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Die Chemie —
eine Naturwissenschaft




1.1 Die Chemie im Kanon der Naturwissenschaften

Bereits ein flichtiger Blick auf [F ‘
unsere Umgebung zeigt uns die
alltagliche Gegenwart chemi-
scher Prozesse und Strukturen:
Fast alle Gegenstande, die uns
umgeben, sind in ihrer Entste-
hung an chemische Vorgange
geknupft, seien es metallische
Objekte, Kunststoffe, Farben
oder ganze Bauwerke. Mussen
wir nach Medikamenten grei-
fen, so ist deren Herstellung
und Wirkungsweise an chemi-
sche Strukturen und Reaktionen
gebunden (S.419ff.). Nutzen
wir ein Transportmittel, so wird
hier in den meisten Fallen che-
mische Energie in mechanische
umgewandelt. Treibstoffe
missen in  chemischen
Prozessen  synthetisiert
und in Motoren effektiv
verbrannt werden. Die entstandenen Abgase werden zu einer
chemischen Belastung unserer Umwelt.
Auch unser Planet Erde ist in seiner heutigen Erscheinungsform
das Ergebnis des Zusammenwirkens physikalischer, chemischer
und biologischer Prozesse. Eine wesentliche Grundlage fiur die
Entstehung der Erde war die kosmologische Entwicklung der che-
mischen Elemente durch kernchemische Reaktionen (7S.44ff.). Wir
befinden uns hier in einem Grenzgebiet, das von der Kosmologie, der
Physik und der Chemie beschrieben wird.

Die chemischen Elemente mit ihrer Eigenschaft, Verbindungen
einzugehen, bilden die Grundlage chemischer Vorgange. Solche
Vorgange der Stoffumwandlung, bei denen chemische Bindungen
(/S.78f1f.) zwischen Teilchen gel6st und neu gebildet werden, be-
zeichnet man als chemische Reaktionen.

Bereits beim
Erkalten der Erd- Einige im Urozean gel&ste Substanzen wurden mithilfe der Sonnenener-
oberflache fanden gie, von Gewitterentladungen und anderen natirlichen Energieformen

“”Zéhnge chemische 7, Komplexeren chemischen Strukturen umgewandelt, die schlieBlich die
Reaktionen statt, et Fahigkeit zur Selbstreproduktion erlangten. Aus den anfangs primitiven
u.a. zu verschiedenen . R .. . . .

Gesteinen, Oxiden, Lebensformen entwickelten sich héhere — bis schlieBlich zum Menschen.
SalzeniWasserlund Die Er?tstejhung und Entvyicklung des Lebens ist an biochemische Prozesse
zur Ausbildung einer ~ Wie die Bildung von Aminosauren und Kohlenhydraten (.7S.329ff.), die
Gashdille fihrten. Speicherung der Erbinformation in der DNA oder die Herausbildung der

Fotosynthese (/7 S.355) gebunden.



Jede Nahrung, die wir aufnehmen,
besteht aus unterschiedlichen che-
mischen Verbindungen oder Stoff-
gemischen; in unserem Korper
laufen biochemische Reaktionen
ab, ohne die wir nicht lebensfa-
hig waren. Selbst das Lesen dieses
Texts ist ohne chemische Verande-
rungen im Auge und innerhalb des
Gehirns nicht moglich.

Die modernen Naturwissenschaf-
ten erforschen und beschreiben

haufig gleiche Objekte aus unterschiedlichem Blickwinkel. Zur Natur
zahlen alle materiellen Gegenstande, Strukturen und Prozesse in der
unendlichen Mannigfaltigkeit ihrer Erscheinungsformen. Aus dieser
Tatsache ergeben sich zwei wichtige Hinweise: Erstens ist eine absolute
Abgrenzung der Naturwissenschaften voneinander nicht moglich; zwei-
tens bedarf es fur die Erforschung eines Objekts haufig des kooperativen
Zusammenwirkens verschiedener Wissenschaften. Dennoch hat jede Wis-

senschaft ihre Spezifik — so auch die Chemie.

