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Kristallographie und Chemie –
eine fruchtbare Liaison
Gautam R. Desiraju*

Die Kristallographie ist so alt wie die
Chemie selbst. Als intellektuelles Be-
streben ist sie nahezu ohnegleichen, so-
dass Johann Wolfgang von Goethe, der
sich auch mit Mineralogie befasste, fast
bedauernd, womçglich leicht absch�tzig
feststellte: „Die Kristallographie, als

Wissenschaft betrachtet, gibt zu ganz
eignen Ansichten Anlass. Sie ist nicht
produktiv, sie ist nur sie selbst und hat
keine Folgen, besonders nunmehr, da
man so manche isomorphische Kçrper
angetroffen hat, die sich ihrem Gehalte
nach ganz verschieden erweisen. Da sie
eigentlich nirgends anwendbar ist, so hat
sie sich in dem hohen Grade in sich
selbst ausgebildet. Sie gibt dem Geist
eine gewisse beschr�nkte Befriedigung
und ist in ihren Einzelheiten so man-
nigfaltig, dass man sie unerschçpflich
nennen kann, deswegen sie auch vor-
z�gliche Menschen so entschieden und
lange an sich festh�lt.“ Man ist versucht
zu fragen, ob unerschçpfliches Detail
wirklich auf vorz�gliche Menschen eine
endlose Faszination aus�ben kann.
Goethe unterstreicht dann den intro-
vertierten Geist dieses Gebiets mit fol-
genden Worten: „Etwas Mçnchisch-
Hagestolzenartiges hat die Kristallo-
graphie und ist daher sich selbst genug.
Von praktischer Lebenseinwirkung ist

sie nicht: Denn die kçstlichsten Er-
zeugnisse ihres Gebiets, die kristallini-
schen Edelsteine, m�ssen erst zuge-
schliffen werden, ehe wir unsere Frauen
damit schm�cken kçnnen.“ Zur Chemie
dagegen meinte er großz�giger: „Ganz
das Entgegengesetzte ist von der Che-
mie zu sagen, welche von der ausge-
breitetsten Anwendung und von dem
grenzenlosesten Einfluss aufs Leben
sich erweist.“[**] Der Gegensatz zwi-
schen den statischen Kristallen und der
chemischen Dynamik dominiert immer
noch das Bewusstsein von Chemikern,
obwohl Kristallographie und Chemie in
vielen Bereichen verschmolzen und
kaum noch zu unterscheiden sind.

In den 200 Jahren seit Goethe – vor al-
lem seit der Entdeckung von Max von
Laue im letzten Jahrhundert, dass
Strahlung von Kristallen abgelenkt
wird, und der Entwicklung von Metho-
den, um die innere Struktur von Materie
zu bestimmen, – sind wir ein ganzes
St�ck vorangekommen. Die F�higkeit,
den Aufbau von Materie auf atomarem
und molekularem Niveau abzubilden,
wirkte tiefgreifend auf Chemie und
Biologie. In diesem Essay sei die Be-
ziehung zwischen der Kristallographie
und der Chemie diskutiert. Lawrence
Bragg wurde zu Beginn seiner Karriere
daf�r kritisiert, dass er versuchte, die
Chemie auf Geometrie zu reduzieren.
Linus Pauling zeigte immer wieder, dass
chemische �berlegungen die Kristall-
strukturbestimmung vereinfachen kçn-
nen. Das war zu seiner Zeit besonders
wichtig, weil damals die Strukturanalyse
selbst bei „kleinen Molek�len“ alles
andere als trivial war. Im Allgemeinen

wurde jedoch die Kristallographie als
ein „Hilfsmittel“ ohne Forschungsbe-
deutung verspottet, und Organiker
pflegten vor allem zwischen 1960 und
1990 oft rhetorisch zu fragen, welche
Bedeutung denn die Struktur eines
Molek�ls im Kristall im Hinblick auf
seine Chemie in Lçsung habe. Vieles
davon fand gl�cklicherweise mit dem
Aufkommen der Organometallchemie
und dem Auftreten einer Vielzahl an
Verbindungen ein Ende, deren kom-
plexe innere Molek�lstruktur in Lçsung
nicht bestimmt werden konnte. Die
NMR-Spektroskopie war f�r die Struk-
turbestimmung besonders in dieser
Verbindungskategorie keine große Hil-
fe; man hatte oft nur die Kristallstruk-
tur. Doch die Kristallographen ließen
sich von den Chemikern nicht ein-
sch�chtern – Jack Dunitz beschrieb
einmal die Art der Strukturbestimmung
durch Chemiker und Kristallographen
mit folgendem Bild: Um Mçbel in ei-
nem verdunkelten Raum zu lokalisie-
ren, w�rde ein Chemiker das Mobiliar
dadurch finden, dass er in der Dunkel-
heit herumstolpere und an jedes einzel-
ne St�ck stoße, w�hrend ein Kristallo-
graph einfach das Licht anmache und
die Anordnung mit einem Blick sehe!

