven
Forderungen an Wissenschaftler, die zugeben miissen, dass sie
davon Gebrauch gemacht haben. Zitationen und Literatur-
hinweise werden deshalb in einem kognitiven und moralischen
Rahmen wirksam. Was den Erkenntnisaspekt anbelangt, sor-
gen Referenzen fiir die Verkniipfung zur historischen Wis-
senskette und sie fithren den Leser neuer Arbeiten zu Quellen,
die sie iiberpriifen oder von denen sie selber zihren wollen.
Was den moralischen Aspekt anbelangt, dienen sie zur Riick-
zahlung intellektueller Schulden, in der einzigen Form, in der
dieses moglich ist: durch ihre offene Anerkennung, <0313
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