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Der Wustenluft

abgerungen

Ist Wasser knapp, stofien Aufbereitungsanlagen und
Nebelfinger an ihre Grenzen. Nun kommt Abhilfe aus dem

Chemiebaukasten. Von Frauke Zbikowski und Manfred Lindinger

rrakis ist ein Wiistenplanet;

Sanddiinen und Felsen, so

weit das Auge blickt. Wasser

ist eine extrem knappe und

daher kostbare Ressource.
Eine der Techniken, um an Wasser zu
kommen, ist eine Windfalle: Sie fingt die
Restfeuchtigkeit aus der trockenen Luft
und speichert sie. Nur so kénnen die Be-
wohner im Roman ,Dune“ von Frank
Herbert tiberleben.

Das, was beim Erscheinen des Buches
noch Science-Fiction war, ist im Death
Valley bereits Realitit. Wissenschaftler
ringen der Luft an einem der heifiesten
und trockensten Orte der Erde mit einem
nur handtaschengrofien Gerit sauberes
Trinkwasser ab. Das funktioniert mit so-
genannten metallorganischen Gertist-
substanzen =~ (MOFs,  Metal-Organic
Frameworks). So hoffen mehrere For-
scherteams, dazu beitragen zu kénnen, in
den unwirtlichsten Gegenden Wasser aus
der Luft zu gewinnen. Damit kénnten
Menschen im Nahen Osten oder in der
Sahelzone der sich wegen des Klimawan-
dels verschirfenden Wasserknappheit
bald etwas entgegensetzen. ,, Wasser ist ein
Menschenrecht“, betont Omar Yaghi,
Chemiker an der University of California
in Berkeley, immer wieder in seinen Publi-
kationen tiber MOFs. Er ist einer der Pio-
niere auf diesem Gebiet und hat mit dem
Material Wasserernter entwickelt.

Fehlendes Wasser ist ein Treiber von
Krisen und Kriegen. Nach UN-Angaben
leben 2,4 Milliarden Menschen, also fast
ein Drittel der Weltbevolkerung, in Lin-
dern, die unter akutem Wassermangel lei-
den. Zudem sinken die Grundwasserspie-
gel weltweit seit 1980, seit dem Jahr 2000
hat sich der Riickgang des Grundwassers
noch beschleunigt, wie Wissenschaftler
aus der Schweiz und den USA kiirzlich
festgestellt haben. Trockene Regionen in
Kalifornien, in Iran oder in Australien
sind davon besonders betroffen. Bereits
heute muss in einigen Gegenden mehrere
Kilometer tief gebohrt werden, um an das
kostbare Nass zu gelangen. Und Starkre-
gen, der immer hiufiger auftritt, fliefit zu
schnell ab, als dass er die Grundwasserre-
servoirs wieder auffiillen kénnte.

Umso utopischer wirkt da eines der 17
Ziele fur nachhaltige Entwicklung der
Vereinten Nationen, bis zum Jahr 2030
allen Menschen Zugang zu sauberem
Wasser zu ermdoglichen. Trotz einiger
Fortschritte auf diesem Gebiet wird die
Menschheit dieses Ziel wohl verfehlen.
Dabei ist Wasser iiberall auf der Erde vor-
handen; man braucht nur die entspre-
chenden Techniken, um es als Trinkwas-
ser zu gewinnen.

Die sicherlich bekannteste Technik ist
die Meerwasserentsalzung.  Allerdings
verbrauchen die Anlagen viel Energie,
und ihr Betrieb ist teuer. Zudem haben ei-
nige der Linder in der Sahelzone und im
Nahen Osten keinen Zugang zum Meer
und miissen aufbereitetes Stifiwasser kilo-
meterweit transportieren.

Eine schier unerschopfliche Wasser-
quelle ist die Atmosphire. Sie enthilt
mehr Wasser als alle Fliisse auf dem Pla-
neten zusammen. Um ihre Feuchtigkeit
zu nutzen, werden verschiedene Ansitze
erprobt.