Die Naturwissenschaft Chemie untersucht den Aufbau, die Eigen-
schaften und die Umwandlung von Stoffen, insbesondere die stoff-
lichen und energetischen Veranderungen, die mit der L6sung und

Neubildung chemischer Bindungen einhergehen.

Umweltchemie

Biochemie Technische
Chemie

Analytische

Chemie
Organische
Chemie Werkstoffchemie :

Chemie
Elektrochemie Komplexchemie Allgemeine

Chemie

Kinetik

Theoretische

Thermodynamik Chemie

Kernchemie

Anorganische

Das komplexe
Zusammenwirken
chemischer Reakti-
onen und biologi-
scher Vorgéange ist
die Grundlage des
Lebens.

Im Laufe der
Zeit kristallisierten
sich unterschiedli-
che Teilgebiete der
Chemie heraus. Eine
strikte Abgrenzung
zwischen den ver-
wandten Disziplinen
ist jedoch ebenso
wenig moéglich wie
die strikte Tren-
nung der Chemie
von den anderen
Naturwissenschaf-
ten. Die Disziplinen
Thermodynamik,
Kinetik, Elektroche-
mie, theoretische
und Kernchemie
werden auch unter
dem Oberbegriff
physikalische Chemie
zusammengefasst.



Aufbau einer HPLC-Anlage
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—_— P _
mobile Pumpe Injektor Saule Detektor PC oder
Phase Schreiber

Die Aufgabe der fllssigen Probe erfolgt mit einer Spritze in den Injektor,
wo sie von der mobilen Phase aufgenommen wird. Nach der Trennung
in der Saule erreichen die einzelnen Substanzen nacheinander den De-
tektor, der die Zusammensetzung der mobilen Phase misst und so an-
zeigt, zu welchem Zeitpunkt ein Stoff die Saule verlassen hat. Fur jede
Komponente erhélt man einen ,Peak”. Das Chromatogramm besteht
aus mehreren Peaks, aus denen man die Art und die Konzentration der
getrennten Stoffe bestimmen kann.

Der qualitative Nachweis wird
Uber die Retentionszeit gefuhrt,

Auswertung des Chromatogramms

die sich aus der Verzégerung er- % Benzen
gibt, mit der ein Analyt die Trenn- <
. . © Toluen
strecke zwischen Injektor und 5
Detektor passiert. Wie bei der @ Isomere
Dunnschichtchromatografie  ar- des Xylens

beitet man mit Standards, um die
Retentionszeiten fir alle Kompo-
nenten zu ermitteln. Die Konzen-
tration der Analyten wird aus der
Flache unter dem Peak berechnet.
Je groéBer der Anteil der Kompo- | | L L
nente in der Probe ist, desto gro- Retentionszeiten ty
Ber wird der Peak. Um die quanti-

tative Bestimmung so genau wie
moglich zu fuhren, kalibriert man A
die Methode mit Standards be-
kannter Zusammensetzung.

Auf diese Weise kann man speziell mit der HPLC eine sehr genaue und
zuverlassige qualitative und quantitative Analyse durchfuhren, die auto-
matisierbar und fur viele analytische Zwecke einsetzbar ist.

Mithilfe der HPLC kénnen Spuren von Dioxinen in Bodenproben oder
in Lebensmitteln nachgewiesen werden. Die Konzentration von Doping-
mitteln, wie Erythropoietin (Epo) im Blut von Sportlern, wird ebenfalls
mittels HPLC bestimmt.

