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Das Internet bietet ein enormes Potenzial, die Verfligbarkeit
von qualitativ hochwertigen Versuchsvorschriften zu
erhéhen. Das NOP will diese Méglichkeiten nutzen und auBer-
dem eine ganzheitlichere Sicht der Chemie vermitteln.

ntsprechend der langen und erfolgreichen Tradition

der Organischen Chemie an deutschen Hochschulen
liegen fiir die Grundausbildung in diesem Fach mehrere
qualitativ hochwertige und umfassende Praktikumsanlei-
tungen vor. Hier sind in erster Linie das ,Organikum* [1],
die Biicher von Eicher und Tietze [2,3] und die leider ver-
griffenen Biicher von Hiinig, Mirkl und Sauer [4,5] zu nen-
nen. Warum wird mit dem Neuen und nachhaltigeren Or-
ganisch-chemischen Praktikum (NOP, sprich en - oh - pe)
ein weiteres Produkt geschaffen, das auf diesen Anwen-
dungsbereich ausgerichtet ist?
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... stellt die klassischen Elemente der praktischen Ausbildung in der organisch-che-
mischen Synthese dar. Das griine Dreieck symbolisiert die Elemente, die im NOP
zusitzlich thematisiert werden, und die integral mit der praktischen Ausbildung
verbunden werden.

Die Griinde, die uns zur Etablierung des Verbundpro-
jektes veranlasst haben, lassen sich wie folgt zusammen-
fassen:

- Ein zukunftsweisender, verantwortungsvoller Umgang
mit Chemikalien [6] muss Anfingern von Ausbildungs-
beginn an beibringen, eventuelle Neben- und Spitfolgen
ihres Tuns rational einzuschitzen und Alternativen zu
prifen.

- Im Kontext von ,Nachhaltigkeit® und ,Green Chem-
istry“ werden zur Zeit wichtige Konzepte und Anwen-
dungen entwickelt, von denen einiges fir die Grund-
ausbildung genutzt werden kann [7,8].

- Die kostenlose Bereitstellung sowohl von Praktikums-
anleitungen als auch von Begleit- und Hintergrundin-
formationen im Internet ermoglicht eine flexible, auch
graduelle oder partielle Anpassung des NOP fiir die
Grundausbildung in Organischer Chemie durch die ver-
antwortlichen Lehrenden an verschiedenen Bildungs-
stitten (Gymnasien, Berufsschulen, Fachhochschulen,
Universititen).

Im Konzept des NOP werden die klassischen Elemente
Laboratoriumstechniken, Theorie organisch-chemischer
Reaktionen und Analytische Methoden zur Identifizierung
funktioneller Gruppen durch die Elemente Energiever-
brauch und Atomékonomie, Toxikologie und Okotoxiko-
logie sowie Nachhaltigkeit erweitert (Abbildung 1).

Bei einer solchen Horizonterweiterung besteht auch die
Gefahr der Uberfrachtung. Doch muss sich unserer Mei-
nung nach der Synthesechemiker mit den letztgenannten
Problemen frither oder spiter ohnehin auseinandersetzen,
eine frithe Konfrontation kann deshalb nicht schaden. So
kann mit dem NOP durch eine ganzheitlichere Begleitung
und Vertiefung der praktischen Labortitigkeit eine deutli-
che Verbesserung der Ausbildung erreicht werden. Die Her-
ausforderung liegt somit nicht zuletzt auf der Seite der Leh-
renden, die wir ermutigen und darin unterstiitzen wollen,
sowohl Freude und Faszination an der organischen Synthese
zu vermitteln, als auch Fragen nach ,Risiken und Neben-
wirkungen“ auf befriedigende Weise zu beantworten.

