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Theoretische Chemie.

Brucke zwischen Experiment und Wirklichkeit

Makroskopisch vs. Mikroskopisch

Chemie ist die Wissenschaft, die sich mit der Natur der Materie, ihren Transformationen und
Eigenschaften beschaftigt. |hre Sprache ist jedoch zunachst die des Beobachtbaren:
Experimente liefern Farben, Temperaturen, Reaktionsgeschwindigkeiten oder Aggregat-
zustande. Doch was im Labor letztlich messbar wird, ist das makroskopische Echo
unzahliger mikroskopischer Vorgange — Bewegungen von Atomen, Wechselwirkungen von
Elektronen, standige Umordnungen molekularer Strukturen. Zwischen diesen beiden
Ebenen — dem Beobachtbaren und dem tatsachlich Geschehenden - liegt eine epi-
stemische Kiluft.

Die theoretische Chemie dient als Bricke uber diese Kluft. Sie Ubersetzt das Sichtbare in
Modelle, die auf quantenmechanischen, klassisch-physikalischen oder statistischen
Prinzipien beruhen, und erlaubt so einen rationalen Zugang zur mikroskopischen
Wirklichkeit. Durch mathematische Formulierung und Simulation entsteht ein zweiter
Zugangsweg zur Natur — einer, der nicht misst, sondern berechnet, nicht beobachtet,
sondern vorhersagt. Der Vortrag fragte daher: Wie lasst sich aus solchen Modellen
Wirklichkeit gewinnen? Und wie verandert sich unser Verstandnis von chemischer Realitat,
wenn sie nicht nur im Reagenzglas, sondern auch im Rechner stattfindet?

Das Erkenntnisobjekt der Chemie ist vielschichtig: Einerseits begegnet sie uns
phanomenologisch, wenn man Stoffe mischt, Temperaturen misst und Produkte isoliert.
Diese Phanomene sind makroskopischer Natur — sie beschreiben Emergenzen, die aus
dem kollektiven Verhalten unzahliger Teilchen entstehen. Farbe, Dichte, Leitfahigkeit oder
Viskositat sind beobachtbare Manifestationen, die jedoch nur indirekt Auskunft Gber die
zugrundeliegende Struktur geben.

Die mikroskopische Ebene hingegen beschreibt, was tatsachlich geschieht: wie sich
Elektronenwolken neu organisieren, wie Bindungen entstehen und zerbrechen, wie Atome
in Schwingung geraten. Hier ist die Wirklichkeit keine Frage des Sehens, sondern des
Rechnens. Sie entfaltet sich in Wellenfunktionen, Potentialhyperflachen und Energieprofilen
— Abstraktionen, die zwar mathematisch sind, aber physikalische Wahrheit tragen.

Diese Spannung zwischen Makro- und Mikrowelt pragt die Methodik der Chemie: Das
Experiment liefert Daten Uber das, was sich zeigt; die Theorie sucht die Gesetze dessen,
was sich verbirgt. Erst im Zusammenspiel entsteht ein koharentes Bild der materiellen Welt.
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Die Brucke: Modellbildung und Simulation

Die theoretische Chemie bildet die methodische Verbindung zwischen den beiden
Spharen. Sie versucht nicht, das Experiment zu ersetzen, sondern es zu vervollstandigen
— indem sie Modelle schafft, die das Verhalten von Materie aus ihren konstituierenden
Prinzipien heraus erklaren. Dabei werden experimentell beobachtbare Eigenschaften wie
Stabilitat, Reaktionsgeschwindigkeit oder Leitfahigkeit auf die Ebene atomarer und
elektronischer Wechselwirkungen zurtckgefuhrt.

Grundlage dieser Bruickenbildung ist die Modellierung. Jedes Modell ist eine idealisierte
Reprasentation chemischer Wirklichkeit: Es abstrahiert, vereinfacht und macht rechnerisch
zuganglich, was auf direktem Wege unmessbar bleibt. Je nach Fragestellung kann dieses
Modell quantenmechanisch, klassisch-mechanisch oder statistisch sein.
Ab-initio-Methoden und die Dichtefunktionaltheorie beschreiben Elektronen und
Bindungen auf Grundlage der Quantenmechanik, wahrend Molekulardynamik und
Kraftfeldmodelle klassisch-physikalische Naherungen nutzen, um Bewegungen und
Wechselwirkungen von vielen Millionen Atomen zu simulieren.

Um die Brlcke zwischen Beobachtung und Berechnung erfahrbar zu machen, wurden im
Vortrag mehrere Fallbeispiele vorgestellt, die zeigen, wie sich mikroskopische Realitat
durch Modellbildung rekonstruieren lasst.