Die Methode findet auch in der Arzneistoffanalytik viele Anwendungen.
So kann z.B. die Alterung von Aspirin® untersucht werden, indem man
das Verhaltnis von Acetylsalicylsaure (/S.422) und der Salicylsaure chro-
matografisch analysiert. Auch andere Verunreinigungen und Abbaupro-
dukte des Praparats werden auf diese Weise zuverlassig nachgewiesen.

tin min

A - Peakflache
A ~ c(Analyt)

Detektoren bei
der Saulenchroma-
tografie kdnnen
UV-VIS-Fotometer
(' S.478), Kondukto-
meter (/S5.469) und
noch viele weitere
Gerate sein, mit de-
nen die Zusammen-
setzung der mobilen
Phase gemessen
werden kann.
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Als mobile Phase
(Tragergas) eignen
sich He, N5, Ar, H,
und COZ

Die Siedetem-
peraturen der
analysierten Stoffe
sollten zwischen 40
und 300 °C liegen.
Viele schwerer
fluchtige Verbindun-
gen wandelt man
in leichter fluchtige
Derivate um, um sie
gaschromatografisch
zu untersuchen.

Gepackte Saulen
enthalten einen
Feststoff als statio-
nare Phase. Sie sind
0,5-10m lang und
haben einen Durch-
messer von 1-5 mm.
Die Trennleistung ist
deutlich schlechter

als bei Kapillarsaulen.

Gaschromatografie (GC)

Die Gaschromatografie ist ein Trennverfahren fur Stoffgemische,
die gasférmig sind oder sich unzersetzt in die Gasphase als mobile
Phase Uberfuhren lassen. Als stationare Phase dient ein Feststoff
oder eine flussige Phase.

Die gaschromatografische Trennung beginnt mit dem Einspritzen der
Probe in den Injektor. Flussige Proben werden dort verdampft und vom
Tragergasstrom durch die Trennsaule transportiert. Die Trennung der
Komponenten erfolgt hauptsachlich aufgrund ihrer unterschiedlichen
Siedetemperaturen und gegebenenfalls ihrer Polaritat.

Auf diese Weise getrennt, erreichen die einzelnen Substanzen nach-
einander das Saulenende. Dort befindet sich ein Detektor, der z.B. durch
Messung der Warmeleitfahigkeit Anderungen der Zusammensetzung
der mobilen Phase anzeigt und diese an eine Auswerteeinheit, in der
Regel einen Computer, weitergibt. Aus der unterschiedlichen Retentions-
zeit der Komponenten ergibt sich ein Gaschromatogramm. Anhand der
Flache unterhalb der Peaks kann man die Anteile der einzelnen Kompo-
nenten im Probengemisch ermitteln.

Aufbau eines Gaschromatographen

Signalhohe
Ventil Injektor cdl,
Detektor
P CF,
[Lss]
CH,
Saule
PC
| | |
T tx(A) t(B t:(C L
Gasvorrat  Saulenofen R(A) t(B) RO tin min

Man verwendet heute hauptsachlich leistungsfahige Kapillarsaulen fur
die Trennung der Gase. Kapillarséulen sind 15-300 m lang und haben
einen Innendurchmesser von nur 0,1-1 mm. Sie sind innen mit einem
sehr diinnen Film (0,1-5 um) einer TrennflUssigkeit, z.B. Siliconéle oder
Paraffine, als stationarer Phase beschichtet. An solchen Sdulen kénnen
sogar Isomere (/7 S.265) getrennt werden, deren Siedetemperaturen sehr
dicht beieinanderliegen.

Mithilfe der Kapillar-GC kénnen in der Umweltanalytik Gemische aus
mehr als 20 verschiedenen aliphatischen oder aromatischen Kohlenwas-
serstoffen (z.B. PCBs, PAKs, ./ S.301) getrennt werden. Die Anwendungs-
breite der Gaschromatografie reicht von der organischen Elementar-
analyse (5.464), wo die Anteile an CO,, H,0 und N, in der Gasphase
chromatografisch bestimmt werden, bis zur Analyse des Blutalkohol-
gehalts. Auch Drogen wie Cannabis oder Kokain lassen sich noch lange
Zeit nach ihrer Konsumierung gaschromatografisch nachweisen.