Die gebriuchlichsten Wasserfinger
sind Netze, diinne Drihte oder Metall-
oberflichen. Sie funktionieren aber nur
bei hoher Luftfeuchtigkeit und der richti-
gen Windrichtung. Dann kondensiert das
Wasser an der Oberfliche der Auffang-
strukturen. Die Wassertropfen miissen
dann moglichst schnell in einen Behilter
flieflen.

Weniger hohe Luftfeuchtigkeit als die
Netze brauchen elektrisch betriebene
Wirmetauscher, sie sind von Wetter und
Tageszeiten unabhiingig. Wenn die Luft
iber eine gekiihlte Oberfliche stromt,
schligt sich die Feuchtigkeit dort nieder.
Die meisten Wassergeneratoren arbeiten
ab einer relativen Luftfeuchtigkeit von 30
Prozent optimal. Mobile Apparate kon-
nen bei 350 Watt bis zu einen Liter Was-
ser pro Stunde gewinnen. Allerdings brau-
chen auch sie viel Energie.

Ein anderer Ansatz basiert auf hygro-
skopischen Salzen. Die Wassermolekiile
aus der Luft lagern sich hierbei an die Io-
nen geschmolzener Salze an. Das Fraun-
hofer-Institut fiir Grenzflichen- und Bio-
verfahrenstechnik IGB hat einen Wasser-
ernter entwickelt, bei dem eine konzen-
trierte  Salzlosung einen Turm he-

runterrinnt, wihrend sie stindig Luft-
feuchtigkeit aufnimmt. Am Fuf§ wird die
wisserige Losung aufgefangen und unter
Vakuumbedingungen destilliert. Das wie-
dergewonnene Salz lisst sich erneut nut-
zen. Solarzellen sollen die Energie liefern.

Andere Verfahren nutzen als Adsorber
sogenannte Hydrogele, in die ein hygro-
skopisches Salz eingelagert ist. Diese
schwammartigen Materialien kénnen bis
zu 100 Prozent ihres Eigengewichts an
Wasser aufnehmen. Wird das mit Wasser
getrinkte Hydrogel erhitzt, entweicht
Wasserdampf. Allerdings ist diese Technik
noch im Laborstadium.

Vier Methoden, die in Wiistenregionen
jedoch alle an ihre Grenzen stofien: Die
Luft ist dort zu trocken, die relative Luft-
feuchtigkeit liegt bei nur 17 bis 32 Pro-
zent. Im Death Valley sinkt die relative
Luftfeuchtigkeit nachts sogar auf 14 Pro-
zent, tagsiber kletterte das Hygrometer
nicht iiber 26 Prozent. Doch gerade fiir
derart trockene Orte ist der Wasserernter
von Omar Yaghi geschaffen. Sein Herz-
stiick sind MOFs. Diese Geriistmateria-
lien sind extrem pords: Die Oberfliche
von einem Gramm entspricht der eines
Fufiballfeldes. Diese Materialien be-
stehen aus Kohlenwasserstoffverbindun-
gen, deren Molekiile tiber Metall- und
Sauerstoffatome so miteinander ver-
kniipft sind, dass ein dreidimensionales
Gertist entsteht mit den Metallatomen als
Knotenpunkten. Je nachdem, wie groff
oder wie sperrig die verwendeten Kohlen-
wasserstoffmolekiile sind, werden die
Poren der resultierenden Gertiste kleiner
oder grofier, starr oder flexibel.

Die Natur hat zwar noch andere porose
Materialien parat, etwa Zeolithe, die in
Spiilmaschinen das Wasser aufsaugen und
dazu beitragen, dass das Geschirr trock-
net, oder Aktivkohle. Aber die altbekann-
ten Materialen sind entweder wie die Ak-
tivkohle wasserabweisend, nehmen zu we-
nig Wasser auf, wenn die Luft nicht feucht
ist, oder sie geben wie Zeolithe Wasser
erst bei Temperaturen oberhalb von 250
Grad Celsius wieder ab.

