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chemie im Umbruch
Die weltgemeinschaft macht sich für eine „grü-
ne wende“ stark, um den Klimawandel aufzuhal-
ten und die natürlichen ressourcen zu schonen. 
Nachwachsende Rohstoffe sollen die fossilen 
ersetzen – in kompletten industrien ebenso wie 
im Alltag der Menschen. Deutschland verpflich-
tet sich bis zum jahr 2045 zur Klimaneutralität. 
Und das Leibniz-institut für Katalyse rostock 
kann wesentliches zu all diesen herausforde-
rungen beitragen. Denn die Katalyse zählt zu 
den schlüsseltechnologien für die Umstellung 
von wirtschaft, alltag und Gesellschaft auf eine 
nachhaltige basis. 
Katalysatoren ermöglichen neue Verfahren und 
Kreislaufprozesse, die für ein klimaneutrales 
wirtschaften essenziell sind. im LiKat erforschen 
mehr als 300 Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter 
die Grundlagen dafür. hierzulande entstehen 97 
Prozent aller Produkte durch chemische Verfah-
ren, und bei vier von fünf dieser reaktionen sind 
Katalysatoren im spiel. Mit ihnen gelingt die 
Umwandlung von Rohstoffen, und zwar zuneh-
mend aus nachhaltigen Quellen, in basische-
mikalien wie Wasserstoff und Methanol sowie 
in recycelbare, kreislauffähige Chemikalien und 
Materialien. 
Nehmen wir Wasserstoff. Das Gas ist einer der 
Hoffnungsträger der Klima- und Energiewen-
de, und das LiKat verfügt auf diesem Feld über 
vielfältige expertisen. Zum beispiel entwickelten 
institutsangehörige im berichtszeitraum ge-
meinsam mit industriellen Partnern ein kataly-
tisches system, das nach dem batterie-Prinzip 
h2 chemisch speichert und in hochreiner Form 
wieder abgibt. Diese „Wasserstoff-Batterie“, 
kombiniert mit Photovoltaik oder windkraft, 
kann klimaneutrale Konzepte etwa in ländlichen 
regionen unterstützen. sie verwertet außerdem 
atmosphärisches cO2.

Prof. Dr. Matthias beller, wissenschaftlicher Direktor 
(rechts) und Dr. Mirko Kirschkowski, kaufmännischer 
Direktor (Foto: LiKat)

Vorwort

Forschung von hoher Qualität zu industrierele-
vanten Grundlagenthemen zählt zu den stärken 
des LiKat, sichtbar in etlichen gemeinsam mit 
industriepartnern angemeldeten Patenten und 
Pilotprozessen. jährlich bearbeitet das institut 
rund 50 bi- oder multilaterale Projekte mit in-
dustriebeteiligung. in den jahren 2021 und 2022 
legten die LiKat-Forscherinnen und -Forscher 
die basis für insgesamt 55 Patente und zwei 
Überführungen in den industriellen Pilotmaß-
stab bzw. direkt in die industrielle Produktion. 
hervorgehoben seien die Kooperationen mit 
evonik industries, mit henkel und symrise. 2022 
wurde ein rahmenvertrag mit apex energies 
unterzeichnet, einem auf Wasserstofftechnolo-
gien spezialisierten Unternehmen aus der regi-
on. 
Daneben dehnt das LiKat seine Forschungsakti-
vitäten auch auf vielversprechende neue Felder 
aus, um grundlegende Forschungsergebnisse in 
die anwendung zu bringen. ein beispiel dafür 
ist die elektrochemie, mit deren hilfe u.a. un-
verzichtbare molekulare bausteine aus cO2 und 
grünem h2 gewonnen werden können. Und das 
neue institutseigene technikum Catalysis2Sca-
le bietet den angehörigen unseres instituts 
und Partnern eine im Nordosten Deutschlands 
einzigartige Möglichkeit, erkenntnisse aus dem 
Labor selbst im Pilotmaßstab zu überprüfen. 
Damit wird das LiKat noch besser als bisher 
den in seiner satzung verankerten auftrag 
erfüllen können: spitzen-Grundlagenforschung 
zu betreiben und erkenntnisse daraus einer 
anwendung zuzuführen. Und zwar auch unter 
schwierigen bedingungen, wie wir während der 
corona-Pandemie zeigten. selbst in Zeiten des 
Lockdowns hielt das LiKat mit einer belegschaft 
aus 36 Ländern seinen Forschungsbetrieb in den 
Labors aufrecht. 

    Matthias Beller                      Mirko Kirschkowski

In der öffentlichen Wahrnehmung steht die 
chemie immer noch als emittent von treibhaus-
gasen und als energie-Großverbraucher in der 
Kritik, und ja, sie ist über viele jahrzehnte teil 
des Problems gewesen. Dennoch es wird keine 
Lösungen der vielfältigen technologischen und 
gesellschaftlichen herausforderungen ohne sie 
geben. Um nachhaltig zu wirtschaften, die welt-
bevölkerung zu ernähren, zukünftige Pandemi-
en und derzeit noch nicht heilbare Krankheiten 
zu therapieren sowie die anfangs genannten 
Klimaziele zu erreichen, braucht es verbesserte 
chemische technologien und neue verbesserte 
Katalysatoren. als institut der Leibniz-Gemein-
schaft will das LiKat dazu seinen beitrag zum 
Nutzen unserer Gesellschaft leisten. 
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januar
LIKAT heißt neuen Be-
reichsleiter für „Elektro-
chemie & Katalyse“ Robert 
Francke willkommen
anfang januar 2021 hat 
der bereich „elektroche-
mie & Katalyse“ mit dem 
bereichsleiter und heisen-
berg-stipendiaten Dr. habil. 
robert Francke seine arbeit 
am LiKat aufgenommen.

März
Alumnimeeting (virtuell) 
Gemeinsam trotzten die 
LiKat alumni und die ge-
genwärtigen Mitarbeiter:in-
nen der Pandemie: das 
regelmäßige alumni-tref-
fen wurde kurzerhand ins 
Virtuelle verlegt. Neben 
beiträgen der alumni gab 
es im anschluss die Mög-
lichkeit zum austausch an 
„virtuellen Coffeetables“.

Mai
Osama El-Sepelgy wech-
selt ans LIKAT 
Zum 1. Mai nahm Dr. 
Osama el-sepelgy als 
explorativer themenleiter 
der Gruppe „sustainable 
excited-state catalysis“ 
im bereich „angewandte 
homogenkatalyse“ seine 
arbeiten am LiKat auf.
bisher war er am biotech-
nologischen institut der 
rwth aachen tätig.

juli
Jagadeesh Rajenahally 
erhält Gastprofessur und 
wird beratendes Mitglied 
an der REVA Universität
Dr. jagadeesh rajenahally 
erhielt eine Gastprofessur 
und wurde beratendes Mit-
glied an der reVa Universi-
tät in Yelahanka, bengalore 
(indien).

juli
Aufarbeitung der NS-Ver-
gangenheit der LIKAT 
Gründungsväter
im auftrag des LiKat legte 
der historiker Dr. Florian 
Detjens einen bericht zur 
Ns-Vergangenheit der bei-
den LiKat-Gründungsväter 
Profs. Günther rienäcker 
und wolfgang Langen-
beck vor. ihre Lebensläufe 
sind spiegel deutscher 
Geschichte – auch der 
dunklen Zeit der Diktatur 
und Unterdrückung. sie 
zeigen: wissenschaft ist 
kein elfenbeinturm für sich 
selbst genügende Forscher. 
wissenschaftler tragen 
Verantwortung für die 
Gesellschaft. Das LiKat be-
kennt sich zu dieser Verant-
wortung, zu der auch ein 
offener und transparenter 
Umgang mit der eigenen 
Vergangenheit gehört.
Der bericht ist auf der 
LiKat-webseite zugänglich.

juni
Vom Klimagas zum Roh-
stoff: LIKAT beteiligte sich 
mit dem Projekt „CO24 
Future“ an der Woche der 
Umwelt.
Die atmosphäre von cO2 
zu entlasten und das 
Klimagas künftig direkt für 
eine Wasserstoffwirtschaft 
nutzbar zu machen, ist Ziel 
von Forscherinnen und 
Forschern am Leibniz-insti-
tut für Katalyse in rostock. 
Konkrete wege dorthin 
stellte das institut in sei-
nem beitrag “cO24 Future” 
im rahmen der woche der 
Umwelt vor, zu der bun-
despräsident Frank-wal-
ter steinmeier und die 
Deutsche Umweltstiftung 
einluden.

Mai
Armin Börner erhält Lite-
raturpreis des VCI 
Für sein 2019 bei wgb 
theiss erschienenes buch 
„chemie – Verbindungen 
fürs Leben“ erhielt Prof. Dr. 
armin börner, bereichs-
leiter hydrierungen und 
hydroformylierungen, den 
Literaturpreis des Fonds 
der chemischen industrie 
im Vci. Dieser betont in 
seiner würdigung zur Ver-
leihung des Literaturpreises 
2021, dass armin börner 
seinem Publikum „einen 
vollkommen neuen blick 
auf die welt“ ermöglicht.

Februar
Konferenz mit 5000 Teil-
nehmer:innen
eine bessere welt ge-
lingt nur mit Frauen in 
der wissenschaft – Die 
gemeinsam oranisierte 
tagung der icescO und 
des LiKat zählte ca 5.000 
teilnehmerinnen: Forsche-
rinnen und studentinnen 
von 350 Universitäten in 
der islamischen welt sowie 
Professorinnen, Nobel-
preisträgerinnen, Politike-
rinnen und Motivatorin-
nen aus der ganzen welt 
nahmen an der Video-ta-
gung von der Organisation 
der islamischen welt für 
bildung, wissenschaft und 
Kultur (icescO), dem LiKat 
in rostock und von der 
space Foundation, einer 
Non-Profit-Organisation 
zur Förderung von welt-
raumtechnologien teil. 

2021 im Rückblick 

2021 im rückblick...

august
Stephan Bartling erhält 
HOT TOPIC Vortragspreis
im rahmen des cluster 
Meetings 2021 vom 18. bis 
23. juli in Prag erhielt Dr. 
stephan bartling (bereich 
analytik: Photoelektronen- 
spektroskopie) einen Preis 
für eine der drei besten 
hOt tOPic-Vorträge.

september
Katrin Zschau und Julian 
Barlen zu Besuch im LIKAT
julian barlen (MdL) und 
Katrin Zschau informierten 
sich im LiKat über Mög-
lichkeiten zur chemischen 
energiespeicherung sowie 
zu alternativen Kraftstoffen 
der Zukunft und wasser-
stofftechnologien mit dem 
Fokus auf das Verbund-
projekts „Wasserstofffabrik 
MV“. 

september
Wieder dabei: 
Nach pandemiebeding-
ter Pause fand die „Lange 
Nacht der wissenschaften“ 
als hybrides Format im 
rostocker Klostergarten 
statt.

November
Gemeinsam für das Klima
am Vorabend der 26. 
UN-Klimakonferenz in 
Glasgow schlossen sich gut 
zwei Dutzend Universitäten 
und Forschungseinrichtun-
gen aus aller welt zu einem 
bündnis für die bekämp-
fung des Klimawandels 
zusammen. Das LiKat 
gehört zu den Gründungs-
mitgliedern.