Ein Spektrum von Versuchsvorschriften
Nur wenn die gesamte Breite organisch-chemischer Reak-
tionen und organischer Stoffklassen im NOP durch Ver-
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LEHRMATERIAL IM NETZ

Seit Mitte Mdrz 2003 ist unter der Internet-Adresse www.oc-praktikum.de
ein erstes Angebot des NOP-Projektes allgemein abrufbar. Im Kern besteht es
aus einem Lehrmodul von neun Synthesevorschriften, anhand derer die Be-
deutung von Begriffen wie AtomGkonomie oder Energieeffizienz veranschau-
licht wird. Zudem werden alternative Reaktionsfiihrungen erarbeitet und de-
ren Produkte sorgfdltig auf Nebenprodukte untersucht. Dieses Angebot wurde
Anfang 2004 um ca. 50 weitere ausfiihrliche Versuchsvorschriften mit analy-
tischen Daten und Gefahrstoffhinweisen ergdnzt. Diese Daten kénnen zur
Durchfiihrung von Laborpraktika und zur eigenstdndigen weiteren Bewertung
und Optimierung der Experimente genutzt werden. Unter NOP — Wie? (Abbil-
dung 2) finden sich zum einen gesetzliche Anforderungen an den Praktikums-
betrieb, soweit sie die Praktikanten bzw. Studierenden betreffen, zum anderen
Bewertungsverfahren fiir Stoffe und Reaktionen, die im NOP zur Anwendung
kommen.

Unter Warum ein NOP? wird die Motivation fiir die Erstellung des NOP dar-
gestellt. Uber den Punkt Nachhaltigkeit wird Hintergrundwissen zu diesem
Begriff und seine Anwendung auf die Chemie vermittelt. Das Glossar erkldrt
die Bedeutung der Fachbegriffe und unter Techniken finden sich Texte und
Literaturhinweise zu konventionellen und alternativen Labormethoden, zur

NEUES ORGANISCHES PRAKTIKUM | INTERNET

Analytik, sowie Tipps zum energieeffizienten Erzeugen von Vakuum sowie zum
Heizen. Alle chemischen Stoffe, die in den Versuchen vorkommen, wurden in
eine Stoffdatenbank aufgenommen, die unter Stoffe direkt durchsucht wer-
den kann. Hier findet sich auch eine Sammlung von Webadressen zur eigen-
stdndigen Recherche nach Stoffeigenschaften, Spektren und Sicherheitsdaten-
bldttern.

Die beteiligten Arbeitsgruppen bzw. Mitarbeiter finden sich im Impressum
aufgefiihrt. Die Projektkoordination liegt bei Prof. Dr. B. K6nig, (Universitdt
Regensburg). In fiinf Arbeitsgruppen wurden Synthesevorschriften erarbeitet
und gepriift, an den Universitdten Jena, Bremen und Braunschweig wurden
Spurenanalytik von Nebenprodukten, Entsorgungsfragen sowie die Bewertung
von Stoffen und Versuchen bearbeitet. Die Website wurde in enger Zusam-
menarbeit mit der Universitdt Jena unter laufender Konsultation aller Projekt-
partner an der Universitdt Bremen entwickelt.

Ein besonderer Dank gilt an dieser Stelle dem Férdergeber, der Deutschen
Bundesstiftung Umwelt (DBU), die wahrend der Projektlaufzeit in allen Phasen
beratend involviert war und den Projektfortschritt mit wohlwollendem Interes-
se verfolgt hat.
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Abb. 2 Die Einstiegsseite des NOP bietet einen schnellen und iibersichtlichen Zugang zu den verschiedenen Elementen der Webseite.
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Abb. 3 Ausschnitt
aus der Liste der
angebotenen Ver-
suche. Die Ampeln
leiten sich aus der
Gesamtbewertung
der Versuche ab.
Die Versuche sind
nach Stoffklassen,
Reaktionstypen,
Arbeitsmethoden
und Schwierigkeit
kategorisiert.
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suchsvorschriften abgedeckt wird, kann das Angebot in an-
spruchsvollen Lehrveranstaltungen zur praktischen Ausbil-
dung in Organischer Chemie im Grund- und Basisstudium
genutzt werden.

Die Auswahlkriterien
Damit steht unser erstes Auswahlkriterium fiir Versuchsvor-
schriften bereits fest. Der grole Fundus bekannter und be-
wihrter Experimente aus Praktikumsskripten und -biichern
wurde grob nach Reaktionstypen sortiert, um einige moder-
ne Verfahren erginzt (z.B die Scandium-triflat-katalysierte
Friedel-Crafts Acylierung von Aromaten) und gesichtet. Im La-
borpraktikum soll, unter anderem, der sichere Umgang mit
Gefahrstoffen erlernt werden, da dies die Voraussetzung fiir
einen sinnvollen Umgang mit Chemikalien ist. Die Versuche
diirfen und sollen daher auch reaktive und toxische Verbin-
dungen enthalten. Experimente in denen allerdings nach-
weislich krebserregende oder stark umweltbelastende, per-
sistente Stoffe entstehen, wurden aussortiert oder durch Al-
ternativen ersetzt. Gibt es zu einer Reaktion Varianten mit
stochiometrischem und katalytischem Einsatz von Reagenzi-
en oder verschiedene Reaktionsfiihrungen, so wurde ver-
sucht, die unterschiedlichen Moglichkeiten anzubieten, um
deren Effizienz vergleichen zu konnen.