Als Omar Yaghi in den USA und Susu-
mo Kitagawa in Japan vor etwa 30 Jahren
unabhingig voneinander die metallorga-
nischen Geriistsubstanzen entwickelten,
waren die Chemiker zunichst von der
Schénheit ihrer Strukturen begeistert. Es
faszinierte sie, dass sie die Groéfie und die
Eigenschaften der Hohlrdume in den
Festkorpern chemisch steuern konnen.
Schnell gab es alle moglichen Ideen, wozu
man die luftigen Stoffe verwenden konn-
te: Sie sollten in ihren Poren Wasserstoff
speichern, der schon damals als Energie-
triger der Zukunft galt. Man konnte, so
die Idee, mit MOFs auch Kohlendioxid
aus der Luft abscheiden, Methan aus Ga-
sen abtrennen oder Giftstoffe aus Gemi-
schen filtern. Die Forscher suchten nach
MOFs, die stabil genug waren, um als Ka-
talysatoren chemische Reaktionen anzu-
treiben. Die ersten MOFs reagierten
empfindlich auf Feuchtigkeit. Wasserge-
winnung war daher erst mal kein Ziel.

Im Jahr 2014 machte die Forschungs-
gruppe um Omar Yaghi Versuche mit
MOFs, um Kohlendioxid aus Rauchga-
sen abzutrennen. Da Rauchgase Wasser-
dampf enthalten, wollten die Wissen-
schaftler zunichst herausfinden, wie sich
Kohlendioxid- und Wassermolekiile
nebeneinander in den Poren der MOFs
verhalten. Dabei stellten sie fest: Einige
der untersuchten MOFs nahmen beson-
ders viel Wasser auf, und das schon
unterhalb von 20 Prozent relativer Luft-
feuchte. Sie hielten die Wassermolekiile
geradezu fest. Es kam noch besser: Die
MOFs gaben das Wasser bei 45 Grad
Celsius wieder ab. Das bedeutete: Ein
solches Material wiirde in der Wiiste
Wasser aufnehmen und es ohne grofie
Energiezufuhr auch wieder abgeben.
Eine Voraussetzung war: Es mussten da-
zu MOFs entwickelt werden, die Wasser
aufnehmen und abgeben und deren
Struktur dabei stabil bleibt.

Dass das Prinzip des Wasserernters
funktioniert, stellte Yaghis Labor im Jahr
2017 unter Beweis: Der Prototyp sam-
melte passiv in der Nacht das Wasser aus
der Luft und setzte es in der Mittagshitze
wieder frei, sodass es sich in einem Con-
tainer im Inneren des Gerites sammelte.
Das Ergebnis: eine Tasse Wasser.

Die MOFs zu verbessern war Aufgabe
des deutschen Chemikers Nikita Hani-
kel. Um zu promovieren, ging er nach

Berkeley und wollte sich in erster Linie
mit der Synthese der MOFs befassen.
Dazu galt es zuerst, die Adsorption zu
verstehen. Er schaute sich die Wasser-
molekiile in den Poren der MOFs mit
Rontgenstrukturanalyse auf atomarer
Ebene an. Joachim Sauer, theoretischer
Chemiker an der Humboldt-Universitit
in Berlin, berechnete die Strukturen und
Adsorptionsmechanismen  (siehe Inter-
view). Seitdem wissen die Forscher: Die
Molekiile, die die Metalle verbinden,
missen so grofj sein, dass die Poren mog-
lichst viele Wassermolekiile aufnehmen
kénnen, diirfen aber nicht wasserabwei-
send sein, wie es grofiere organische Mo-
lekiile oft sind. Die Forscher experimen-
tierten mit unterschiedlichen Zusam-
mensetzungen und fanden ein Material,
das diese Anforderungen erfiillt.