Einige Fallbeispiele

Das erste Beispiel betraf eine klassische organische Reaktion. Im Labor erscheint sie als
makroskopisches Geschehen — das Entstehen und Verschwinden von Farben,
Temperaturanderungen, Produktbildung. Im Modell dagegen wird sie zu einer Abfolge
atomarer Umordnungen, deren Ubergangszusténde, Energien und Zwischenprodukte sich
mit quantenchemischen Methoden berechnen lassen. Wahrend das Experiment isolierte
Resultate liefert, erlaubt die Theorie den Blick in den Reaktionsverlauf selbst. 2

Ein weiteres Beispiel entstammte der Materialchemie: Experimentell wurden nanopordse
Materialien gefunden, die die Fahigkeit haben, auch kleinste Mengen Luftfeuchtigkeit zu
binden und somit auch in trockenen Regionen mdglicherweise Zugang zu Trinkwasser zu
gewabhrleisten. Fur die Weiterentwicklung dieser Materialien hin zu einem tatsachlich
anwendbaren Produkt ist es aber vonndten, besser zu verstehen, wie sie zu dieser
Eigenschaft kommen. Molekulardynamische Simulationen erméglichen es, dies direkt auf
atomarer Ebene zu analysieren. Sie zeigen, wie sich makroskopische Parameter wie
Wasseraufnahme und Leitfahigkeit aus mikroskopischen Fluktuationen ergeben — und
machen so experimentell schwer zugangliche Mechanismen sichtbar. 3-°

Mit ahnlichen Methoden kdnnen sogenannte ionische Flussigkeiten — Salze, die auch bei
niedrigen Temperaturen als Schmelze vorliegen und die in vielversprechender Weise eine
hohe Leitfahigkeit bei gleichzeitiger Nicht-Entflammbarkeit, biologischer Abbaubarkeit und
geringer Toxizitat versprechen — erforscht werden. Das Ziel hierbei ist es, die besten
Flussigkeiten fur sogenannte Superkondensatoren, die zukunftig als
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Energiespeicheralternative zu herkdmmlichen
Batterien und Akkumulatoren dienen kdnnten, zu identifizieren.6-10

Auch jenseits physikalischer Fragestellungen kommen rechnergestutzte Ansatze zum
Einsatz: Im Bereich der Cheminformatics etwa werden riesige Molekulbibliotheken
algorithmisch durchsucht, um Kandidaten fir neue Wirkstoffe zu identifizieren — ein
Ansatz, der experimentelle Screeningverfahren zunehmend ersetzt.!"

Bereits mit reiner Schulmathematik Iasst sich ein simples Modell fur sogenannte Tenside
erstellen: Tenside sind Molekule, die gleichzeitig einen hydrophoben und einen
hydrophilen Teil aufweisen. Lost man sie in Wasser, werden sie sich zunachst an der
Oberflache aufhalten, wo ihre hydrophobe Doméane der Luft, ihre hydrophile Doméane dem
Wasser entgegengestreckt ist. Erhoht man die Konzentration dieser Tenside, auch
nachdem jeder Platz an der Oberflache besetzt ist, so reorganisieren sie sich auf
submikroskopischer Ebene im Wasser zu bestimmten geometrischen Formen. Diese
konnen mizellar (kugelformig), zylindrisch oder lamellar (schichtartig) sein. Eine der
verlasslichsten Methoden zur Vorhersage dieser Strukturen basiert auf drei nur durch
Bindungslangen und Atomradien errechenbaren Grélen: Der Lange [, der hydrophoben
Domane und ihrem Volumen V,, sowie der Flache a4, zwischen hydrophober und
hydrophiler Domane innerhalb des Molekils. Deren Herleitung (am Beispiel einer
kugelférmigen Mizelle) verlauft folgendermallen: Bei g Molekilen ergibt sich das
Gesamtvolumen einer Mizelle als Ve = gV, wobei das Gesamtvolumen einer Kugel

jedenfalls Vyppere = %nr3 entspricht. Demnach gilt gV, = 3nr3. Aulierdem kann Uber die

Oberflache einer solchen Mizelle angenommen werden, dass Agynere = 9o, gilt, wobei die
Oberflache einer Kugel stets Agypere = 4nr? ist. Demnach gilt go, = 4nr?. Formt man so

beide erhaltenen Ausdricke auf den Radius r um, fr den schlussendlich gelten muss,

dass er maximal gleichgrol3 wie die Lange des hydrophoben Restes sein kann (r < [,), da

sich sonst im inneren ein Vakuum bilden musste, erhalt man r = % . Setzt man diesen
A

Ausdruck nun ein und bringt alle Parameter auf eine Seite der Gleichung, erhalt man

Vo
O'Alo
kugelférmige Struktur bilden, wenn das Verhaltnis zwischen dem Volumen der
hydrophoben Domane einerseits und andererseits dem Produkt aus der Flache zwischen

hydrophober und hydrophiler Domane innerhalb des Molekuls und der Lange der

< § . Mit anderen Worten: Aus Tensiden in Losung kann sich nur dann eine

hydrophoben Domane kleiner oder gleich § ist. So lasst sich beispielsweise herausfinden,

welche Molekile in Waschmitteln und Seifen als Tenside taugen und welche nicht. Von der
Sauberkeit eines Hemdes Uber die Textur einer Gesichtscreme — Uberall entscheidet die
molekulare Selbstorganisation Gber den makroskopischen Effekt.1?

In all diesen Fallen zeigt sich das Grundanliegen der theoretischen Chemie deutlich: Sie
schafft Verstandlichkeit, indem sie das Sichtbare in Modelle Ubersetzt, die das Unsichtbare
beschreiben. Von Reaktionsmechanismen uber Materialeigenschaften bis hin zur
Selbstorganisation molekularer Systeme — die theoretische Chemie verwandelt
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Beobachtung in Erklarung und macht so ihrem

Anspruch als Brucke zwischen Experiment und Wirklichkeit alle Ehre.
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