Praktikumsexperimente miissen zuverlissig funktionie-
ren. Dies ist ein weiteres Qualititsmerkmal der aufgenom-
menen Versuche. Alle nach formalen Kriterien ausgewihl-
ten Versuche wurden sorgfiltig nachgearbeitet. Dabei wur-
den i. d. R. Versuchsvorschriften fiir drei Ansatzgrofien (Mi-
kro-, Standard- und grofler Labormafstab) entwickelt und
in Bezug auf Praktikabilitit, Effizienz und Umweltvertrig-
lichkeit optimiert. Dabei spielt die moderne Analytik eine
entscheidende Rolle. Alle isolierten Produkte und Neben-
produkte der Reaktionen wurden durch 'H- und '*C NMR-

und ihre IR-Spektren charakterisiert. Wo notig, wurden wei-
tere analytische Daten, z.B. aus der Massenspektrometrie
hinzugezogen. Dies forderte einige Uberraschungen zu Ta-
ge: bei manchen in Praktikumsskripten beschriebenen Re-
aktionsprodukten war die Struktur falsch zugeordnet! Aus
der Struktur der Nebenprodukte kann oftmals auf Neben-
reaktionen geschlossen werden, die mit geringfiigigen Va-
riationen der Versuchsbedingungen zuriickgedringt wer-
den konnen. Die Analytik lieferte so wichtige Hinweise zu
Optimierungsmoglichkeiten, die direkt umgesetzt oder als
Anregungen an die Nutzer weitergegeben werden.

Entscheidende Hinweise zur Optimierung liefert auch
die Reaktionskontrolle durch Gaschromatographie oder
Diinnschichtchromatographie. Die Angabe der Reaktions-
zeit als ,Riickfluss tiber Nacht® ist oft ja nur als eine grobe
Schitzung zu werten. Die kontinuierliche Reaktionskon-
trolle zeigte, das oftmals eine Reaktion wesentlich giinsti-
ger zu einem anderen - oft fritheren - Zeitpunkt beendet
werden kann, da ab dann nur noch Anzahl und Menge der
Nebenprodukte steigen. Dies eroffnet Optimierungsmog-
lichkeiten zur schnelleren und effizienteren Reaktions-
fiilhrung. Die dabei im Praktikumsbetrieb eingesparten En-
ergie-, Abfall- und Substanzmengen sind allerdings relativ un-
bedeutend, da meist in sehr kleinem Maf3stab gearbeitet
wird. Der entscheidende Lehrinhalt ist die Einsicht, dass
chemische Experimente durch eigenes kreatives Handeln
mit einfachen Mitteln und Sachverstand verbessert werden
konnen. Aus dem Studierenden, der Vorschriften lediglich
,hachkocht“ wird so der eigenverantwortlich handelnde
Chemiker.

Alle Angaben zur Analytik mit Spektrenabbildungen und
Chromatographiebedingungen sind den Versuchsvorschrif-
ten des NOP beigefiigt. Auch wenn sicher im Praktikums-
betrieb nicht jedes Experiment kinetisch verfolgt oder spek-
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troskopisch vollstindig untersucht werden kann, bietet sich
fiir Dozenten und Studierende so die Moglichkeit, die Ex-
perimente eigenhindig zu verbessern. Zudem konnen die
Angaben in anderen Lehrveranstaltungen, z.B. den meist
parallel angebotenen Methodenkursen zur Spektroskopie
oder apparativen Chromatographie genutzt werden. Die
thematische Vernetzung mit den Lehrinhalten des Labor-
praktikums verdeutlicht Studierenden unmittelbar die Niitz-
lichkeit und Bedeutung der Methoden fiir ihre eigene Titig-
keit.