Die weitere Entwicklung bedeutete fiir
die Forscher viel Handarbeit, wie Hanikel
berichtet: Sie brachten Ventilatoren an,
die Luft auf die MOFs pusten sollten,
schalteten Heizelemente manuell ein, um
das Wasser aus den MOFs wieder zu ent-
fernen, sorgten dafiir, dass eine Solarzelle
die Batterien fiir die Heizelemente lud,
bestimmten mit einer Reihe von Sensoren
Temperatur und Luftfeuchtigkeit. Sie
analysierten die Ergebnisse, bestimmten,
wie lange eine Adsorptions- und wie lange
eine Desorptionsphase dauert. Heute lie-
fert ein Wasserernter hundertmal so viel
Wasser wie das allererste Gerit.

Omar Yaghi stellt sich vor, dass sich mit
einem Wasserernter jeder Haushalt oder
jede Kommune selbst und dezentral mit
Trinkwasser versorgen kann. Er selbst ist
in einem Land mit chronischer Diirre auf-
gewachsen, in Jordanien. Seine Kindheit
war geprigt von Wasserknappheit. ,,Ein-
mal pro Woche, manchmal auch nur alle
zwei Wochen, gab es fiir maximal sechs
Stunden Wasser“, erinnert er sich. In die-
ser Zeit mussten simtliche Wasservorrite
fiir die Familie gefiillt werden. Nicht im-
mer habe das Wasser ausgereicht, vor al-
lem nicht an heiflen Tagen, wenn auch
Garten und Nutztiere durstig waren.

Die neuen MOFs in den Wassererntern
halten jahrelang. Nikita Hanikel hat das
Material, das er entwickelt hat, bis zu 2000
Zyklen laufen lassen. Dabei sank die Ka-
pazitit nur um drei Prozent. Jordanische
Forscher um Kyle E. Cordova, die wie
Yaghi und seine Gruppe Wasserernter mit
MOFs entwickelt haben, liefien ihre Sys-
teme mehr als ein Jahr in der Nihe von
Amman ohne Verlust laufen, und nach
Cordovas Angaben liuft es immer noch.
Verliert das Material dann doch eines Ta-
ges seine Funktion, lisst es sich in seine
Einzelteile zerlegen und wieder zusam-
menbauen, ohne dass etwas verloren geht.

Mit dem Ergebnis haben Kyle Cordo-
va und seine jordanischen Kollegen ein
Start-up gegriindet, Aquaporo Ventures,
das erste Wassererntegerite noch in die-
sem Jahr an Kunden ausliefern soll. Bis
zu einer Massenproduktion sind aller-
dings noch Probleme zu lésen, vor allem
die Herstellung der MOFs. ,,Die Kosten
sind noch zu hoch fiir Anwendungen
aufierhalb einer Nische“, meint Cordova.
Dennoch ist er davon iiberzeugt: Techni-
ken, die auf Adsorbentien wie den MOFs
beruhen, ,werden in den niichsten zehn
Jahren signifikant zur Wasserversorgung
in Jordanien beitragen“. 30 Millionen
Kubikmeter, die Jahr fir Jahr einem
Wasserreservoir  entnommen  werden
miissen, konnten aus Wassererntern
kommen, wenn diese pro Haushalt tig-
lich 35 Liter liefern. Das grofite Wasser-
reservoir Jordaniens, der Konig-Talal-
Stausee, hat jihrlich eine Kapazitit von
76,5 Millionen Kubikmetern.

Grofie Mengen Wasser zu gewinnen,
ohne Energie zu verbrauchen, ohne wei-
tere Kosten, Kohlendioxidemissionen
oder Umweltschiden zu verursachen — das
ist keine Utopie mehr. Omar Yaghi, der
seit Lingerem als Kandidat fiir den Che-
mienobelpreis gehandelt wird, hat mitt-
lerweile zwei Unternehmen fiir Wasser-
ernter gegriindet, und sein Prototyp steht
im Technikmuseum Smithsonian in Wa-
shington DC. Die Maschine, die Yaghis
Unternehmen Water Harvesting baug, ist
so grof} wie ein Haushaltsmikrowellenge-
rit und soll zwischen sieben und zehn Li-
ter Wasser am Tag liefern — zum Trinken
und Kochen fiir zwei bis drei Erwachsene.
»Einige sagen, das sei wenig®, wendet Yag-
hi ein, ,Es ist aber sehr viel, wenn man
sonst kein Wasser hat.“

Wie metallorganische Geriistverhindungen aufgebaut sind

Aus organischen Molekiilen und anorganischen Baueinheiten werden Materialien geschaffen.
Dabei dienen die organischen Molekiile als Verbindungselemente zwischen den
anorganischen Baueinheiten.