November
Rüdiger Selke (1934 - 
2021)
Das LiKat trauerte um den 
langjährigen Kollegen Prof. 
Dr. rüdiger selke. er war 
Vorreiter in der Katalysefor-
schung mit Übergangsme-
tallkomplexen und maß-
geblich an der entwicklung 
des isicom-Verfahrens be-
teiligt, der weltweit zweite 
asymmetrisch katalysierte 
Prozess, der im industri-
ellen Maßstab umgesetzt 
wurde.

Dezember
Matthias Beller wurde er-
neut als Highly Cited Rese-
archer ausgezeichnet.
Die Namen auf der „who‘s 
who”-Liste rangieren im 
web of science™-Zitier-
index für das jeweilige 
Fachgebiet und das Veröf-
fentlichungsjahr unter den 
besten 1 Prozent der Zitate.

Oktober
Milica Feldt verstärkt 
LIKAT 
seit Oktober 2021 ver-
stärkt Dr. Milica Feldt als 
Nachwuchsgruppenleiterin 
mit ihrer Gruppe „theorie 
& Katalyse“ das Portfolio 
des LiKat. sie widmet sich 
computergetützter che-
mie mit dem Forschungs-
schwerpunkt „Katalyse 
mit Übergangsmetallen“. 
ihr besonderes interesse 
gilt der Untersuchung von 
Nicht-häm-eisenkomple-
xen. Milica Feldt ist studier-
te Physikerin und wird das 
LiKat mit ihrer expertise 
zur theoretischen betrach-
tung des Phänomens 
Katalyse bereichern. 

september
Veronica Papa erhält Preis 
der SCI
Veronica Papa erhielt Preis 
der italienischen chemi-
schen Gesellschaft (società 
chimica italiana, sci) für 
ihre Doktorarbeit, die sie 
in der themengruppe 
„Nachhlatige redoxreaktio-
nen“ von Dr. Kathrin junge 
anfertigte.

august
Mirko Kirschkowski wird 
kaufm. Vorstand
am 1. august übernahm 
Dr. Mirko Kirschkowski die 
Funktion des kaufmänni-
schen Direktors am LiKat.
Zuvor arbeitete er in 
verschiedenen Positionen 
des wissenschaftsmanage-
ments, etwa als Geschäfts-
führer des Deutschen 
Zentrums für Herzinsuffi-
zienz des Universitätskli-
nikums würzburg oder als 
Verwaltungsdirektor des 
sigmund-Freud-instituts in 
Frankfurt am Main.
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januar
P-Campus Publikations-
preis 2021 für 
Thomas Werner
Der P-campus Publikati-
onspreis 2021 ging unter 
anderem an LiKat-wissen-
schaftler Prof. Dr. thomas 
werner für die Ecotoxico-
logy and Environmental 
Safety-Publikation 
„aMPa-15N – synthesis and 
application as standard 
compound in traceable 
degradation studies of gly-
phosate“ (DOi: 10.1016/j.
ecoenv.2021.112768)

Mai
Preis für gute Lehre 
Dr. jola Pospech wurde für 
sehr gute Lehrleistungen 
am insitut für chemie der 
Universität rostock ausge-
zeichnet.

juni
Wissensdurstig: 
Die „Lange Nacht der 
Wissenschaften  „
wissensdurstig: erstmals 
nach den pandemiebe-
dingten einschränkungen 
der vergangenen jahre  
konnten wir im rahmen 
der „Langen Nacht“ wieder 
besucher live vor Ort be-
grüßen. Die resonanz war 
sowohl auf besucher:innen- 
als auch LiKat-seite sehr 
groß.

juli
Neues Transmissions-Elek-
tronenmikroskop
Das gemeinsam mit der 
interdisziplinären Fakultät 
der Universität rostock 
betriebene transmissi-
ons-elektronenmikroskop 
(teM) wird eingeweiht.

juli
Übergabe des Bewilli-
gungsbescheid „For-
schungsfabrik Wasserstoff 
MV“
Mit der Vergabe der ersten 
Fördergelder an das LiKat, 
startet das Verbundprojekt 
„Forschungsfabrik was-
serstoff MV“. Gemeinsam 
mit zwei weiteren For-
schungseinrichtungen wird 
das LiKat auf der basis 
erneuerbarer energien 
Verfahren und techno-
logien für cO2-neutrale 
Produktionskreisläufe 
erkunden, optimieren 
und zur anwendungsreife 
führen. Verbundpartner 
sind neben dem LiKat das 
rostocker Fraunhofer-ins-
titut für Großstrukturen der 
Produktionstechnik, iGP, 
und das Leibniz-institut für 
Plasmaforschung und tech-
nologie, iNP Greifswald.  

juni
Bester Poster Pitch
Auf dem 55. Jahrestreffen 
der Deutschen Katalytiker 
wurde stefan Peters (be-
reich wohlrab) mit einem 
Preis für den besten Poster-
Pitch ausgezeichnet.

juni
Auszeichnung für 
Jagadeesh Rajenahally 
Prof. Dr. jagadeesh ra-
jenahally wurde für die Pu-
blikation don Forschungs-
arbeiten ausgezeichnet, die 
zu den 1 % der am häu-
figsten zitierten Arbeiten 
europäischer einrichtungen 
gehören.

april
Auf Augenhöhe mit dem 
akademischen „Hochadel“ 
– zwei LIKAT-Chemike-
rinnen fuhren zur Nobel-
preisträger-Tagung
Mit thea Mayer (tG Pos-
pech) und aija Gudkova 
(tG Francke) sind gleich 
zwei junge chemikerinnen 
aus dem LiKat zur 71. ta-
gung der Nobelpreisträge-
rinnen und Nobelpreisträ-
ger in Lindau am bodensee 
eingeladen.

2022 im Rückblick 

2022 im rückblick...

juli
Feierliche Eröffnung des 
Catalysis2Scale-Techni-
kums
im institutseigenen trans-
fertechnikum können die 
Forscherinnen und Forscher 
künftig die anwendungs-
reife ihrer erkenntnisse 
aus dem Labor von nun 
an selbst im Pilotmaßstab 
überprüfen. Damit rückt 
vor allem die Grundlagen-
forschung näher an die 
Praxis heran.

september
Chemiker im Wortlabor
im großen seminarraum 
fand erstmals eine Lesung 
mit dem thema „Chemiker 
im literarischen Wortla-
bor“ statt.  
Drei autoren (und ehema-
lige LiKat-chemiker) lasen 
aus ihren (nicht-wissen-
schaftlichen) werken.

November
Eszter Baráth im 
Leibniz-Professorinen-
Programm 
als eine von fünf internati-
onal hervorragend ausge-
wiesenen wissenschaftle-
rinnen wird Dr. habil. eszter 
baráth im rahmen des 
Leibniz-Professorinnenpro-
gramms zur etablierung 
einer Professur mit der Uni-
versität rostock gefördert. 

November
Matthias Beller als Highly 
Cited Researcher ausge-
zeichnet
Prof. Dr. Matthias beller 
wurde erneut als „highly 
cited researcher” gelistet. 
Damit zählt er nach den 
angaben von clarivate 
analytics zu den weltweit 
einflussreichsten Forschern.

Dezember
Professur für Torsten 
Beweries
im rahmen der sitzung des 
Falkultätsrates der MNF 
der Universität rostock 
wurde PD Dr. habil. torsten 
beweries vom Dekan der 
MNF die Urkunde über die 
Verleihung der bezeich-
nung Professor zur Gewin-
nung als außerplanmäßiger 
Professor verliehen. 

November
Matthias Beller erneut im 
Vorstand der Leibniz-Ge-
meinschaft 
Prof. Dr. Matthias bel-
ler wurde erneut in den 
Vorstand der Leibniz-Ge-
meinschaft gewählt. er 
ist neben sebastian Lenz 
(Direktor des Leibniz-in-
stituts für Länderkunde 
in Leipzig) und stephan 
junker (Geschäftsführer des 
Museums für Naturkunde 
berlin – Leibniz-institut für 
evolutions- und biodiver-
sitätsforschung in berlin) 
einer von drei Vizepräsi-
denten.

Oktober
„Young Researchers 
Award“ der CGCA
Kangkang sun, Doktorand 
im bereich von Prof. Dr. 
Matthias beller (tG „ho-
mogene Katalyse für Life 
sciences“ von Dr. helfried 
Neumann), wurde mit 
dem „Young researchers 
award“ der Gemeinschaft 
chinesischer chemiker 
und chemieingeneure in 
Deutschland (cGca) ausge-
zeichnet.

august
ChemBioChem Early 
Career Award
Dr. jola Pospech erhielt auf 
dem 29. Nachwuchswis-
senschaftler symposium 
für bioorganische chemie 
am Kit in Karlsruhe einen 
chembiochem early career 
award.
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Das LIKAT in Zahlen 

26,6  |  20,7
2021  |  2022

Haushalt

13,3  |  13,5
Grundfinanzierung

7,5  |  7,2
Drittmittel

2,8  |  2,5
davon Industrie

4,8  |  4,6
davon öffentl. Mittel

5,8  |  -
Bauinvestitionen

39  |  16
2021  |  2022

Patente

318  |  316
2021  |  2022

Publikationen

103  |  107
davon OA

161  |  198
davon IP>5

1  |  2
Bücher

11  |  13
Buchkapitel

123  |  128
2021  |  2022

Wissenschaftler:innen

100  |  110
Promovierende

55  |  68
Wissenschaft unterstüt-

zendes Personal

3  |  2
Bachelor

11  |  16
Master

19  |  19
Promotion

in Mio. €
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A. Schupp
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Beauftragte
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U. v. Zweydorff
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Das Leibniz-institut für Katalyse (LiKat) und sei-
ne Vorgängerinstitutionen widmen sich seit 70 
jahren der erforschung der Katalyse. es begann 
mit Forschungsbestrebungen zur herstellung 
künstlicher butter in der Nachkriegszeit, um die 
Lebensmittelversorgung der Gesellschaft zu 
sichern. 
heute ist das LiKat in rostock eines der größ-
ten öffentlich geförderten Forschungsinstitute 
in seinem bereich in europa und nimmt einen 
Platz an der schnittstelle von Grundlagen und 
anwendungen ein. 
Das institut hat seit der Gründung im jahre 
1952 vielfältige Veränderungen durchlaufen. 
Der ursprüngliche hauptanspruch der arbei-
ten am institut besteht, ganz im sinne der 
Leibniz-Gemeinschaft, bis heute: den transfer 
von ergebnissen der Grundlagenforschung 
zu chemischen Produkten oder Prozessen mit 

Forschungsauftrag

anwendungsrelevanz zu betreiben. Das LiKat 
betreibt gesellschaftsrelevante state-of-the-art 
Katalyseforschung, die neben den klassischen 
chemiebereichen auch auf alternative energie-
technologien sowie in den Material- und Le-
benswissenschaften angewandt wird. 
Dafür wird die gesamte breite des modernen 
Forschungsinstrumentariums in einem institut 
verfügbar gemacht. innovative Forschungs-
ansätze entstehen weniger durch ein Neben-
einander einzelner wissenschaftsbereiche mit 
hervorragender expertise, sondern durch die 
interdisziplinäre bereichsübergreifende be-
antwortung relevanter Forschungsfragen. Die 
ganzheitliche betrachtung des Phänomens 
Katalyse ermöglicht es dem institut, mit seinen 
Forschungsergebnissen wesentliche erkenntnis-
se beizutragen, um sein übergeordnetes Ziel, 
das Schließen von Stoffkreisläufen, zu erreichen. 