Die abschlieBende Bewertung eines chemischen Pro-
zesses ist durch die vielen zu beriicksichtigenden Parame-
ter und ihre individuelle Gewichtung oft schwierig. Dies gilt
auch fiir Laborexperimente im Praktikum. Um aber ein
Gefiihl fiir die verschiedenen Bewertungskriterien chemi-
scher Prozesse zu geben, sind alle Versuche in einer ab-
schlieBenden Einstufung in drei Gruppen eingeteilt worden,
die mit den Ampelsymbolen griin, gelb und rot gekenn-
zeichnet sind (Abbildung 3). Die dabei beriicksichtigten
Kriterien und ihre Gewichtung sind unter Bewertungs-
methoden beschrieben. Alle Versuche des NOP, auch die
mit einer roten Ampel versehenen, sind unter Beachtung
moderner Sicherheitsstandards und der gesetzlichen Rah-
menbedingungen fiir die organisch-chemische Grundaus-
bildung geeignet. Mit der roten Ampel weisen wir lediglich
auf Gefahrdungs- und Optimierungspotenziale hin. Versuche
mit einer roten und einer gelben Ampel sind in einem oder
mehreren Bewertungskriterien als schlecht eingestuft wor-
den. Dies kann sich z. B. auf die Effizienz der Umsetzung,
also eine mifRige Produktausbeute bei hohem Gesamt-
material- und Energieeinsatz, oder auf hochtoxische oder
persistente Nebenprodukte beziehen. Alle ausgewihlten
Reaktionen sind unabhingig von ihrer Bewertung wichtige
und wertvolle chemische Umsetzungen, zu denen es heu-
te oft keine besseren Alternativen gibt. Die rote und gelbe
Ampel soll aber immer daran erinnern, dass hier noch
klare Optimierungsmoglichkeiten bestehen.

Grundregeln fiir nachhaltige Synthesen

Im Verlaufe der Untersuchungen einiger Reaktionen des
NOP konnten wiederkehrende Schwachstellen identifiziert
werden. Diese beeinflussen vor allem den Energie- sowie
den Ressourcenverbrauch von Laborreaktionen. Mit Hilfe
verschiedener MaBnahmen lassen sich die erkannten Pro-
blembereiche optimieren bzw. schon bei der Reaktions-
planung vermeiden. Um entsprechende MaSnahmen anzu-
regen, wurden fiir das NOP Grundregeln fiir nachhaltige
Synthesen entwickelt (engl. Sustainable Synthesis Opti-
mization Rules, SUSOR) [9]. Die grafischen Symbole fiir die-
se Regeln (Tabelle 1) werden auch in den interaktiven
Kommentaren der Synthesevorschriften des Lehrmoduls
verwendet.

Alternative Reaktionsfiihrungen

Viele organisch-chemische Reaktionen und Prozesse erfor-
dern die Zufuhr von Energie. Meist wird mit thermischer
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Energie gearbeitet. Nach Erreichen der Reaktionstempera-
tur stellt sich ein Gleichgewicht zwischen zugefiihrter
Energie und Energieverlusten ein, welches noch durch die
Reaktionsenthalpie beeinflusst wird, die aber unter Prakti-
kumsbedingungen (AnsatzgrofRe um 0.1 mol) oft keine be-
deutende Rolle spielt. In vielen chemischen Umsetzungen
wird dieses Gleichgewicht durch Arbeiten unter Riickfluss
erreicht, d.h. ein Teil der zugefiihrten thermischen Energie
wird stindig durch Kondensation der siedenden Kompo-
nente am Kiihler abgefiihrt. Aus den Moglichkeiten Energie
auf alternative Weise zuzufuihren (u.a. Chemische Um-
wandlungen durch Rontgen- und Gammastrahlung, Plas-
machemie, Photochemie, Mikrowellen-assistierte Chemie,
Mechanochemie und Sonochemie) wird im NOP neben ein-

TAB. 1

GRUNDREGELN FUR NACHHALTIGE SYNTHESEN

INTERNET

| Thermische Isolation
| Die Versuchsanordnungen sind
bestmaglich zu isolieren.

Versuchsbedingungen
| Die Reaktionstemperatur sowie die Versuchsdauer sind
auf das notwendige MaR zu beschranken.