Doch es gab auch ernsthaftere Dis-
kussionen zwischen Kristallographen
und Chemikern: 1) Was ist die „wirkli-
che“ Struktur eines Molek�ls, wirklich
zumindest im chemischen Zusammen-
hang: Ist es die „nicht so genaue“
Struktur, die man durch Rçntgenbeu-
gung erh�lt und die eigentlich nur die
Elektronendichte zeigt, oder die „ge-
nauere“ Struktur, die die Neutronen-
beugung liefert? 2) Welches ist die
„sinnvollere“ Molek�lstruktur – die mit
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dem aufwendigsten Rçntgenbeugungs-
experiment erhaltene oder die aus der
anspruchsvollsten State-of-the-Art-
Rechnung, wenn sich diese Strukturen
unterscheiden? 3) Kann man direkte
Relationen zwischen Molek�l- und
Kristallstrukturen herstellen und so
Kristallstrukturen ausgehend von Mo-
lek�lstrukturen vorhersagen? 4) Wie
viele Kristallstrukturen kann ein Mole-
k�l haben? Gibt es vielleicht keine
Obergrenze f�r die Polymorphie, wenn
man die Kristallisationsbedingungen
ausreichend variiert und dabei auch
mithilfe des Computers die Kristallisa-
tion simuliert? Und so kann man fort-
fahren: Die ortsauflçsende Kristallo-
graphie wird nun durch die zeitauflç-
sende erg�nzt, sodass Kristallographen
jetzt in das Reich der Dynamik vor-
dringen kçnnen – ein Gebiet, von dem
sie traditionell ausgeschlossen waren.
Die Chemie ist heute ein Wechselspiel
aus Synthese, Struktur und Dynamik.
Die Kristallographie beherrscht die
Strukturchemie, ist aber auch merklich
in den Bereich der Synthese, beispiels-
weise beim Kristall-Engineering, und
der Dynamik eingedrungen. Man kann
sich die moderne Chemie nicht ohne die
Kristallographie vorstellen.

Die 1948 gegr�ndete International
Union of Crystallography (IUCr) ist
heute in 51 L�ndern vertreten (�ber 3
Regionalverb�nde, den amerikanischen,
den asiatischen und den europ�ischen,
und 41 Nationalverb�nde). Die IUCr
verçffentlicht qualitativ hochkar�tige
kristallographische Forschung in acht
Zeitschriften, und eine neunte, einfach
IUCrJ genannt, startet 2014 anl�sslich
des internationalen Jahres der Kristal-
lographie (IYCr2014). Die IUCr fun-
giert als Kurator von Kristallographie-
standards als Herausgeber und Verlag
f�r die International Tables of Crystal-
lography, was die Standardisierung von
Methoden, Einheiten, Nomenklatur
und Symbolen ermçglicht. Dar�ber
hinaus fçrdert die IUCr die internatio-
nale Zusammenarbeit von Kristallogra-
phen und koordiniert die Beziehungen
der Kristallographie zu den anderen
Naturwissenschaften.

Das IYCr2014 wurde von den Verein-
ten Nationen anl�sslich hundert Jahre
Rçntgenbeugung an Kristallen erkl�rt.

Die IUCr hat es zusammen mit der
UNESCO auf den Weg gebracht. Seine
erkl�rten Ziele sind es, Studenten und
Wissenschaftlern die Rolle der Kristal-
lographie bei der Entwicklung von
Chemie, Mineralogie, Physik, Biologie,
Medizin, Material- und Geowissen-
schaften nahezubringen und die Rolle
der Ergebnisse kristallographischer
Forschung im t�glichen Leben zu beto-
nen. Um diese hochfliegenden Ziele
praktisch umzusetzen, sind auf der gan-
zen Welt Aktivit�ten geplant, darunter
auch dieses Themenheft der Ange-
wandten Chemie.