Nur der solide stamm der Grundlagenforschung als basis ermöglicht dessen Untersuchung für etwaige an-
wendungen. Diese angewandte Forschung (grüne Äste) trägt im besten Falle Früchte und resultiert in realen 
Produkten oder Prozessen für industrie und alltag.
Das Leibniz-institut für Katalyse forscht an der schnittstelle von Grundlagen- und angewandter Forschung.
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Die Forschungsarbeiten am LiKat sind sieben themenfeldern (tF) zugeordnet, die als zukunftswei-
sende, gesellschaftlich relevante Forschungsgebiete betrachtet werden. 
Die institutsangehörigen wirken in diesen tF über bereichsgrenzen hinaus und bündeln somit die 
expertisen der verschiedenen Forschungsbereiche (Fb) und themengruppen (tG).

Diese Matrixstruktur fördert den austausch verschiedener Disziplinen zu Forschungsfragen und 
ermöglicht, das fachliche Potenzial am LiKat maximal auszuschöpfen.

Insgesamt wurden sieben Themenfelder identifiziert, die von zehn bestehenden Forschungsberei-
chen und ihren einzelnen themengruppen bearbeitet werden. 

Methodisch ausgelegte TF: Stofflich ausgelegte TF:

Forschungsstruktur

TF 01
Struktur-Reaktivitäts-Beziehungen
sprecher: N. N.
stellv.: PD Dr. habil. wolfgang baumann

TF 02
Kinetik, Theorie & Mechanismen
sprecher: Prof. Dr. evgenii Kondratenko
stellv.: Prof. Dr. haijun jiao

TF 03
Reaktionstechnik & 
Implementierung
sprecher: Dr. David Linke
stellv.: Dr.-ing. Udo armbruster

TF 04
Erneuerbare Rohstoffe
sprecher: Dr. habil. eszter baráth
stellv.: Dr. ali abdel-Mageed

TF 05
Energie & Umwelt
sprecher: Prof. Dr. robert Francke
stellv.: Dr. henrik junge

TF 06
Effizientere Prozesse
sprecher: Dr. sebastian wohlrab
stellv.: Dr. bernd Müller

TF 07
Neue Produkte & Verfahren
sprecher: Prof. Dr. torsten beweries
stellv.: Dr. christian hering-junghans

Themenfelder



18    Zweijahresbericht 2021 | 2022  19

TF 01 - Struktur-Reaktivitäts-
            Beziehungen
N. N.
PD Dr. habil. wolfgang baumann

Anorganische Funktionsmaterialien
(Dr. sebastian wohlrab)
Katalyse für Energietechnologien
(Dr. henrik junge)
Katalyse früher Übergangsmetalle 
(Dr. Fabian reiß)
Katalyse später Übergangsmetalle  
(PD Dr. habil. torsten beweries)
Katalytische Funktionalisierungen 
(Dr. jola Pospech)
Magnetische Resonanz- & Rötgenmethoden
(Dr. jabor rabeah)
Moderne organische Chemie 
(Dr. Osama el-sepelgy)
Nachhaltige Redoxreaktionen 
(Dr. Kathrin junge)

Oberflächenchemie der angewandten Katalyse
(Dr. ali abdel-Mageed)
Optische Spektroskopie & thermoanalytische Methoden
(Dr. christoph Kubis)
Reaktionsmechanismen 
(Prof. Dr. evgenii Kondratenko)
Selektive katalytische Synthesemethoden  
(Dr. sergey tin, jetzt: Dr. habil. eszter baráth)
Struktur-Wirk-Beziehungen  
(Prof. jennifer strunk)
Theorie der homogenen & Biokatalyse
(Dr. Milica Feldt)
Uni in Leibniz (Prof. Dr. björn corzilius, Prof. Dr. Marko 
hapke, Prof. Dr. axel schulz)

themenfeld 01 befasst sich mit der etablierung 
und Kombinierung moderner experimentel-
ler, hauptsächlich analytischer, Methoden als 
Grundlage für ein wissensbasiertes Katalysator-
design. Dies umfasst die entwicklung, Optimie-
rung und anwendung innovativer Methoden, 
Verfahren und aufbauten zur Untersuchung 
katalytischer reaktionen und von Katalysator-
synthesen. Ziel ist es, die entwicklung neuer 
katalytischer Verfahren zu beschleunigen und 
bestehende Verfahren auf einer rationalen basis 
effizienter zu gestalten. Ein anschauliches Bei-
spiel für die Zusammenarbeit verschiedener 
themengruppen in tF 01 ist die entwicklung 
eines speziellen spin-trapping-Verfahrens, das 
selektiv verschiedene radikale unterscheiden 
kann. Mit hilfe dieses Verfahrens können vor-
wiegend präparativ arbeitende Gruppen me-
chanistisches Verständnis entwickeln und nach-
weisen, ob bei den entsprechenden reaktionen 

radikalintermediate eine rolle spielen. bei der 
Untersuchung struktureller und elektronischer 
eigenschaften heterogener und homogener 
Photo- und elektrokatalysatorsysteme in der 
cO2-reduktion, wasserspaltung und Methano-
loxidation zeigte sich, dass bekannte aktive Zen-
tren aus der thermischen Katalyse vergleichbare 
aktivitäten in den neuartigen reaktionsführun-
gen besitzen können. Die Zusammenarbeit in 
tF 01 ermöglichte die genauere Untersuchung 
dieser erkenntnisse in temperaturabhängigen 
UV-Vis- und raman-Messungen und die ent-
schlüsselung der Zusammenhänge zwischen 
optischen, elektronischen und katalytischen 
eigenschaften des Materials. Künftig soll mit der 
Kombination von operando-Ftir-spektroskopie 
und Kinetik sowie chemometrie ein neuer expe-
rimenteller Vorstoß gewagt werden.

TF 02 - Kinetik, Theorie 
            & Mechanismen
Prof. Dr. evgenii Kondratenko
Prof. Dr. haijun jiao

themenfelder

im Fokus von tF 02 stehen mechanistische und 
kinetische aspekte der heterogenen, homoge-
nen, elektro- und Photokatalyse. Gegenstand 
der Untersuchungen sind großtechnische, 
zukunftsorientierte und nachhaltige kataly-
tische Prozesse. Ziel ist es, Zusammenhänge 
zwischen makroskopischen beobachtungen in 
reaktoren mit der mikroskopischen struktur 
der katalytisch aktiven Zentren/Phasen und der 
reaktionsmikrokinetik auf möglichst elemen-
tarer ebene abzuleiten. Dazu werden mit hilfe 
mechanistischer und mikrokinetischer Untersu-
chungen Grundlagenbeziehungen zwischen der 
struktur der aktiven Zentren und der Kinetik der 
selektiven und nichtselektiven reaktionsschritte 
gewonnen. Diese bilden die Guidelines für eine 
kontrollierte Katalysatorherstellung und für die 
entwicklung der neuen bzw. verbesserten reak-
torkonzepte, was insbesondere im hinblick auf 
die sich ändernde Rohstoffbasis und auf neue 
energietechnologien wichtig ist. tF 02 wendet 
dafür verschiedene Methoden an: transiente 
(zeitaufgelöste) experimente mit isotopenmar-
kierten Molekülen, stationäre kinetische und 
mechanistische Messungen, spektroskopische 
Katalysatorcharakterisierung, mathematische 

Modellierungen sowie numerische analysen von 
zeitaufgelösten experimenten sowie Dichtefunk-
tionaltheorie (DFt)-berechnungen. Die Kombi-
nation ermöglicht einen sehr detaillierten blick 
auf die wirkungsweise verschiedenster Kataly-
satoren. Die Zusammenarbeit in tF 02 fördert 
die rationalisierung der experimentellen ergeb-
nisse, auf deren basis Vorschläge zur gezielten 
Katalysatorentwicklung, Optimierung von re-
aktionsbedingungen, Verbesserung von reak-
tionsabläufen und Planung neuer experimente 
gemacht werden können. tF 02 unterstützt da-
mit die Forschungsarbeiten in den stofflich-ori-
entierten themenfeldern (tF 04-07). so ermög-
lichte bspw. die Mechanismusaufklärung zur 
bildung zyklischer carbonate aus epoxiden und 
cO2 die Optimierung der reaktionsbedingun-
gen, so dass cyclische carbonate in ausbeuten 
bis 99% isoliert werden können. Künftig ist die 
erweiterung der expertise um theorie der ho-
mogenen und bio-Katalyse (Nachwuchsgruppe, 
Milica Feldt) geplant. Zudem bieten Digitalisie-
rung und automatisierung ein großes Potenzial, 
existierende Methoden zu verbessern und neue 
Methoden bzw. techniken zu entwickeln.

Katalyse früher Übergangsmetalle 
(Dr. Fabian reiß)
Katalyse mit phosphorhaltigen Materialien (vormals: 
Aktivierung kleiner Moleküle)
(Dr. christian hering-junghans)
Magnetische Resonanz- & Röntgenmethoden 
(Dr. jabor rabeah)
Mechanismen der homogenen Katalyse 
(Dr. hans-joachim Drexler, vormals Prof. Detlef heller)
Optische Spektroskopie & Thermoanalytische Methoden 
(Dr. christoph Kubis)