Gerateauswahl
| Die Versuchsanordnung ist der AnsatzgroRe
anzupassen.

Energieeintrag

| Der Einsatz von Heizpilzen ist einem Olbad vorzuziehen.

' Neue Methoden des Energieeintrages (z.B. Mikrowelle oder
Ultraschall) kénnen positive Effekte bewirken.

D EED

cp Hilfsstoffe
| Die Auswahl von Hilfsstoffen ist im Hinblick auf eine méglichst
geringe spezifische Warmekapazitat durchzufiihren..

=
"

cp Losungsmittel

| Lésungsmittel sind unter Beriicksichtigung der spezifischen

| Wirmekapazitit und der notwendigen Reaktionstemperatur
auszuwadhlen.

Hilfsstoffmenge

| Die Hilfsstoffmenge ist auf das gerade notwendige MaR zu

| reduzieren. Vorversuche helfen, das richtige MaR gut

| abzuschitzen. Die Abtrennung der Hilfsstoffe ist wenn méglich
in die Reaktion zu integrieren.

Kiihlwasser

| Ein Kiihlwasserkreislauf kann sich vorteilhaft auf die Umweltlast
einer Reaktion auswirken

| Der Kiihlwasserfluss ist auf das notwendige Minimum einzustellen.

Eis
| Eis zur Reaktionskiihlung ist unter Beriicksichtigung der
Reaktionssicherheit so sparsam als mdglich zu verwenden.

Toxizitdt Losungsmittel

| Bei der Auswahl von Lésungsmitteln ist auch deren

| Toxizitatspotenzial zu beriicksichtigen. Die Stoffe diirfen
nicht in die Umwelt gelangen.

Toxizitat Hilfsstoffe
| Bei der Auswahl von Hilfsstoffen ist deren Toxizititspotenzial

oder umweltgerecht entsorgt werden.

| zu beriicksichtigen. Nach Gebrauch miissen diese Stoffe rezykliert

Vorketten
| Die Lasten aus Edukten und Hilfsstoffen vorgelagerten
| Prozessen sind bei der Stoffauswahl zu beriicksichtigen.
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Einen Aufsatz (iber
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Sie in Chiuz 2002,
36, 240.

Abb. 4 Reakti-
onsapparatur im
Mikrowellenre-
aktor mit Riick-
flusskiihler.

262 | © 2004 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

zelnen mechanochemisch durchgefiihrten Experimenten
insbesondere die Mikrowellen-assistierte Chemie auf ihre
Eignung fiir ein nachhaltigeres Laborpraktikum tiberpriift.
Vorteile des Mikrowellen-assistierten Prozesses sind die Zeit-
ersparnis, die genaue Temperatursteuerung direkt im De-
stillationssumpf bzw. im Extraktor und die sichere Beherr-
schung der eingesetzten Energie.

Die Versuchsbedingungen eines Mikrowellenexperi-
ments hingen u. a. von den technischen Daten des Mikro-
wellengerits ab. Um exakte Anleitungen fiir erfolgreiche
und sichere Mikrowellenreaktionen im organisch-chemi-
schen Praktikum erstellen zu konnen, wurde fur die Aus-
arbeitung der NOP Laborexperimente das Gerit ETHOS der
Firma MLS GmbH, Leutkirch, ausgewihlt. Das Gerit, das
Teil eines Baukastensystems ist, erfiillt alle beziiglich Si-
cherheit und Technik gestellten Anspriiche fiir Laborexpe-
rimente. Vom Grundsystem abgeleitet wird auch ein An-
faingersystem mit vereinfachter Messtechnik (PRAKTIKA)
angeboten.

Die Nutzung von Haushaltsmikrowellengerditen fiir
chemische Reaktionen im Labor und fiir Ausbildungs-
zwecke solilte aus Sicherbeitsgriinden unbedingt vermie-
den werden.

In Abbildung 4 ist das Grundgerit mit Riickflussappa-
ratur gezeigt. Der einzige Unterschied zur herkommlichen

Riickflussapparatur ist ein Glasverbindungsstiick, welches
den Kolben im Mikrowellenraum mit dem Riickflusskiihler
auBerhalb des Mikrowellenfeldes verbindet. Diese Appara-
tur ist beliebig durch Zusatzteile wie Tropftrichter, Was-

www.chiuz.de

serabscheider, Destillationsbriicken oder KPG-Riihrer zu er-
ginzen, welche in der Regel auerhalb des Mikrowellen-
systems mit Hilfe von Claisen-Aufsitzen eingebaut werden.