11.2.3 Spektroskopische Analysemethoden

Bei spektroskopischen Analysemethoden wird die Wechselwirkung
von elektromagnetischer Strahlung mit Materie, d. h. den Teilchen
(Atomen, Molekulen oder lonen) der Analysenprobe, gemessen.

Prinzipiell sind folgende Wechselwirkungen zwischen Materie und Strah-

lung moglich:

— Durch Absorption von Strahlung einer bestimmten Wellenlange wird
ein Ubergang in ein héheres Energieniveau angeregt (//S.53), z.B. UV-
VIS- oder Atomabsorptionsspektroskopie.

- Bei der Emission sendet eine angeregte Probe beim Ubergang in ein
tieferes Energieniveau selbst elektromagnetische Strahlung aus, z.B.
Flammenfotometrie, Fluoreszenz und Phosphoreszenz.

— Streuung der Strahlung geeigneter Wellenlange

- Reflexion, Brechung oder Anderung der Polarisation (Polarimetrie)

allgemeine Form
eines Spektrums

Intensitat

Energie

Absorptions- und Emissionsmessungen Uber einen bestimmten Ener-
giebereich haben gemeinsam, dass durch Wechselwirkung von Materie
mit elektromagnetischer Strahlung ein Spektrum erhalten wird. Durch
Absorption wird die Intensitat der Strahlung bei einer oder mehreren
Wellenldngen verringert. Dagegen wird Strahlung emittiert, wenn Elek-
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Die Energie E der
elektromagnetischen
Strahlung héngt von
ihrer Wellenlédnge 4
bzw. Frequenz v ab.

tronen die durch Absorption aufgenommene Energie in Form von Licht E=h-v
wieder abgeben. Aus der Intensitat und der Wellenlange der absorbier- c¢=1-v
ten bzw. emittierten Strahlung kann man Schlussfolgerungen zur quan-
titativen Zusammensetzung und Struktur der Probe ziehen.
Spektrum der elektromagnetischen Strahlung
Energiezunahme
=1
g 10° 107 107 10°° 107° 107
<] | | | T |
dm-Bereich mm-Bereich 3-107 bis 780-390 nm 10 nm-0,1 nm <0,1nm
7,8-107m 390-10 nm
Radiowellen Mikrowellen  Infrarot (IR) sichtbares Réntgen- ~-Strahlung
und UV-Licht  strahlung (radioaktiv)
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Die Rontgen-
strukturanalyse und
die Massenspek-
trometrie sind im
Gegensatz zur Inf-
rarot- und zur NMR-
Spektroskopie keine
spektroskopischen
Analysemethoden.

Wichtige strukturanalytische Methoden

Bei der Strukturanalyse wird die rdumliche Anordnung von Ato-
men, Molekulen und lonen in chemischen Verbindungen und die
Wechselwirkungen zwischen den Teilchen untersucht. Dazu nutzt
man verschiedene spektroskopische, rontgenografische oder an-
dere physikalische Analysemethoden.

Mithilfe spektroskopischer Methoden erhédlt man beispielsweise Infor-
mationen zum Bau organischer Moleklle, ihrer Geometrie und den Bin-
dungsverhaltnissen. Die Rontgenstrukturanalyse liefert dagegen Daten
zur Struktur kristalliner organischer und anorganischer Feststoffe.

Die Ergebnisse strukturanalytischer Untersuchungen werden in gro3en
Datenbanken zusammengefasst und gespeichert. Durch Vergleich ih-
rer experimentell erhaltenen Spektren bzw. Réntgenanalysen mit den
gespeicherten Daten kdnnen Chemiker schnell und einfach fast alle be-
kannten Reinstoffe eindeutig identifizieren.

Daruber hinaus kdnnen mithilfe der verschiedenen physikalischen Analy-
sevrfahren noch viele weitere Erkenntnisse gewonnen werden (.~ Tab.).