Reaktionsmechanismen 
(Prof. Dr. evgenii Kondratenko)
Synergien der Homo- & heterogenen Katalyse (jetzt: 
Katalyse für nachhaltige Synthesen)
(Prof. Dr. jagedeesh rajenahally)
Theorie der homogenen & Bio-Katalyse 
(Dr. Milica Feldt)
Theorie der Katalyse 
(Prof. Dr. haijun jiao)
Uni in Leibniz  
(Prof. Dr. ralf Ludwig, Prof. Dr. Klaus Neymeyr)
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TF 03 - Reaktionstechnik &
            Implementierung 
Dr. David Linke
Dr.-ing. Udo armbruster

im hinblick auf die reaktionstechnik in themen-
feld 03 geht es um die entwicklung des best-
möglichen reaktordesigns und betriebsregimes 
für katalysierte chemische reaktionen. Dabei 
können verschiedene reaktorkonzepte evaluiert, 
aber auch reaktor- und Verfahrenskonzepte 
gemeinsam entwickelt werden. Neben der kata-
lytischen reaktion werden verfahrenstechnische 
aspekte der Katalysatorsynthese behandelt. Zur 
implementierung gehören (i) die Übertragung 
katalytischer reaktionen vom Labormaßstab in 
den Pilot- oder technischen Maßstab und (ii) die 
Übertragung von Methoden aus Nachbardiszi-
plinen und der informationstechnologie auf die 
Katalyse, die das Potenzial haben, den transfer 
von der Forschung in die technische anwen-
dung zu beschleunigen. Der dritte schwerpunkt 
in tF 03 liegt auf Data science. Das Projekt 
NFDi4cat, in dem das LiKat federführend tätig 
ist, zielt auf das Management von Forschungs-
daten ab. Um diese Ziele zu verwirklichen, 
arbeiten themengruppen aus verschiedenen 
Forschungsbereichen zusammen. tF 03 ein 
kompetenter Partner für die industrie in bezug 
auf den transfer von Neuentwicklungen in der 
Katalyse vom Labor in die anwendung sowohl 
im bereich der Fein- als auch der bulk-chemie. 
Mehrere industrieprojekte befassen sich mit 
reaktionstechnischen oder Upscaling-Fragen für 
homogen- und heterogenkatalytische reaktio-
nen. Eine industriell etablierte Duftstoffsynthese 

konnte bspw. so verändert werden, dass das 
Produkt in weniger reaktionsschritten und mit 
höheren ausbeuten hergestellt werden kann. 
Zur Unterstützung dieser aktivitäten betrei-
ben und entwickeln die LiKat-Forscherinnen 
und -Forscher in tF 03 Versuchsanlagen un-
terschiedlichen Maßstabs (vom Mikroreaktor 
bis zum technikums-Maßstab), die Daten von 
hoher Qualität und aussagekraft liefern. hier 
spielt das Catalysis2Scale-transfer-technikum 
eine wesentliche rolle. im Gegensatz zu den tF 
04 bis 07 konzentriert sich tF 03 weniger auf 
spezifische Reaktionen, sondern mehr auf Me-
thodiken und technologien. Dies hat zur Folge, 
dass die in tF 03 untersuchten reaktionen oft 
auch Gegenstand der Forschung in den tF 04 
bis 07 sind. allerdings nicht wie dort mit dem 
schwerpunkt auf grundlegender Katalysatorent-
wicklung, sondern mit schwerpunkt auf reakti-
onstechnischen aspekten. bei der entwicklung 
von kinetischen Modellen arbeitet tF 03 eng mit 
tF 02 zusammen, um eine mechanistische basis 
für die Modelle zu schaffen. Das Catalysis2Sca-
le-technikum ermöglicht tF 03 künftig u.a., 
den Fokus auf die schnellere Übertragung vom 
Labor- in den technikumsmaßstab zu legen. 
weitere schwerpunkte werden auf die Digita-
lisierung der entwicklungskette sowie die ent-
wicklung effizienterer Reaktionstechnik gesetzt.

Angewandte Carbonylierungen 
(Dr. ralf jackstell)
Anorganische Funktionsmaterialien 
(Dr. sebastian wohlrab)
Biokatalyse 
(Prof. Dr. Udo Kragl)
Hochdurchsatztechnologien 
(Dr. Uwe rodemerck)
Homogene Katalyse für Life Sciences
(Dr. helfried Neumann)
Katalyse für Energietechnologien 
(Dr. henrik junge)

Oberflächenchemie der angewandten Katalyse
(Dr. ali abdel-Mageed)
Polymerchemie & Katalyse
(PD Dr. habil. esteban Mejía)
Reaktionstechnik 
(Dr. David Linke)
Synergie zwischen homo- & heterogener Katalyse (jetzt: 
Katalyse für nachhaltige Synthesen)
(Prof. Dr. jagadeesh rajenahally)
Technologieorientierte Verfahren
(Dr. Udo armbruster)

TF 04 - Erneuerbare Rohstoffe

Dr. habil. eszter baráth
Dr. ali abdel-Mageed

themenfelder

themenfeld 04 bündelt expertisen auf dem 
Gebiet der erneuerbaren Rohstoffe. In den 
jahren 2019 – 2021 lag der schwerpunkt auf der 
erforschung katalytischer Umwandlungen nach-
wachsender Rohstoffe in Basischemikalien für 
Produkte unseres täglichen Lebens. beispiels-
weise lassen sich aus holzabfällen gewonnene 
Lignocellulose sowie deren bestandteile oder 
Fettsäuren und terpene nutzen, um diverse 
Polymere, agrochemikalien, Lösungsmittel oder 
Aromastoffe herzustellen. Im ersten Schritt 
erfolgt dabei die Konvertierung der biomasse in 
sogenannte Plattformchemikalien. Diese sind in 
der regel in einfachen und ertragreichen re-
aktionen in großen Mengen herzustellen und 
eignen sich als synthesebausteine für zahlreiche 
andere Verbindungen. Diese Plattformchemika-
lien (bspw. Glycerin, Lävulin- oder Milchsäure, 
hMF, Furfural) werden in weiteren katalysierten 
schritten in bestehende oder neue chemikalien 
mit den gewünschten eigenschaften umgewan-
delt. Da biomasse einen Überschuss an sauer-
stoff enthält, sind folgende Reaktionen für die 
ersten schritte von großer bedeutung: hydrie-
rung, hydrogenolyse, Dehydratisierung, Decar-
bonylierung und Decarboxylierung. im berichts-

zeitraum wurde auch Kohlendioxid als Rohstoff 
genutzt, um es zum beispiel in (Poly-)carbonate 
umzuwandeln. Darüber hinaus wurden Fettsäu-
ren durch katalytische Oxidation, carbonylie-
rung, hydroformylierung oder hydrierung in 
Monomere für Polymere umgewandelt. Für ter-
pene werden und wurden moderne katalytische 
Methoden der Umwandlung entwickelt, die vor 
allem für die Duftstoffindustrie interessant sind. 
Hier kommen sowohl molekular-definierte ho-
mogene als auch heterogene Katalysatoren zum 
einsatz. Durch die Mitarbeit im Leibniz-wissen-
schaftscampus combiocat wurden auch bioka-
talytische Verfahren (in Zusammenarbeit mit der 
Universität Greifswald) und Niedertemperatur-
plasma-technologien (mit dem iNP Greifswald) 
genutzt.
Die elektrochemische Veredelung erneuerbarer 
Rohstoffe, die ohne Einsatz stöchiometrischer 
Mengen an reduktions- oder Oxidationsmit-
teln funktioniert, wird künftig eine zunehmende 
rolle spielen. ebenso werden Untersuchungen 
zum ersatz unerwünschter Lösungsmittel oder 
unwirtschaftlicher synthesestrategien verstärkt.

Anorganische Funktionsmaterialien
(Dr. sebastian wohlrab)
Homogene Katalyse mit erneuerbaren Rohstoffen
(Dr. sergey tin)
Katalyse mit phosphorhaltigen Materialien (vormals: 
Aktivierung kleiner Moleküle)
(Dr. christian hering-junghans)
Katalyse zu Heterocyclen
(Prof. Dr. Xiao-Feng wu)
Moderne organische Chemie
(Dr. Osama el-sepelgy)
Nachhaltige Redoxreaktionen 
(Dr. Kathrin junge)

Oberflächenchemie der angewandten Katalyse 
(Dr. ali M. abdel-Mageed)
Polymerchemie & Katalyse
(PD Dr. habil. esteban Mejía)
Selektive katalytische Synthesemethoden 
(Dr. sergey tin, jetzt: Dr. habil. eszter baráth)
Synergie zwischen homo- & heterogener Katalyse (jetzt: 
Katalyse für nachhaltige Synthesen)
(Prof. Dr. jagadeesh rajenahally)
Theorie der homogenen & Biokatalyse
(Dr. Milica Feldt)
Uni in Leibniz 
(Prof. Dr. thomas werner)
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TF 05 - Energie &
            Umwelt 
Prof. Dr. robert Francke
Dr. henrik junge

themenfeld 05 befasst sich mit Grundlagen- 
und angewandter Forschung, die darauf abzielt, 
saubere und nachhaltige ressourcen für zu-
künftige Prozesse im bereich der chemie und 
alternativen energietechnologien zu nutzen. 
im Fokus der aktivitäten steht die Verwendung 
von strom aus aus nachhaltigen Quellen, wie 
sonnenlicht und wind, zum antrieb chemischer 
synthesen. ein schwerpunkt liegt auf der was-
serstofferzeugung, dessen Speicherung und 
rückwandlung in elektrische energie, und hier 
insbesondere der katalytischen herstellung und 
Zersetzung flüssiger Energieträger (bspw. Met-
hanol, Ameisensäure) aus grünem Wasserstoff 
und cO2. Das hinzufügen der natürlichen ami-
nosäure L-Lysin zu einem ru-basierten Kataly-
satorsystem ermöglichte es, cO2 direkt aus der 
Luft in Form von Formiaten zu binden und nach 
dem ccU-Konzept nachhaltig der atmosphäre 
zu entziehen. Künftig sollen bei den untersuch-
ten Prozessen verstärkt Katalysatorsysteme 
auf basis gut verfügbarer Metalle eingesetzt 

werden. Neue mechanistische erkenntnisse in 
der photokatalytischen wasserspaltung ermög-
lichen die entwicklung von systemen, die in ei-
nem wesentlich breiterem wellenlängenbereich 
arbeiten. ein weiterer schwerpunkt liegt auf der 
rückführung von treibhausgasen in die chemi-
sche Produktion. Dies beinhaltet bspw. die ab-
trennung von cO2 aus der Luft in für chemische 
Reaktionen signifikanten Mengen sowie dessen 
anschließende Umsetzung zu Kraftstoffen, Mo-
nomeren und Plattformchemikalien. in der letz-
ten Dekade wurden weiterhin Verfahren für die 
reinigung von abwässern und abgasströmen 
entwickelt. Für letzteres wurden bspw. neue 
ta- und Mo-Katalysatoren eingeführt, die bis zu 
95% der NOx mit Nh3 bei niedrigen tempera-
turen umsetzen. Künftig wird auch in tF 05 die 
elektrochemische Katalyse eine größere rolle 
spielen. sie ermöglicht die direkte Nutzung 
grüner elektrischer energie und die Vermeidung 
chemischer Oxidation- und reduktionsmittel. 