Erçffnet wird das IYCr2014 am 20. und
21. Januar 2014 am Sitz der UNESCO in
Paris. Etwa 2000 Teilnehmer werden
erwartet, darunter Botschafter und Re-
gierungsmitglieder aus Mitgliedsl�ndern
der UNESCO sowie Kristallographen
aus der ganzen Welt und Delegationen
anderer internationaler wissenschaftli-
cher und Bildungsorganisationen. Bei
diesem Treffen soll die Wissenschaft
genutzt werden, um Nationen zusam-
menzubringen und neue Zusammenar-
beiten zu initiieren.

Die IUCr und die UNESCO haben
einen anspruchsvollen Plan f�r offene
Laboratorien und Gipfeltreffen in
Asien, Afrika und S�damerika im Rah-
men des IYCr2014 entwickelt. Diese
offenen Laboratorien sollen gemeinsam
mit großen Ger�teherstellern durchge-
f�hrt werden. Neue Zentren f�r Kris-
tallographie – als Forschungsschwer-
punkte, f�r die Ausbildung von Studen-
ten und f�r Forscher aus Nachbarl�n-
dern – werden in der Elfenbeink�ste
und in Uruguay aufgebaut werden. An-
dere offenen Laboratorien werden
Stellen mit bereits in Betrieb befindli-
chen Rçntgenbeugungsger�ten sein.
Parallel zu dieser Initiative wird es
Workshops und Tutorien bei den Dif-
fraktometerherstellern geben, was Be-
rufsmçglichkeiten f�r Teilnehmer aus
den Entwicklungsl�ndern erçffnen soll.

Auf drei Gipfeltreffen soll jeweils ein
gemeinsames Thema in der Kristallo-
graphie Wissenschaftler, staatliche Stel-
len und Politiker zusammenbringen.
Das erste in Campinas, Brasilien, �ber
die Kristallographie von (vorwiegend
biologischen) Makromolek�len, wird

sich auf S�d- und Mittelamerika kon-
zentrieren. Beim zweiten in Karatschi,
Pakistan, soll eine �hnliche Gruppe aus
China, Indien und Pakistan unter dem
Schirm Kristallographie und Pharmazie
zusammenkommen. Das dritte Treffen
ist in Bloemfontein, S�dafrika, als Er-
g�nzung zu einem Workshop �ber Pul-
verrçntgenbeugung gedacht, und wir
hoffen, dass es Regierungsvertreter
vieler schwarzafrikanischer und nord-
afrikanischer L�nder zusammenf�hrt.
F�r Wissenschaftler ist es unbedingt
notwendig, �ber politische und andere
Grenzen hinauszublicken. Darum sollen
diese Treffen, an denen Forscher aus
Hochschule und Industrie sowie Mitar-
beiter von Wissenschaftsbehçrden teil-
nehmen, L�nder zusammenf�hren, die
bisher aus geographischen, ethnischen,
religiçsen oder politischen Gr�nden
getrennt waren. Im Zentrum der Treffen
wird hochkar�tige Forschung stehen,
doch es sollen auch die Schwierigkeiten
und Probleme thematisiert werden, auf
die konkurrenzf�hige Forschung in den
einzelnen Entwicklungsl�ndern stçßt.

Die IUCr hat viel Erfahrung mit Pro-
grammen in den Entwicklungsl�ndern.
Die IUCr-Initiative in Afrika besteht
seit 1999 und bietet f�r Lehrkçrper wie
Studenten Training in Ausbildungs- und
Forschungsmethoden in der Kristallo-
graphie. Die Zusammenarbeit mit der
UNESCO und der World Academy of
Science for the Advancement of Science
in Developing Countries (TWAS) er-
mçglicht es der IUCr nun, die Initiative
in Afrika auf das Projekt „offene La-
boratorien“ zu erweitern und S�dame-
rika mit einzubeziehen. Ziel ist, die
Wissenschaft auf eine breitere Grund-
lage zu stellen und jungen Leuten in
bislang weniger entwickelten L�ndern
der Welt einen Ansporn zu geben.

In Zeiten großer Ver�nderungen m�s-
sen sich Wissenschaftler �ber ihre La-
boratorien, Studenten und Forschungs-
projekte hinaus zudem f�r die grçßere
Aufgabe interessieren, die Naturwis-
senschaften f�r die Gesellschaft insge-
samt wichtiger und bedeutungsvoller zu
machen. Ich freue mich dar�ber, dass
die Angewandte Chemie dieses The-
menheft gestaltet und damit den an-
dauernden Dialog zwischen Kristallo-
graphie und Chemie fçrdert.
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