Wichtige strukturanalytische Verfahren

Verfahren

Rontgenstruk-
turanalyse
(Einkristall- oder
Pulveranalyse)

Prinzip Informationen

- Bestrahlung von kristallinen Fest- | — Aufklarung der Struktur unbe-

stoffen mit Rontgen-, Neutro-
nen- oder Synchrotronstrahlung
definierter Wellenlédnge

Beugung der Strahlen am Kris-
tallgitter und Aufnahme eines
fur die Struktur des Festkorpers
charakteristischen Beugungs-
musters

Auswertung des Beugungs-
musters anhand physikalischer
GesetzmaBigkeiten und Ableiten
von Schlussfolgerungen zur
Struktur, Reinheit und Kristallini-
tat des Feststoffs

kannter kristalliner Feststoffe,
z.B. von EiweiBen, Nucleinsdu-
ren oder anorganischen Verbin-
dungen, hauptsachlich durch
Analyse von Einkristallen
Berechnung der Elementarzelle
(Gitterkonstanten, Symmetrie)
und der geometrischen Anord-
nung der Atome und/oder lonen
in Einkristallen oder pulverférmi-
gen Feststoffen

Identifizierung von kristallinen
Stoffen auch in Stoffgemischen
durch Vergleich experimentell
erhaltener Beugungsmuster mit
tabellierten Daten (Phasenana-
lyse)

Bestimmung der quantitativen
Anteile verschiedener Feststoffe
in Phasengemischen

Ermittlung von PartikelgréBen
und Materialfehlern in Werkstof-
fen, z.B. bei der Qualitatskont-
rolle in der Metallurgie und der
Bauindustrie



Verfahren

Massenspektro-
metrie

Kernresonanz-
spektroskopie

(NMR: nuclear

magnetic reso-
nance)

und
Kernspintomo-
grafie

(MRT: Magnet-
resonanztomo-
grafie)

Infrarot-
Spektroskopie
(IR-Spektrosko-
pie)

Prinzip

— Verdampfung und lonisierung
hauptsachlich von Molekulver-
bindungen im Hochvakuum

- Beschuss der Molekule mit Elekt-
ronen zur Erzeugung verschiede-
ner Molekul-lonen (Bruchstiicke
bzw. Fragmente)

— Auftrennung der geladenen
Fragmente im Magnetfeld
und Aufnahme eines fur die
Verbindung charakteristischen
Fragmentierungsmusters (,,Mas-
senspektrum®)

— Ableiten von Schlussfolgerungen
zur Molekdlstruktur aus dem
Fragmentierungsmuster

- Einbringen geeigneter FlUssig-
keiten, Losungen oder Feststoffe
in ein starkes duBeres Magnet-
feld

— magnetische Wechselwirkungen
NMR-aktiver Atomkerne (unge-
rade Ordnungs- bzw. Massen-
zahl) mit dem &uBeren Feld

— Absorption hochfrequenter elek-
tromagnetischer Strahlung in
Abhéangigkeit von der elektroni-
schen Umgebung der Atomkerne

— Aufnahme eines fur die Verbin-
dung charakteristischen NMR-
Resonanzspektrums

— Auswerten des NMR-Spektrums
und Ableiten von Schlussfolge-
rungen zur Struktur von Moleku-
len bzw. Feststoffen

— Bestrahlung hauptsachlich von
Molekulverbindungen mit IR-
Strahlung (780 nm <4< 1000 um)

— Anregung von Molekulschwin-
gungen durch Absorption von
Strahlung

— Aufnahme eines fur die Verbin-
dung charakteristischen Absorp-
tionsspektrums

— Ableiten von Schlussfolgerungen
zur Struktur der Verbindungen
aus der Wellenlédnge und Intensi-
tat der absorbierten IR-Strahlung
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Informationen