Katalyse für Energietechnologien 
(Dr. henrik junge)
Magnetische Resonanz- & Röntgenmethoden
(Dr. jabor rabeah)
Mikroverfahrenstechnik 
(Dr. Norbert steinfeldt)
Molekulare Elektrochemie 
(Prof. Dr. robert Francke)
Optische Spektroskopie & Thermoanalytische Methoden 
(Dr. christoph Kubis)
Photokatalytische CO2-Reduktion
(Dr. tim Peppel)

Reaktionsmechanismen 
(Prof. Dr. evgenii Kondratenko)
Reaktionstechnik 
(Dr. David Linke)
Technologie-orientierte Verfahren
(Dr. Udo armbruster)
Uni in Leibniz 
(Prof. Dr. wolfram seidel, Prof. Dr. Klaus Neymeyr, Prof. 
Dr. Malte brasholz)

TF 06 - Effizientere Prozesse

Dr. sebastian wohlrab
Dr. bernd Müller

Ziel des themenfelds 06 ist die energie- und 
ressourcenoptimierung von wichtigen, indus-
triell relevanten katalytischen Verfahren. Dabei 
stehen Entwicklungen von effizienteren Kataly-
satoren aber auch Verfahrensintensivierungen 
im Vordergrund. hinsichtlich der entwicklung 
effizienterer Katalysatoren sind neben wis-
sensbasierter weiterentwicklung auch gänzlich 
neue Materialkonzepte von bedeutung. Um 
eine effizientere Prozessführung zu realisieren, 
werden innovative technologien oder alternati-
ve synthesewege exploriert. Der Kernansatz des 
themenfeldes gilt der Optimierung katalytischer 
Kenngrößen wie Umsatz, selektivität, aktivität 
und Produktivität. Daneben kann die steige-
rung der Katalysatorstabilität, aber auch schon 
die Verminderung von Prozessschritten durch 
Direktsynthesen einen effizienteren Einsatz von 
ressourcen bedeuten. ein anschauliches beispiel 
ist die realisierung einer sog. Dream reaction, 
deren Umsetzung seit über 60 jahren von in-
dustrie und wissenschaft verfolgt wurde: Mit-

tels direkter Dicarbonylierung von 1,3-butadien 
lassen sich adipate, bedeutsame Plattformche-
mikalien und Monomere, die im Millionen-ton-
nenmaßstab bspw. zur herstellung von Nylon 
genutzt werden, erstmals in einem schritt syn-
thetisieren (jackstell, beller). ausschlaggebend 
für den erfolg war die entwicklung eines neuen 
P(iii)-Liganden (Neumann, beller). 
Künftig soll auch in diesem themenfeld ein 
schwerpunkt auf der entwicklung nicht-
toxischer und gut verfügbarer 3d-Metall-basier-
ter Katalysatoren gelegt werden. Zudem sollen 
mittels computergestützter Datenauswertung 
und neuer simulationsmethoden ressourcen 
geschont werden. Die elektrokatalyse bietet das 
Potenzial, chemische Oxidations- und reduk-
tionsmittel durch elektrische energie zu substi-
tuieren.

Angewandte Carbonylierungen
(Dr. ralf jackstell)
Anorganische Funktionsmaterialien
(Dr. sebastian wohlrab)
Hochdurchsatztechnologien
(Dr. Uwe rodemerck)
Homogene Katalyse für Life Sciences 
(Dr. helfried Neumann)
Hydroformylierungen 
(Dr. jens holz)
Katalysatordesign für die Elektrosynthese
(Dr. bernd Müller)
Mikroverfahrenstechnik 
(Dr. Norbert steinfeldt)
Molekulare Elektrochemie
(Prof. Dr. robert Francke)

Nachhaltige Redoxreaktionen
(Dr. Kathrin junge)
Reaktionsmechanismen
(Prof. Dr. evgenii Kondratenko)
Reaktionstechnik 
(Dr. David Linke)
Synergie zwischen homo- & heterogener Katalyse (jetzt: 
Katalyse für nachhaltige Synthesen)
(Prof. Dr. jagadeesh rajenahally)
Technologieorientierte Verfahren 
(Dr. Udo armbruster)
Uni in Leibniz
(Prof. Dr. thomas werner)

themenfelder
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TF 07 - Neue Produkte &
            Verfahren
Prof. Dr. torsten beweries
Dr. christian hering-junghans

Ziel der Untersuchungen in themenfeld 07 ist 
die entwicklung, charakterisierung und testung 
neuer Katalysatoren und Produkte sowie die 
etablierung neuer Verfahren. Die Forschung im 
tF 07 basiert auf der langjährigen expertise der 
LiKat-Forscherinnen und -Forscher sowohl in 
grundlegenden als auch angewandten aspek-
ten der homogenen und heterogenen Katalyse. 
Dabei werden expertisen von metallorganischer 
und Koordinationschemie mit hauptgruppen-
chemie, Photokatalyse sowie Organokatalyse 
kombiniert und ergänzt durch aspekte der 
heterogenen Katalyse. aus diesem Grund wird 
die expertise vieler themengruppen in tF 07 
gebündelt. seit der etablierung der Matrixstruk-
tur im jahr 2019 ist es mit insgesamt 36,23 VZÄ 
aktuell das am stärksten besetzte themenfeld 
und liefert entsprechend viele Publikationen. 
Neben industrienahen Forschungsprojekten 

nimmt im tF 07 die Grundlagenforschung einen 
großen teil der aktivitäten ein. Die relevanz 
dieser arbeiten liegt u.a. in der Untersuchung 
von reaktivitäten und der ergründung neuer 
Methoden, die rückschlüsse auf katalysebezo-
gene Fragestellungen erlaubt. Grundlegende 
Untersuchungen zur katalysierten Fluorierung 
organischer Moleküle sind bspw. die basis für 
die entwicklung neuer syntheseverfahren in der 
agro- oder Pharmaindustrie.
Künftig sollen in die Forschungsaktivitäten des 
tF 07 im rahmen der strategie LiKat 2030 ver-
stärkt erneuerbare Rohstoffe als Substrate inte-
griert werden. im sinne einer Kreislaufwirtschaft 
werden u.a. schwerpunkte auf die rückgewin-
nung und wiederverwendung von Katalysator-
bestandteilen, wie edelmetalle oder Phosphor, 
und Polymerbausteinen gesetzt.

Biokatalyse
(Prof. Dr. Udo Kragl)
Hochdurchsatztechnologien
(Dr. Uwe rodemerck)
Homogene Katalyse für Life Sciences 
(Dr. helfried Neumann)
Hydroformylierungen
(Dr. jens holz)
Katalyse früher Übergangsmetalle 
(Dr. Fabian reiß)
Katalyse mit phosphorhaltigen Materialien (vormals: 
Aktivierung kleiner Moleküle)
(Dr. christian hering-junghans)
Katalyse später Übergangsmetalle
(Prof. Dr. torsten beweries)
Katalyse zu Heterocyclen
(Prof. Dr. Xiao-Feng wu)
Katalytische Funktionalisierungen
(Dr. jola Pospech)

Katalysatordesign für die Elektrosynthese
(Dr. bernd Müller)
Molekulare Elektrochemie
(Prof. Dr. robert Francke)
Nachhaltige Redoxreaktionen
(Dr. Kathrin junge)
Polymerchemie & Katalyse
(PD Dr. habil. esteban Mejía)
Reaktionsmechanismen 
(Prof. Dr. evgenii Kondratenko)
Reaktionstechnik 
(Dr. David Linke)
Selektive katalytische Synthesemethoden 
(Dr. sergey tin, jetzt: Dr. habil. eszter baráth)
Theorie der homogenen & Biokatalyse
(Dr. Milica Feldt)
Uni in Leibniz 
(Prof. Dr. Marko hapke, Prof. Dr. Udo Kragl, 
Prof. Dr. thomas werner)

Foto ganzseitig
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Winzige Spezies, großer Einfluss: 
Operando-Spektroskopie entschlüsselt 
die große Aktivität einzelner Cu-Atome 
auf CeO2-TiO2-Katalysatorträger-Material

Mehr ist nicht immer besser: erhöht man die 
Kupfermenge auf einem ceroxid-titandio-
xid-trägerkatalysator, so steigt nicht notwen-
digerweise die aktivität bei der katalytischen 
Oxidation von cO zu cO2! Der Grund für diesen 
zunächst überraschenden befund konnte durch 
eine Kombination verschiedenster analytischer 
Methoden, insbesondere spektroskopie unter 
reaktionsbedingungen („operando“) gefunden 
werden. Die optimale Kupfermenge liegt bei 
0,26 Gewichtsprozent, da hier eine möglichst 
effektive Verteilung von Einzelatomen über die 
gesamte Katalysatoroberfläche realisiert wird.

Für diese technisch wichtige reaktion werden 
bevorzugt edelmetall-Katalysatoren eingesetzt. 
Kostengründe motivieren die Forschung nach 
alternativen zu den teuren platin-, rhodium-, 
palladium- oder goldbasierten Katalysatoren. 

Die Kombination von Kupfer- und ceroxid ist 
diesbezüglich vielversprechend und sollte durch 
unsere Forschungen besser verstanden und wei-
ter optimiert werden.

es wurden Katalysatoren mit Kupferanteilen 
zwischen 0,06 und 0,86 Gewichtsprozent auf 
ceO2-modifiziertem TiO2 hergestellt und be-
züglich ihrer katalytischen Leistung getestet 
(reaktionsgasgemisch cO/O2, mit Stickstoff 
stark verdünnt). weiterhin wurde der Katalysator 
umfangreich charakterisiert, sowohl vor, nach 
als auch während der reaktion (in situ), letzte-
res durch ir-, ePr- und röntgenphotoelektro-
nen-spektroskopie. Der Umsatz zu cO2 wurde 
gaschromatographisch ermittelt.
Die beste Leistungsfähigkeit (siehe abbildung 
links) ist bei 0,26 Prozent Kupfergehalt zu fin-
den, weil ein noch höherer Kupferanteil die bil-
dung von aggregaten, Kupfer(oxid)clustern, auf 
der Oxidoberfläche begünstigt. Diese Vercluste-
rung reduziert die anzahl der katalytisch aktiven 
Zentren. Photoelektronen-spektroskopie erlaubt 
ferner den schluss, dass zwischen den einzelnen 
Kupferatomen und den Ceratomen des modifi-
zierten trägers elektronische wechselwirkungen 
(redoxvorgänge) ablaufen, die eine erhöhte 
katalytische aktivität bewirken.

Die resultate[1] zeigen das Potential, das in den 
sogenannten „single site catalysts“, die auch 
„single-atom catalysts“ genannt werden und 
gegenwärtig starke aufmerksamkeit genie-
ßen,[2] steckt. Die reaktivität dieser isolierten 
atome in wechselwirkung mit ihrer chemischen 
Umgebung, dem Katalysatorträger, verdient 
weitere detaillierte Untersuchungen, die nur in 
Kooperation verschiedener methodischer ansät-
ze, wie sie im LiKat realisierbar ist, erfolgreich 
bearbeitet werden können: beteiligt waren die 
Gruppen „heterogen-katalytische Verfahren: 
Oberflächenchemie“, „Heterogen-katalytische 
Verfahren: technologieorientierte Verfahren“, 
„heterogen-katalytische Verfahren: anorga-

abb. 1: relative reaktivität in abhängigkeit vom 
Kupfergehalt des Katalysators. Der gesamte cO-Um-
satz mit den drei Katalysatoren (unter identischen 
bedingungen) beträgt ca. 20%, 75% und 35%, wenn-
gleich der Umsatz pro Masseneinheit Kupfer am 
größten beim Katalysator links ist.

nische Funktionsmaterialien“, „Magnetische 
resonanz- und röntgenmethoden“ und die 
analytische abteilung.