Fiir die Erweiterung des nutzbaren Temperaturberei-
ches tiber den Siedepunkt des jeweiligen Losungsmittels
hinaus stehen eine Reihe vergleichsweise einfacher
Druckreaktoren zur Verfiigung, welche primir fiir Auf-
schlusstechniken entwickelt wurden, aber auch hervorra-
gend zur Durchfithrung organischer Synthesen geeignet
sind.

Ergdnzende Informationsangebote
Neben den sorgfiltig erarbeiteten Versuchsvorschriften kon-
nen uber die NOP-Website auch Hilfen zur Versuchsdurch-
fiihrung gegeben werden, die in einer gedruckten Mono-
graphie entweder noch nicht Standard sind oder deren Rah-
men sprengen wiirden. So sind fiir alle Versuche des Lehr-
moduls Operationsschemata verfligbar (Abbildung 5). Fiir
Experimentatoren, die von den verwendeten Geriten kei-
ne Vorstellung haben, sind Digitalfotografien abrufbar. Und
als Angebot fiir Praktikumsleiter, die mit der Verantwortung
konfrontiert sind, fiir die Laborversuche Betriebsanwei-
sungen nach der GefahrstoffVerordnung zu erstellen, wer-
den diese als Vorlagen im PDF-Format angeboten.

Durch die kostenlose Verfiigbarkeit des Browser-Plugins
,Chime*“ (sieche Internet-Adressen) konnen auch mit jedem
unter Windows gingigen Browser dreidimensionale Dar-
stellungen der bei der Reaktion eingesetzten Verbindungen
angesehen werden. Diese Darstellungen sind insbesondere

ABB. 5| OPERATIONSSCHEMA FUR DIE SYNTHESE
VON METHOXYACETHOPHENON
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in Kombination mit interaktiven Spektren interessant. So
wurden die im JCAMP-DX-Format bereitgestellten 'H- und
13C-NMR-Spektren mit 3D-Darstellungen verkniipft (Abbil-
dung 6). Interessierende Teile der Spektren konnen ver-
groflert werden und beim Anklicken der Peaks werden die
entsprechenden Atome bzw. Gruppen in der 3D-Darstel-
lung hervorgehoben.

Bewertungsmethoden

Stoffinformationen
Die wichtigsten bewertenden Informationen iiber Stoffe
sind tiblicherweise Gefahrensymbole sowie R- und S-Sitze.
Diese Informationen werden fiir jeden Stoff, der im NOP
eingesetzt wird, recherchiert und in der Stoffdatenbank ab-
gelegt. Fur jeden Versuch wird je eine Ansicht der bendtig-
ten Stoffe und der anfallenden Stoffe angeboten, in der so-
wohl die beim gewihlten Mafstab eingesetzten/anfallen-
den Mengen, als auch diese Gefahrstoffinformationen in
ubersichtlicher Form prisentiert werden. Bei der Recherche
weitergehender Informationen wie physikalisch-chemische
Eigenschaften oder toxikologische und ¢kotoxikologische
Daten fillt aber insgesamt auf, dass die Stoffe oft sehr un-
terschiedlich gut beschrieben und getestet sind. Um diese
Tatsache sinnfillig zu machen, wird eine weitere Ansicht an-
geboten: die Strukturformeln der Stoffe werden je nach Da-
tenlage farbig unterlegt (Abbildung 7).

F7 Interaktives Spektrum fiir Versuch 2003 - Netscape

ARBITRARY UNITS

NMR SPECTRUM : 2-(3-Nitrophenyl)-1,3-dioxolan (CDCI13/ ﬁ:_géllﬂgu
Dept.of Chem., Uni Regensburg, GERMANY : Public Domain .
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Eine optisch dhnliche Darstellung der Stoffbewertun-
gen fiir einen Versuch wird durch die Visualisierung der
Wirkfaktoren nach den Technischen Regeln fiir Gefahrstoffe
440 (TRGS 440) erreicht. Hier bedeutet die Hinterlegung
einer Struktur mit einem dunkleren Rotton ein grof3eres
Risiko aus der Sicht des Arbeitsschutzes (Abbildung 8).