Metallorganische Geriistverbindungen
(Metal-Organic Frameworks, MOFs) haben

eine offene Struktur, deren Poren andere
Molekiile aufnehmen konnen.

Wassermolekiile ‘

[Anorganische Baueinheiten |

Wie MOFs Wasser sammeln

MOFs kdnnen so konstruiert sein, dass sie Wasser fangen. Dabei halt das Netzwerk aus
organischen Molekiilen und anorganischen Bauteilen die Wassermolekiile in seinen Poren.

‘-ﬁ
Quellen: University of California, Berkeley/Pohang University of Science and Technology/

(Woochul Song, Zhiling Zheng, Ali H. Alawadhi, Omar M. Yaghi)

Wie der passive Wassersammler funktioniert

Wahrend der Nacht tragt der Wind Wassermolekiile in den Sammler. Herzstiick
ist ein Turm aus Schichten von MOF und Nickel. MOF sammelt die Molekiile in
den Poren, Nickel leitet die Warme.

® .

[Scheibe aus Nickelschaum |

Das in der Nacht gesammelte Wasser wird am

Tag durch die Hitze der Sonneneinstrahlung aus

den MOFs geldst und steigt weiter nach oben. |
Die Nickelscheiben, die abwechselnd mit den S
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MOF-Scheiben in der Einheit angebracht sind, — O
iibertragen die Warme auf die MOFs.

-Reflektor

Kiihlkorper

Das Wasser kondensiert in einem Kiihlkorper
aus Aluminium und kann in flissiger Form
gesammelt werden.

F.A.Z-Grafik Swierczyna

Suche nach dem
Schwammmolekiil

Joachim Sauer, Professor fiir theoretische
Chemie an der Humboldt-Universitit
Berlin, berechnet, wie man mit trockener
Materie Wasser gewinnt.

Es gibt schon linger die Idee, in diir-
ren Gegenden Wasser aus Luftfeuch-
tigkeit zu gewinnen. Nun gibt es ein
Gerit, das Wasser mit metallorgani-
schen Geriistsubstanzen, MOF, ein-
fingt. Fiir wie realistisch halten Sie
es, dass so ein Wasserernter eines Ta-
ges zur Wasserversorgung beitrigt?
Diese Technik wird nicht die Meerwas-
serentsalzung ersetzen. Aber sie wird
eine zusitzliche Moglichkeit schaffen,
an isolierten, schlecht zuginglichen Or-
ten in kleinem Mafistab an Wasser zu
kommen. Es wird fiir jeden Menschen
an jedem Ort ein personlicher, unabhin-
giger Zugang zu Trinkwasser geschaffen,
wozu nur Solarenergie benotigt wird.
Das Projekt wird in den USA tibrigens
von der Defence Advanced Research
Project Agency, DARPA, gefordert.

Also vom US-Verteidigungs-
ministerium.

Richtig. Es gibt dort ein ernsthaftes In-
teresse an den Forschungen.

Wie kamen Sie dazu, sich mit wasser-
speichernden MOFs zu befassen? Sie
forschen doch eigentlich an Katalysa-
toren.

Ja. Aber ich habe auch iiber Wasser in
Zeolithkatalysatoren geforscht und tue
das bis heute. Diese Materialien wurden
auch fiir diese Anwendung betrachtet,
erwiesen sich aber als weniger geeignet.

Sie arbeiten mit Omar Yaghi, dem
Erfinder der MOF, zusammen. Wie
kam die Kooperation zustande?