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
PD Dr. habil. wolfgang baumann

aktuelle Projekte - tF 01

[1] j. Mosrati, a. M. abdel-Mageed, t. h. Vuong, r. Grauke, s. 
bartling, N. rockstroh, h. atia, U. armbruster, s. wohlrab, j. 
rabeah, a. brückner, ACS Catalysis 2021, 11, 10933-10949. tiny 
species with big impact: high activity of cu single atoms on 
ceO2-tiO2 Deciphered by Operando spectroscopy.
[2] special issue on “heterogeneous single-atom catalysis”: 
Chemical Reviews (issue 21) 2020, 120, 11699-12342.
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Herstellung und Anwendungspotenzial 
von Katalysatoren auf Basis von kom-
merziellen Trägermaterialien und ZnO 
für die C3H8-Dehydrierung

Die nicht-oxidative Propandehydrierung zu Pro-
pen (PDh) ist eine wichtige umweltfreundliche 
alternative zu ölbasierten crackverfahren, um 
diese wichtige Plattformchemikalie herzustellen. 
Die gegenwärtigen PDh-technologien verwen-
den Pt- oder cr-haltige Katalysatoren, die unter 
den hohen Kosten von Pt oder der toxizität von 
cr(Vi) leiden. ermutigt durch die anforderungen 
der ökologischen Nachhaltigkeit haben wir eine 
herstellungsmethode mit einem Potenzial für 
großtechnische anwendungen entwickelt, um 
industrierelevante PDh-Katalysatoren unter Ver-
wendung von kommerziellen trägermaterialien 
und ZnO herzustellen.

Motiviert durch die niedrigen Kosten und Um-
weltverträglichkeit von ZnO war unser Ziel, eine 
herstellungsmethode zu entwickeln, die leicht 
von Gramm auf Kilogramm hochskaliert werden 
kann, um PDh-Katalysatoren mit industriell re-
levanter Performance zu liefern. wir stellten die 
hypothese auf, dass metallische Zn-atome in 
der Gasphase bei der reduktion von ZnO über 
dem schmelzpunkt von Zn erzeugt und durch 
träger-Oh-Gruppen zu ZnOx-spezies oxidiert 
werden können.

Um die Katalysatoren herzustellen, mischten wir 
einfach ZnO- und kommerzielle trägermateriali-
en oder verwendeten ein Zwei-bett-system mit 
ZnO im vorderen bett (abb. 1).[1,2] ZnOx-spezies 
wurden auf der Oberfläche des Trägers nach der 
behandlung in einem h2-strom bei etwa 550°c 
erzeugt. ihre struktur und Konzentration kann 

abb. 1: am LiKat-entwickelte Präparationsmethoden 

abb. 2: Propanumsatz (X(c3h8)) und Propen-raum-Zeit-ausbeute (stY(c3h6)) am ZnO-s-1 (grün) und 
K-crOx/al2O3 (rot) bei 550 °c unter verschiedenen industriell relevanten bedingungen.

aktuelle Projekte - tF 02

durch die topologie von siO2 und das Vorhan-
densein von Oh-Gruppen gesteuert werden. 
Diese schlussfolgerung war möglich durch die 
Kombination komplementärer Methoden von 
tG Kondratenko, tG jiao, tG Linke, tG rode-
merck, tG rabeah, tG wohlrab und „analytik“ 
des LiKat sowie Gruppen von Prof. Grunwaldt 
(Kit, Karlsruhe) und Prof. jiang (china University 
of Petroleum, Peking). Die industrielle relevanz 
unserer Methode wurde in einem test mit einer 
physikalischen Mischung aus ZnO und silikalit-1 
(ZnO-s-1) über etwa 400 h im Propanstrom bei 
550 °c unter industriell relevanten bedingungen 
nachgewiesen (abb. 2). im Vergleich mit dem 
gleichzeitig getesteten analogon des kom-
merziellen K-crOx/al2O3-Katalysators zeigte die 
Mischung eine etwa dreimal höhere Propenpro-
duktivität bei ähnlicher Propenselektivität.

wir stehen in Kontakt mit potenziellen indust-
riepartnern. aus wissenschaftlicher sicht ist ge-
plant, den Einfluss der Art der ZnOx-spezies, die 
durch die art der trägermaterialien und defek-
ter Oh-Gruppen gesteuert werden kann, auf die 
Katalysatorleistung weiter aufzuklären. Das ent-
wickelte Konzept soll auch auf andere Metalle 
ausgeweitet werden. Dazu ist ein DFG-Projekt in 
Vorbereitung sowie interne studien im Gange.

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
Prof. Dr. evgenii Kondratenko

[1] D. Zhao, X. tian, D. e. Doronkin, s. han, V. a. Kondratenko, 
j.-D. Grunwaldt, a. Perechodjuk, t. h. Vuong, j. rabeah, r. eckelt, 
U. rodemerck, D. Linke, G. jiang, h. jiao, e. V. Kondratenko, 
Nature 2021, 599, 234-238. In-situ formation of ZnOx species for 
efficient propane dehydrogenation.
[2] D. Zhao, K. Guo, s. han, D. e. Doronkin, h. Lund, j. Li, j.-D. 
Grunwaldt, Z. Zhao, c. Xu, G. jiang, e. V. Kondratenko, ACS 
Catalysis 2022, 12, 4608-4617. controlling reaction-induced 
Loss of active sites in ZnOx/silicalite-1 for Durable Nonoxidative 
Propane Dehydrogenation.
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Datenwissenschaftlich unterstützte 
Entwicklung von CO2-Hydrierungs-
katalysatoren für die Produktion von 
Kohlenwasserstoffen

Motivation: Die hydrierung von Kohlendioxid, 
die sog. cO2-Fischer-tropsch-reaktion (cO2-Ft), 
zu höheren Kohlenwasserstoffen ist eine mög-
liche Lösung für das Problem der cO2-emissio-
nen. Da die Zahl der wissenschaftlichen Veröf-
fentlichungen zu diesem thema stark zunimmt, 
wird es immer attraktiver, moderne Methoden 
für die analyse der Literatur einzusetzen. Die-
se können bei der systematisierung und aus-
wertung des umfangreichen Datenbestandes 
helfen, latentes wissen extrahieren sowie die 
ableitung neue ideen unterstützen. 
Das hauptziel der vorliegenden studie besteht 
darin, die Literatur über Katalysatoren für die 
cO2-hydrierung zu analysieren, um beziehun-
gen zwischen Katalysatoreigenschaften und 
Leistung zu ermitteln, diese experimentell zu 
validieren und für die entwicklung hochselekti-
ver und aktiver katalytischer Materialien einzu-
setzen. Detaillierte informationen über kataly-
tische Leistung, Katalysatorzusammensetzung, 
reaktionsbedingungen usw. wurden aus wis-
senschaftlichen artikeln extrahiert und in eine 
sQL-Datenbank konvertiert. 
Da es viele voneinander abhängige katalyti-
sche Leistungsparameter gibt, haben wir zu-

nächst einen ansatz entwickelt, diese in eine 
kleine anzahl voneinander unabhängiger 
Parameter umzuwandeln, um die Korrelation 
zu minimieren und damit die aussagekraft 
der analyse zu verbessern. solche Parameter 
sind die Kettenwachstumswahrscheinlichkeit 
α und die exzess-ch4-selektivität γ, die einen 
Methan-Überschuss im Vergleich zur ander-
son-schulz-Flory-Verteilung ausdrückt.[1] Das 
thermodynamische Verhältnis ƞ[2] wurde ge-
schätzt, um die annäherung an das Gleichge-
wicht der reaktion der umgekehrten wasser-
gasreaktion (rwGs) zu analysieren. schließlich 
wurde eine random Forest (rF) regression 
angewandt, um die wichtigsten Parameter zu 
ermitteln, die die Katalysatorleistung bestim-
men.

Ergebnisse: es wird allgemein angenommen, 
dass der Prozess der cO2-hydrierung in zwei 
stufen abläuft: rwGs-reaktion gefolgt von der 
cO-hydrierung über den Ft-Mechanismus. in 
diesem Fall sollte das thermodynamische Ver-
hältnis ƞ nicht höher als 1 sein. betrachtet man 
allerdings das Verhältnis ƞ für alle Katalysatoren 
aus der erhaltenen Datenbank, so stellt man 

abb. 1. A: Verteilung des thermodynamischen Verhältnisses ƞ für die Katalysatoren aus der entwickelten 
Literatur-Datenbank. B: abhängigkeit zwischen c2

+-Kohlenwasserstoffselektivität und CO2-Umsatz für den 
Fe-K-Katalysator (temperatur 300 °c; Druck 15 bar, cO2:h2 = 1:3). C: Vergleich zwischen den Literaturdaten 
und den am LiKat entwickelten Katalysatoren.

fest, dass etwa 20 % der Daten werte von ƞ 
höher als 1 haben (siehe abb. 1a). 
Das beobachtete ergebnis könnte durch das 
Vorhandensein eines direkten weges der 
cO2-hydrierung zu höheren Kohlenwasserstof-
fen über den Ft-Mechanismus erklärt werden. 
Um diesen „hypothetischen“ weg zu validieren, 
haben wir Katalysatoren auf Fe-basis mit der 
Methode der organischen Verbrennung herge-
stellt und ihn unter cO2-Ft-bedingungen in ei-
nem weiten bereich an cO2-Umsätzen getestet 
(siehe abb. 1b).[3] es zeigte sich, dass die selek-
tivität für C2+-Kohlenwasserstoffe bei einem 
cO2-Umsatz von Null etwa 30 % beträgt. Dies 
deutet auf das Vorhandensein eines direkten 
cO2-hydrierungsweges hin. Die XrD-analyse 
des verbrauchten Katalysators ließ den schluss 
zu, dass Fe5c2 für diese direkte hydrierung von 
cO2 zu C2+-Kohlenwasserstoffen verantwortlich 
sein könnte. 
Der Einfluss der Reaktionsbedingungen und 
der Katalysatorzusammensetzung auf die Pa-
rameter α und γ, die die schlüsselparameter 
der Katalysatorselektivität sind, wurde ebenfalls 
analysiert. es wurde festgestellt, dass die Para-
meter nur geringfügig von den reaktionsbedin-
gungen abhängen und somit vorrangig durch 
den Katalysator bestimmt werden. Die analyse 
der bedeutung der Parameter bestätigte, dass 
die Dotierung mit alkalimetallen die wirksamste 
Maßnahme zur Verbesserung der Katalysator-
leistung ist. Die erzielten ergebnisse wurden für 
die entwicklung einer strategie zum screening 
selektiver und aktiver cO2-Ft-Katalysatoren ver-
wendet (unser weg bei der Katalysatorentwick-
lung ist in abb. 1c dargestellt), die den erfolg 
des Vorgehens mit vorgeschalteter Datenanaly-
se demonstriert.

Schlussfolgerungen: Die Literatur-Datenanalyse 
und die daraus abgeleiteten experimente haben 
das Verständnis des cO2-Ft-Prozesses erweitert. 
Dies war die Grundlage für die entwicklung gut 
funktionierender Katalysatoren für die herstel-
lung von Kohlenwasserstoffen aus CO2. 