Die bisher erwihnten stoffbezogenen Bewertungen ba-
sieren in der Regel auf experimentellen Daten, die aus den
aggregierten, bewertungsbezogenen Informationen nicht
mehr hervorgehen.

Um die Studierenden bei einer tiefer gehenden Re-
cherche tiber die vorkommenden Stoffe zu unterstiitzen,
ist in der Stoffdatenbank des NOP eine Fiille von Stoffin-
formationen hinterlegt, die im Hinblick auf die Nutzbarkeit
im Kontext des NOP aufbereitet wurde. Durch einfaches
Klicken auf Strukturformel oder Namen der Chemikalie ist
eine Stoffansicht erreichbar, die fiir den entsprechenden
Stoff alle im NOP recherchierten Hintergrundinformatio-
nen mit Quellenangabe bietet.

Kennzahlen fiir die Versuche
Kennzahlen sind ,relevante Grofien in Form einer absolu-
ten oder relativen Zahl, die gezielt einen Sachverhalt mit er-
hohtem Erkenntniswert beschreiben“. Analog der betriebs-
wirtschaftlichen Kennzahlen, lassen sich auch Kennzahlen
ermitteln, die eine Aussage uiber die Umweltlast einer Re-
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Abb. 6 Interakti-
ves, skalierbares
"H NMR-Spek-
trum von
2-(3-Nitro-
phenyl)-
1,3-dioxolan.
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aktion zulassen und damit als direktes Entscheidungskri-
terium herangezogen werden konnen [10].

Gingige Kennzahlen in der organischen Syntheseche-
mie sind z.B. Ausbeute und Reinheit, die die Qualitit der
durchgefiihrten Stoffumwandlung charakterisieren. Bevor
der Versuch iiberhaupt durchgefiihrt wird, lassen sich je-
doch iiber die stochiometrische Gleichung bereits Aussagen
uber die Atomokonomie und damit tiber die Umweltlast ei-
ner Umsetzung treffen. Die AtomOkonomie ist ein 1991 von
B.M. Trost eingefiihrter Begriff [11], beschreibt das Ver-
hiltnis der Molmasse des Zielproduktes zu der Summe der
Molmasse aller in der stochiometrischen Gleichung aufge-
fiihrten Edukte.

Eine weitere sinnvolle Umweltkennzahl ist die Stoffef-
fizienz. Die Stoffeffizienz es einer Umsetzung wurde als das
Verhiltnis der Masse des erhaltenen Reinprodukts mp geteilt
durch die Summe der Massen aller eingesetzten Stoffe de-
finiert:

es=mp/ ¥ my

wobei der Index i iiber alle eingesetzten Stoffe geht. Kiihl-
medien wie Kiihlwasser oder Eis, die nicht mit der Reakti-
onsmischung in Kontakt kommen, werden nach der Kon-
vention des NOP an dieser Stelle nicht mit einbezogen. Sol-
che Stoffe mit einzubeziehen ist Aufgabe einer weiterge-
henden Inputanalyse. Die Stoffeffizienz, wie sie hier defi-
niert ist, ist der Kehrwert des ,Mass Index“, der dhnlich
wie der ,E-Factor“ ein Maf3 fir die Umweltlast einer Reak-
tion ist [12,13]. Bei der beschriebenen Kennzahl wurde be-
wusst das Effizienzmafl gewihlt, da so ein hoherer Wert
auch tatsichlich eine Verbesserung signalisiert. Weiterge-
hende stoffbezogene Analysen der Umweltlast chemischer
Laborsynthesen wurden an der Universitit Oldenburg mit
Hilfe des Computerprogramms ,Environmental Assessment
Tool for Organic Syntheses“ (EATOS) erméglicht und an
Beispielen aus dem NOP durchgefiihrt [13].

Neben der stofflichen Komponente, trigt auch der
Energieverbrauch (bzw. die aus der Energieerzeugung resul-
tierenden Emissionen) einer Reaktion einen wesentlichen
Teil zur Gesamtumweltlast bei [14]. Infolge dessen muss
auch fir den Bereich Energieverbrauch eine Kennzahl be-
rechnet werden.