Wie das so geht in der Wissenschaft, ganz
klassisch: Omar Yaghi hat in Berlin einen
Vortrag gehalten. Und dann safien wir in
meinem Biiro in Adlershof und haben
tiber die Besonderheiten der Wasserad-
sorption diskutiert. Ich glaubte, die mole-
kularen Grundlagen zu verstehen, wofiir
aber quantenchemische Rechnungen no-
tig waren. Laura Gagliardi, eine Kollegin
aus Chicago, die als Humboldt-Preistri-
gerin in Berlin war und mit der ich eine
sehr fruchtbare Zusammenarbeit hatte,
beteiligte sich dann an diesem DARPA-
Projekt, und so ist die Zusammenarbeit
zwischen Berkeley, Berlin und Chicago
entstanden. Diese wird zurzeit von der
Deutschen Forschungsgemeinschaft und
der National Science Foundation in den
USA gemeinsam gefordert.

Was ist bei den Wassererntern mit
MOFs eigentlich noch zu entwickeln?
Ein Teil des Problems ist das richtige Ma-
terial. Zudem hingt viel vom Design des
ganzen Gerites ab. Denn es geht nicht
nur darum, wie viel Wasser der MOF auf-
nehmen kann, sondern wie viel Energie
dazu benotigt wird, wie schnell das Was-
ser hineingeht und wie schnell man es
wieder herausbekommt. In dem erwihn-
ten DARPA-Projekt ist General Electric
fiir die Geriteentwicklung zustindig.

Es ist zurzeit also eher ein ingenieur-
technisches Problem, Wasserernter zu
bauen, weniger ein chemisches.

Es ist beides. Das ist das Interessante an
diesem Konzept: Beides muss Hand in
Hand gehen, Engineering und Grundla-
genforschung am Material, an MOFs. Es
gibt bestimmte Anforderungen vom En-
gineering. Und wenn es Fortschritte
beim Material gibt, dann ist die Frage:
Kann das Engineering die Vorteile dieses
Materials tiberhaupt nutzbar machen?
Deswegen ist so wichtig, schon in einer
frithen Phase zusammenzuarbeiten.

Wie kénnen Sie mit Ihren theoreti-
schen Arbeiten zur Optimierung des
Materials beitragen?

Im Experiment, in der Rontgenkristall-
strukturanalyse, sehen wir, wo sich die
Wassermolekiile in den komplexen
MOF-Strukturen befinden. Die vollig
unabhingig davon durchgefiihrten
quantenchemischen Rechnungen haben
diese Strukturen zunichst bestitigt, aber
zusitzliche Details dariiber geliefert, wie
die Wassermolekiile mit der Wand der
MOF-Poren und miteinander interagie-
ren. Im Experiment sind die Wasser-
stoffatome ,,unsichtbar®, und Details
tiber die Ausbildung der Wasserstoffbrii-
ckenbindungen sind nur aus der Rech-
nung zu erhalten. Deswegen ist die Zu-
sammenarbeit zwischen Experiment und
Theorie wirklich wichtig. Aus den de-
taillierten Rechnungen wissen wir, wel-
che Bindungen wie viel zur Stabilisie-
rung der gebildeten Wasserstrukturen

beitragen, wie die Wassermolekiile zu-
nichst Cluster an den MOF-Winden
bilden und sich bei weiterer Fiillung der
Pore schliefilich ein Netzwerk von Was-
sermolekiilen ausbildet. Wichtig fiir die
Anwendung ist, dass die Bindungsener-
gien fiir nacheinander aufgenommene

Wassermolekiile alle sehr dhnlich sind.

Je grofier die Pore, desto grofier die
Wassermenge?