[1] a. Fedorov, D. Linke, J. CO2 Util. 2022, 61, 102034. Data analysis of cO2 hydrogenation catalysts for hydrocarbon Production.
[2] Y. Xu, P. Zhai, Y, Deng, j. Xie, X. Liu, s. wang, D. Ma, Angew. 2020, 132, 21920-21928. Highly Selective Olefin Production from CO2 
hydrogenation on iron catalysts: a subtle synergy between Manganese and sodium additives.
[3] a. Fedorov, h. Lund, V. a. Kondratenko, e. V. Kondratenko, D. Linke, Appl. Catal. 2023, 122505. elucidating reaction pathways 
occurring in cO2 hydrogenation over Fe-based catalysts.

aktuelle Projekte - tF 03

Zusammenfassend lässt sich feststellen, dass der 
einsatz moderner ML- und Data-science-
Methoden zur analyse von Literatur-Katalysato-
ren erhebliche Vorteile bringt. Die wissenschaft-
liche arbeit wird beschleunigt und die ableitung 
neuer ideen und hypothesen unterstützt. 

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
Dr. David Linke
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Entwicklung von Katalysatoren aus 
(Reis-) Bioabfall

reis oder Padi ist die mit abstand wichtigste 
Nahrungspflanze für den menschlichen Verzehr 
und die hauptnahrungsquelle für mehr als ein 
Drittel der weltbevölkerung. Padi-Felder neh-
men mehr als 10 % der weltweiten Anbaufläche 
ein, was zu einer geschätzten weltweiten Pro-
duktion von 501,96 Millionen tonnen im jahr 
2020 führt. Die bewirtschaftung und entsorgung 
der nicht essbaren reisnebenprodukte, vor 
allem reishülsen und stroh, stellt daher eine 
herausforderung für die Umwelt dar, da traditi-
onell große Mengen dieser Produkte im Freien 
verbrannt werden. Diese Praxis ist zwar für die 
Landwirte bequem, setzt aber große Mengen 
an treibhausgasen und Feinstaub in die at-
mosphäre frei. Daher ist die entwicklung von 
strategien für die nachhaltige bewirtschaftung 

und Verwertung von landwirtschaftlichen reis-
abfällen von großer bedeutung. aufgrund des 
hohen anteils an Kieselsäure in reishülsen (rh) 
(bis zu 25 Gew.-%) wurden viele Forschungsan-
strengungen der Gewinnung und Verwendung 
dieser biogenen Kieselsäure als trägermaterial 
für heterogene Katalysatoren gewidmet.
Das Ziel dieser arbeit, die Verwendung von 
reishülsen (rh), die ein landwirtschaftlicher ab-
fall sind, für die synthese von katalytisch aktiven 
Materialien, ist beides: 
1) die Nutzung einer ressource, die tatsächlich 
auf den Feldern wächst, und 
2) die senkung des energiebedarfs von chemi-
schen Prozessen durch die Verwendung eines 
Katalysators.

Zusammengefasst wurde in dieser arbeit 
die Nutzung von rh für die entwicklung von 
hydrierkatalysatoren realisiert. Die herstellung 
des ag-basierten Katalysators für die Nitrogrup-
penreduktion hat gezeigt, dass es grundsätzlich 
möglich ist, Metallionen an RH zu fixieren und 
durch carbothermische reduktion in kataly-
tisch aktive Partikel zu überführen. Der zweite 
Projektschritt zeigte, dass die Methodik auf die 
Verwendung anderer Metalle als aktive Zent-
ren übertragen werden kann. Daher wurde der 
co-basierte Katalysator durch einführung von 
Co in Form von stickstoffreichen Komplexen 
hergestellt. Darüber hinaus wurden die kataly-
tischen eigenschaften sowie die recyclingsta-
bilität des hergestellten Katalysators durch 
Basen-Ätzen der Kohlenstoff-Silika-Verbund-
struktur des rh-trägers optimiert. Der Katalysa-
tor wurde für die reduktion von Nitrogruppen 
verwendet. schließlich wurde einer Ni-basier-
te Katalysator für die reduktive Umwandlung 
von epoxiden zu anti-Markovnikov alkoholen 
verwendet. Die katalytische Leistung der drei 
Modellsysteme wurde durch reaktionsoptimie-
rung, ein umfangreiches substratscreening und 
kinetische studien bewertet. Darüber hinaus 
wurden die struktur-aktivitäts-beziehungen der 
hergestellten Katalysatoren mit verschiedenen 
charakterisierungsmethoden wie z.b. XrD, XPs, 
TPD, BET- Oberflächenanalyse, EA, IR und den 
Mikroskopietechniken seM und steM unter-
sucht. so konnten die katalytisch aktiven Zent-
ren identifiziert und die Wirkungsweise offenge-
legt werden.
außerdem wurde das hergestellte ag-haltige 
Material erfolgreich als antimikrobielles Mittel 

getestet. es konnte gezeigt werden, dass die 
ag-Nanopartikeln auf pyrolysiertem rh in ext-
rem geringen Mengen antimikrobielle aktivität 
gegen die esKaP-erreger und pathogene hefen 
besitzen. Die vorgestellte Methode profitiert 
von der bekannten antimikrobiellen wirkungs-
weise von ag NP und kombiniert diese mit 
einem einfachen und unkomplizierten synthese-
ansatz.
Zusammenfassend lässt sich sagen, dass die in 
dieser arbeit vorgestellten alternativen wege 
der rh-Nutzung auf verschiedene hydrierungs-
reaktionen unter Verwendung verschiedener 
Metalle und die herstellung von sanitärma-
terialien angewendet werden können. solche 
alternativen behandlungsmethoden müssen 
jedoch in erster Linie das Vertrauen und die ak-
zeptanz der am meisten betroffenen Personen 
gewinnen: der reisbauern. andernfalls wird die 
traditionelle Methode der offenen Verbrennung 
die angewandte Lösung für das abfallproblem 
bleiben, da sie eine reibungslose reisproduktion 
und damit die existenzgrundlage für ca. 4 Milli-
onen Menschen allein in Vietnam sichert. Daher 
ist es von äußerster wichtigkeit, dass Forschun-
gen wie die hier vorgestellte nicht nur innerhalb 
der wissenschaftlichen Gemeinschaft diskutiert 
und präsentiert werden, sondern auch den 
Behörden und den Mitarbeitern der betroffenen 
Gemeinden vorgestellt werden.

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
PD Dr. habil. esteban Mejía

aktuelle Projekte - tF 04

(abb.: esteban Mejía)
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Einfacher und skalierbarer elektro-
chemischer Zugang zu hypervalenten 
Br(III)-Verbindungen

Kürzlich wurde von einer elektrochemischen 
synthese von ungewöhnlichen OcO-Pincerkom-
plexen des br(iii) berichtet. Generell sind hyper-
valente brom(iii)-Verbindungen im Gegensatz 
zu den isoelektronischen iod(iii)-Verbindun-
gen nur wenig untersucht worden, was auf die 
schwer kontrollierbare reaktivität sowie die her-
kömmliche syntheseroute über das hochgiftige 
und korrosive Bromtrifluorid zurückzuführen 
sein dürfte. angesichts der vielfältigen kataly-
tischen und stöchiometrischen anwendungen 
der iod(iii)-Verbindungen und der interessanten 
eigenschaften der br(iii)-analoga (höhere elekt-
rophilie und Oxidationspotentiale) ist von einem 
hohen anwendungspotential auszugehen. im 
Vergleich zu den bekannten hochreaktiven Or-
ganobrom(iii)-Verbindungen bieten die unter-
suchten OcO-Pincerkomplexe den Vorteil, dass 
die intrinsische reaktivität durch die dreifache 
Koordination blockiert ist und bei bedarf durch 
den Zusatz von Lewis-säuren freigesetzt wer-
den kann. Der präparative Nutzen wurde bereits 
durch den erfolgreichen einsatz bei oxidativen 
aren-aren- und amid-aren-Kupplungen de-
monstriert.

Die ersten hypervalenten iod(iii)-Verbindungen 
wurden bereits 1886 von conrad willgerodt 
synthetisiert und das nur 75 jahre nach der ent-
deckung des elements iod. 

allerdings sind den synthesechemikern die 
Vorzüge dieser Verbindungsklasse erst in den 
letzten jahrzehnten bewusst geworden, was zu 
einem aufschwung in unzähligen anwendungs-
bereichen geführt hat. 
Das wachsende interesse dieser Verbindungen 
ist auf ihre milden eigenschaften in Kombinati-
on mit ihrem umweltfreundlichen charakter und 
ihrer leichten handhabbarkeit zurückzuführen, 
vor allem aber auf ihre leichte Verfügbarkeit. 
eine reihe von ihnen ist inzwischen auch kom-
merziell verfügbar. brom(iii)-Verbindungen ver-
sprechen ein stark erweitertes anwendungsfeld. 
allein die schwierige synthese und die damit 
eingeschränkte Verfügbarkeit haben bisher eine 
ähnliche entwicklung verhindert. 
ein vereinfachter, elektrochemischer Zugang zu 
hypervalenten br(iii)-Verbindungen könnte das 
ändern. 
chelat-stabilisierte aryl-λ3-bromane wurden 
bereits von Martin et al. beschrieben. Die Pro-
dukte selbst sind luft- und feuchtigkeitsstabil. 
Für dessen Synthese muss aber Bromtrifluorid 
als Oxidationsmittel verwendet werden. Das 
hochgiftige brF3 greift selbst Glas an und ist kei-
ne standardchemikalie in einem synthetischen 
Labor. elektrischer strom soll die „ungeliebte 
chemikalie“ brF3 ersetzen.

Die anodische Oxidation der arylbromide ge-elektrosynthese hypervalenter br(iii)-Verbindungen.

Vergleich von konventionellem und elektrochemi-
schen Zugang zu bromanen

lingt in einer ungeteilten Zelle mit Glaskohlen-
stoff als Arbeitselektrode, Platin als Gegenelek-
trode, Tetrabutylammoniumtetrafluoroborat 
als Leitsalz und Hexafluorisopropanol (HFIP) als 
Lösemittel. Durch ein scale-up der elektroly-
se sind Gramm-Mengen des bromans in über 
70%iger ausbeute mit einer hohen reinheit 
leicht verfügbar.
Der synthetische Nutzen dieser Verbindungen 
konnte bei oxidativen Kupplungen zu biarylen, 
oxidativen amid-aren-Kupplungen oder der 
oxidativen Zyklisierung von Schiff-Basen zu Ben-
zoxazolen bereits bewiesen werden.