Im NOP wurde dazu die Energieeffizienz eg erstmalig
eingefiihrt. Die Energieeffizienz e einer Umsetzung wurde,
analog der Stoffeffizienz, als das Verhiltnis der Masse des
erhaltenen Reinprodukts mp geteilt durch die Summe der
Energieeintrige E, wihrend des gesamten Versuches de-
finiert.

€g = mp/ Ek Ek.

Der Index k wird dabei in pragmatischer Weise iiber
die separat erfassbaren Energieeintrige, sprich iiber die ein-
gesetzte elektrische Energie bestimmt. Hier wird somit auch
die Energie zur Erzeugung von Eis zum Kiihlen erfasst.
Atomokonomie, Stoffeffizienz und - bei Vorliegen von
Energiedaten - Energieeffizienz werden fiir die Versuche
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des NOP automatisch berechnet und sind bei jedem Ver-
such unter dem Meniipunkt Bewertung - Kennzablen zu
finden.

Ausblick
Das NOP ist keine Neuerfindung des organisch-chemischen
Praktikums. Aber es ist seine Fortschreibung und Moderni-
sierung. Als Hochschullehrer sollten wir darauf achten, un-
sere Studenten auf der Hohe der Zeit auszubilden. Und das
heifdt eben nicht nur, dass sie bereits im Praktikum mit den
modernen analytischen und spektroskopischen Methoden
in Kontakt kommen, sondern dass sich auch moderne Ten-
denzen der Chemieausbildung in diesem Praktikum wider-
spiegeln miuissen. Es geht um mehr als handwerkliche Fihig-
keiten - diese sind heute so notwendig wie eh und je, aber
sie sind nicht mehr hinreichend. Der Studierende muss friih-
zeitig lernen, sein Arbeiten in einem groferen Kontext zu
sehen - vor dem Hintergrund der synthetische Effizienz,
der toxikologischen Eigenschaften aller an einer chemi-
schen Reaktion beteiligten Chemikalien, der Energieein-
sparung und der Nachhaltigkeit, um nur die wichtigsten
Punkte zu nennen.

Gegenliber dem konventionellen Praktikumsbuch -
dem ,Kochbuch“ neben dem Reaktionskolben - bietet ei-
ne Internetversion einen einmaligen Vorteil: Chemie ist ei-
ne dynamische Wissenschaft, die definitionsmifig von Ver-
inderungen lebt. ,Das Bessere ist des Guten Feind“ ist ihr
Motto - das gilt auch fiir unsere Praktikumsvorschriften.
Sie sind und sollen nie das letzte Wort sein, sondern Anre-
gungen an unserer Leser und Nutzer, uns mit noch besse-
ren Vorschriften zu versorgen. Das Internet erlaubt die kon-
tinuierliche Aktualisierung und so werden wir quasi asymp-
totisch am Ende die tatsichlich beste Laboratoriumspraxis
erreichen.

Zusammenfassung

Das Neue und nachhaltigere Organisch-chemische Praktikum
NOP nutzt die zusdtzlichen Méglichkeiten, die eine Website im
Vergleich zu einem konventionellen Laborpraktikum in Buch-
form hat, um angehenden Synthesechemikern ein breiteres
Verstdndnis der durchgefiihrten Versuche zu vermitteln. Hier-
zu gehéren Informationen zu analytischen Methoden, Hin-
tergrundinformationen zu den eingesetzten und entstehen-
den Stoffen sowie Kennzahlen zur Bewertung von Stoff- und
Energieeffizienz der Versuche. Nicht zuletzt wird dabei Hin-
tergrundwissen zum Konzept der nachhaltigen Entwicklung
fiir den Themenbereich Synthesechemie aufbereitet.

Summary
The sustainable organic chemistry lab course for the new
milennium (NOP) makes use of the possibilities that an inter-
active website provides compared to a conventional lab
course published as a textbook or manual. The prospective
synthetic chemist can thus gain a more in-depth under-
standing of his/her experiments. Detailed information about
analytical methods, background information about the sub-

INTERNET
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stances being used and being formed during the experiment
and ,management ratios*“ like substance efficiency and ener-
gy efficiency are provided. Last but not least, knowledge about
the concept ,sustainable development* is being adapted to
the domain of synthetic chemistry.

Schlagworte
Organisches Praktikum, Synthese, Nachhaltigkeit, Internet
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