— exakte Bestimmung der Mole-
kulmasse von Verbindungen und
der Atommasse von Isotopen

- Aufklarung der Struktur von
organischen Molekulen durch
Nachweis von ,,Schlusselbruch-
sticken”, die z.B. speziellen
funktionellen Gruppen zugeord-
net werden kénnen

- ldentifizierung von Reinstoffen
durch Vergleich der experimen-
teller ,Massenspektren” mit
Daten in Spektrenbibliotheken

— Nachweis und quantitative Ana-
lyse von Substanzen in Stoffge-
mischen, z.B. in der Kriminalistik

— Aufklarung der Struktur
hauptsachlich von organischen
Molektlen mithilfe der "H- und
13C-NMR-Spektroskopie durch:
Nachweis von Mehrfachbindun-
gen und funktionellen Gruppen

- Identifizierung von Reinstoffen
durch Vergleich mit Daten in
Spektrenbibliotheken

— Untersuchung der elektroni-
schen Umgebung von NMR-ak-
tiven Atomen in anorganischen
Festkorpern

— Erzeugung von Schnittbildern
eines Korpers in der Magnetre-
sonanztomografie (MRT) durch
Analyse des Wassergehalts im
Gewebe; Diagnose von Krebser-
krankungen usw. in der Medizin

— Aufklarung der Struktur von
IR-aktiven Molekulen durch:
Nachweis von Mehrfachbindun-
gen oder funktionellen Gruppen

- ldentifizierung von Reinstoffen
durch Vergleich der experimen-
teller IR-Spektren mit Daten in
Spektrenbibliotheken

- ldentifizierung von Kunststoffen
und Abfallen in Recyclinganla-
gen anhand der IR-Reflexion



Teilgebiet

Qualitative
Analytik

Quantitative
Analytik

Strukturaufklarung

Wissenstest 11

Chemische Analytik

Die chemische Analytik beschaftigt sich mit der Identifizierung der

Bestandteile und der Bestimmung der Zusammensetzung von Rein-
stoffen und Stoffgemischen sowie der Aufklarung der Struktur von
Verbindungen. Dementsprechend unterscheidet man drei Teilgebiete
der analytischen Chemie.

qualitative Analytik

i romis

l I

Ziel

Identifizierung von Elementen
(Atome oder lonen) bzw. funk-
tionellen Gruppen in reinen
Stoffen

Trennung von Stoffgemischen
und Identifizierung aller oder
nur einzelner Bestandteile des
Gemisches

genaue Bestimmung der quan-
titativen Zusammensetzung
von Reinstoffen

genaue Gehaltsbestimmung
eines oder mehrerer Bestand-
teile eines Stoffgemisches

Bestimmung der rdumlichen
Anordnung von Atomen, lonen
und Molekulen in chemischen
Verbindungen

Ableiten von Schlussfolgerun-
gen zu den Eigenschaften der
Verbindungen

quantitative Analytik

Strukturaufklarung

Wichtige Methoden

- Vorproben

— Fallungsreaktionen

— Farbreaktionen

— chromatografische Methoden
(z.B. DC, SC, HPLQ)

— Elektrophorese

- Réntgenbeugung
(Phasenanalyse)

— Massenspektrometrie

— IR- und NMR-Spektroskopie

- quantitative Elementaranalyse
organischer und anorganischer
Stoffe

— Saure-Base-, Redox- oder Kom-
plextitration

— elektrochemische Verfahren
(z.B. Potenziometrie, Konduk-
tometrie)

— chromatografische Methoden
(z.B. GC, HPLQ)

— Fotometrie

- Massenspektrometrie

— IR-Spektroskopie

— Nachweis von Strukturelemen-
ten und funktionellen Gruppen
spektroskopische Verfahren

— Roéntgenstrukturanalyse von
kristallinen Feststoffen

abrufbar auf www.lernhelfer.de oder mit der Lernhelfer-App



Anhang
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Periodensystem der Elemente
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