Ja. Die Frage ist: Wie konnen wir das
Porenvolumen im MOF vergrofiern, oh-
ne dass sich die Wechselwirkungen der
zusitzlich aufgenommenen Wassermole-
kiile mit denen, die an die MOF-Wand
gebunden sind, und den anderen des
Netzwerks abschwiichen. In einem Tref-
fen mit allen Beteiligten haben wir mit
,chemischer Intuition“ diskutiert, welche
Verbindungsmolekiile zwischen den Me-
tallzentren in den MOFs, wir nennen sie
Linker, sich fir die Vergrofierung des
Porenvolumens eignen kénnten. Simula-
tionen haben dann unsere Uberlegungen
bestitigt und Hinweise gegeben, welche
Linker-Molekiile besonders aussichts-
reich sind.

Und was passiert dann im Labor?

Die Chemiker probieren aus, ob die
Molekiile, die wir am Rechner entwor-
fen haben, auch funktionieren. Das ist
gar nicht so einfach und dauert manch-
mal monatelang. Denn dazu miissen sie
einen Syntheseweg finden und die Be-
dingungen, unter denen sich Kristalle
bilden. Unsere experimentellen Partner
miissen daher darauf vertrauen, dass wir
aus der Theorie einen verniinftigen Vor-

schlag liefern und sich die Miihe lohnt.

Wie aufwendig sind die Rechnungen?
Die dauern schon eine Weile, aber die
entscheidende Frage ist: Sind die Rech-
nungen durchfithrbar? Die Berechnung
einer einzigen Struktur dauert etwa ein
bis zwei Tage. Dafiir benutzen wir unse-
ren Rechenserver, der aus mehreren Re-
chenknoten mit jeweils 32 Prozessoren
besteht. Wir benutzen aber auch Super-
computer wie den des HRLN Hanno-
ver-Berlin. Aber nicht jede Rechnung ist
ein Erfolg, und fiir die Bearbeitung eines
Projekts sind Hunderte derartiger Rech-
nungen notig.

Wire es nicht méglich, die optimale
Zusammensetzung und Struktur
eines MOF am Computer zu berech-
nen, ohne zwischendurch die Mole-
kiile im Labor zu testen und dann
wieder zu rechnen?

Das wire ,,In-silico-Design“, von dem
viele triumen. Davon bin ich nicht iiber-
zeugt. Am zielfithrendsten ist eine Kom-
bination von Experiment und Theorie
mit Riickkopplung. Wir lernen etwas
aus dem Experiment, und das Gelernte
flieit dann wieder in die Rechenmodelle
ein. Es gibt Bestrebungen, die MOF-
Optimierung weiter zu automatisieren,
also den Computer eine grofie Zahl von
Vorschligen fiir Linker generieren zu
lassen, an die ,,human intelligence® viel-
leicht nicht gedacht hat.

Also mit Kiinstlicher Intelligenz?

Ja, die wird entwickelt, und es gibt ein-
drucksvolle Fortschritte. Aber dafiir
miissen wir das System erst einmal trai-
nieren, und das erfordert eine Menge
zuverlissiger Daten. Denn bei all der
Freude iiber Data Science and Artificial
Intelligence, auch hier gilt das ganz alte
Prinzip der Computeralgorithmen:
Garbage in, Garbage out. Und das ist
auch beim MOF-Design so. Wenn die
Daten, mit denen die KI-Modelle trai-
niert werden, nichts taugen, werden die
KI-Modelle auch nichts Verniinftiges
voraussagen.

Und die guten Daten muss erst mal
jemand erzeugen.

In dieser Phase sind wir gerade. Beim Ex-
periment in der Chemie ist eines beson-
ders wichtig: eine Laborbeschreibung, die
detailliert genug ist, dass der Computer
sie verarbeiten kann. Wir Chemiker miis-
sen lernen, wie man zum Beispiel Synthe-
sen im Labor so protokolliert, dass diese
Daten maschinell verarbeitet werden
koénnen. Aber vielleicht will nicht jede
Wissenschaftlerin oder jeder Wissen-
schaftler seine Arbeitsschritte so genau
aufschreiben, dass sie fiir potentielle Kon-
kurrenten leicht nachvollziehbar sind.

Die Fragen stellte Frauke Zbikowski.