Das entwickelte elektrochemische synthesever-
fahren für λ3-bromane bietet erhebliche Vorteile 
im Vergleich zu den bestehenden Methoden, 
die auf hochtoxisches, gefährliches und schwer 
zu handhabenden brF3 als schlüsselreagenz 
angewiesen sind. Daher glauben wir, dass unser 
ansatz die tür für die entwicklung völlig neuer 
synthetischer Transformationen öffnen kann, die 
von den einzigartigen eigenschaften der hyper-
valenten Brom(III)-Spezies profitieren könnten.

aktuelle Projekte - tF 05

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
Prof. Dr. robert Francke

[1] N. Mohebbati, i. sokolovs, P. woite, M. Lokov, e. Parman, M. 
Ugandi, i. Leito, M. roemelt, e. suna, r. Francke, Chem. Eur. J. 
2022, 28, e202200974. electrochemistry and reactivity of chela-
tion-stabilized hypervalent bromine(iii) compounds.
[2] i. sokolovs, N. Mohebbati, r. Francke, e. suna, Angew. Chem. 
Int. Ed. 2021, 60, 15832-15837. electrochemical Generation of 
hypervalent bromine(iii) compounds.
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IREKA und SEGIWA zur Umsetzung der 
Nationalen Wasserstoffstrategie

2020 wurde die Nationale Wasserstoffstrategie 
von der bundesregierung mit dem Ziel verab-
schiedet, Deutschland zu einem internationalen 
Vorreiter und Marktführer bei Wasserstofftech-
nologien zu machen. Um dies zu realisieren, 
werden drei Leitprojekte durch das bMbF geför-
dert. 
Das themenfeld 05 (tG Francke, tG h. jun-
ge und Fb wohlrab) ist mit zwei Projekten am 
Leitprojekt „hochskalierung und serienfertigung 
von elektrolyseuren“ (H2Giga) beteiligt. Ziel 
von h2Giga ist der aufbau von möglichst 5 Gw 
elektrolysekapazität bis 2030 in Deutschland, 
um dem stetig wachsenden bedarf an wasser-
stoff zu entsprechen. Im Innovationspool von 
h2Giga werden Projekte gefördert, wie auch das 
vom LiKat geleitete Verbundvorhaben IREKA, 
die auf die Untersuchung und entwicklung von 
Verfahren, technologien und Komponenten 
rund um die elektrolyse hinzielen. 
ein weiteres LiKat-Projekt wird unter der Lei-
tung von siemens energy im Verbundvorhaben 
SEGIWA gefördert. hierbei handelt es sich um 
ein scale-up-Projekt, mittels dessen technolo-
gien für die serienfertigung von PeM-elektroly-
seuren entwickelt und etabliert werden. beide 
Projekte werden von Dr. a.-e. surkus koordi-
niert.

Ziel des Projekts: Die PeM-elektrolyse basiert 
auf den einsatz von irO2 als anodenkatalysator. 
bis jetzt gibt es noch keinen wirklichen ersatz 
für diesen elektrokatalysator, da die stark sauren 
und oxidativen bedingungen an der anode zur 
schnellen Korrosion führen. bei stetig wachsen-
dem energieverbrauch wird jedoch in wenigen 
jahrzehnten der bedarf an iridium die verfügba-
ren ressourcen übersteigen. Dadurch wird der 
Preis sowohl des iridiums als auch der darauf 
basierenden technologien kontinuierlich anstei-
gen. ein ausbau der PeM-elektrolysekapazitäten 
im großen Maßstab lässt sich daher langfristig 
nur umsetzen, wenn der iridium-einsatz sig-
nifikant reduziert wird. Das Verbundvorhaben 

ireKa zielt daher auf die reduzierung des iridi-
um-Gehalts von PeM-anoden unter beibehal-
tung der katalytischen aktivität und stabilität. 
im LiKat-Projekt seGiwa wird dann der aus-
sichtsreichste Kandidat in seiner synthese 
hochskaliert und den Verbundpartnern als 
alternatives anodenmaterial für industrielle an-
wendungstests zur Verfügung gestellt.

aufgabenteilung und ergebnisse: im LiKat-teil-
vorhaben ireKa soll durch trägern der iridi-
umgehalt gesenkt sowie die Morphologie des 
Komposits so verändert werden, dass die kata-
lytisch aktiven Zentren homogen verteilt und 
besser erreichbar für die wasseroxidation sind. 
Dadurch sollen die aktivitätseinbrüche ausgegli-
chen werden, die aufgrund des reduzierten iri-
dium-einsatzes zu erwarten sind. Um mögliche 
Verluste der elektrischen Leitfähigkeit abzufan-
gen, wird der träger dotiert, womit gleichzeitig 
die Korrosionsbeständigkeit verbessert werden 
soll. ein weiterer ansatz ist die beimischung 
eines zweiten, gut verfügbaren Metalls, das 
durch die Gegenwart von iridium vor Korrosion 
geschützt wird und gleichzeitig das iridium bei 
der Katalyse unterstützt. Zur Umsetzung dieser 
Pläne arbeiten drei arbeitsgruppen des LiKat 
zusammen; die tG „Katalyse für energietech-
nologien“, die sich damit beschäftigt, wie und 
in welcher Form das iridium auf einem träger 
immobilisiert werden kann, die TG „Oberflä-
chenchemie in der angewandten Katalyse“, die 
den Fokus auf die Verbesserung der morpho-
logischen eigenschaften des trägers und des 
Komposits legt und die tG „Molekulare elektro-
chemie“, die die elektrochemische testung hin-
sichtlich der katalytischen eignung für die saure 
wasseroxidation untersucht. externer Partner in 
ireKa ist die abteilung Galvanotechnik des iPa 
stuttgart, die ihre expertise zur erzeugung von 
iridium-haltigen schichten nutzen. Die Projekte 
ireKa und seGiwa starteten im Frühjahr 2021 
mit einer vierjährigen Laufzeit. in der bisherigen 
bearbeitungszeit gelang die synthese eines ge-
trägerten ir-sn-Oxids, das im Vergleich mit den 

bisher genutzten irO2-Materialien eine ähnlich 
geringe Überspannung sowie bezogen auf den 
deutlich verringerten iridiumgehalt eine verbes-
serte austauschstromdichte aufweist.

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
Prof. Dr. robert Francke, Dr. sebastian wohlrab, 
Dr. henrik junge, Dr. annette-enrica surkus

aktuelle Projekte - tF 05

(Foto: tobias täufer)
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Entwicklung stabiler heterogener 
Ein-Atom-Katalysatoren für die 
Oxidationskatalyse

Die Optimierung heterogener ein-atom-Ka-
talysatoren (sacs) ist unerlässlich, um sie für 
industrielle anwendungen zu optimieren. Dies 
geschieht durch die systematische Modulation 
ihrer physikalisch-chemischen eigenschaften, 
ihre katalytische erprobung in industriell rele-
vanten Prozessen und schließlich ihre charak-
terisierung mit Operando-Methoden, um struk-
tur-reaktivitäts-beziehungen herzustellen. wir 
konzentrieren uns in diesem Projekt auf hetero-
gene cu-sacs für die Oxidationskatalyse. 
Die erste ist die cO-Oxidation, die als testre-
aktion dient und auch in der katalytischen 
Nachbehandlung und in PEM-Brennstoffzel-
len eingesetzt wird. Die zweite ist die was-
ser-Gas-Verschiebung (wGs), die bei der her-
stellung und Reinigung von Wasserstoff nach 
der Kohlenwasserstoffreformierung eingesetzt 
wird. 

Ziele sind (i) die synthese von heterogenen 
cu-sacs auf ceO2-tiO2-trägern, (ii) katalytische 
tests bei der cO-Oxidation und Lt-wGs und (iii) 
operative charakterisierung mit verschiedenen 
Methoden.

auf der Grundlage früherer ergebnisse zu cu-
sacs, die von UiO-66 auf Zr-basis geträgert 
werden, und des Verständnisses ihrer struk-
tur-reaktivitäts-beziehung[1] haben wir die ein-
topfsynthese von cu-sacs auf ceO2-tiO2-trä-
gern optimiert und ihre katalytische aktivität bei 
der cO-Oxidation und Lt-wGs untersucht. Die 
cO-Oxidationsaktivität von cu/ceO2-tiO2-sacs 
kann durch Modulation des ce/ti-Verhältnisses 
fein abgestimmt werden. Die katalytische akti-
vität folgt einer vulkanförmigen abhängigkeit 
vom ce/ti-Molverhältnis, wobei die katalytische 
aktivität bei einem ce/ti-Verhältnis von etwa 
0,18 ihren höhepunkt erreicht, während gleich-
zeitig die cu-beladung deutlich unter 0,1 Gew.-
% liegt.[2] Die ergebnisse einer Vielzahl von cha-
rakterisierungen deuten darauf hin, dass sich 
isolierte cu-einzelstellen zu kleinen ceOx-Nano-
partikeln zusammenschließen, die homogen auf 

tiO2 verteilt sind. 
es wurde festgestellt, dass die Änderung des 
ce/ti-Verhältnisses die redoxeigenschaften der 
cu1+/cu2+- und ce3+/ce4+-redox-shuttles und 
damit die katalytische aktivität moduliert. Die-
se Materialien wurden außerdem in der Nied-
rigtemperatur-wasser-Gas-Verschiebungsreak-
tion (wGs) zwischen 300 und 180°c getestet. 
wir fanden heraus, dass cu/ceO2-tiO2 (ce/ti 
≈ 0,18) in der gleichen Aktivitätsordnung liegt 
wie die hochaktiven au-trägerkatalysatoren.[3, 4] 

abb.: Frontcover der in ChemCatChem veröffent-
lichten arbeit, in der die für optimierte heterogene 
cu-sacs bei der cO-Oxidation erstellte strukturbe-
ziehung hervorgehoben wird.[2]

(DOi: 10.1002/cctc.202300441)

cu-sacs zeigten jedoch eine höhere stabilität 
während der reaktion im strom im Vergleich 
zu Katalysatoren auf au-basis, die während der 
reaktion stark desaktivieren (ergebnisse submit-
ted). 

Künftig könnten die optimierten Materialien für 
die lösungsmittelfreie aerobe Oxidation primä-
rer Alkohole in flüssiger Phase zu nützlichen 
chemikalien verwendet werden. Darüber hin-
aus sollen ähnliche synthesemethoden für die 
architektur von sacs auf edelmetallbasis (Pd, 
ru und Pt) entwickelt und ihre anwendbarkeit 
für die oben genannten reaktionen untersucht 
werden.

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
Dr. ali abdel-Mageed

aktuelle Projekte - tF 06

[1] a. abdel-Mageed, b. rungtaweevoranit, X. Pei, O. Yaghi, j. 
behm, J. Am. Chem. Soc. 2019, 141, 5201-5210.
[2] a. abdel-Mageed, s. cisneros, j. Mosrati, h. atia, t. Vuong, 
N. rockstroh, s. wohlrab, a. brückner, j. rabeah, ChemCatChem 
2023, e202201669.
[3] A. Abdel-Mageed, G. Kučerová, J. Bansmann, J. Behm, ACS 
Catal. 2017, 7 , 6471-6484.
[4] j. carter, a. M. abdel-Mageed, D. Zhou, D. j. Morgan, X. Liu, 
j. bansmann, s. chen, j. behm, G. hutchings, ACS Nano 2022, 16, 
15197–15205.
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Synthese fluorhaltiger Bausteine mit 
CF2-Funktion für die Wirkstoffforschung

Es ist lange bekannt, dass fluorhaltige Gruppen 
die bioverfügbarkeit und die aktivität eines 
Wirkstoffes erhöhen. Eigenschaften wie Löslich-
keit, Lipophilie, metabolische stabilität, Fähigkeit 
Wasserstoffbrücken zu bilden und chemische 
Reaktivität werden durch fluorhaltige Substitu-
enten stark beeinflusst. Fluoroalkylierungsreakti-
onen haben daher an bedeutung in den letzten 
jahren stark zugenommen, das sich auch durch 
den sprunghaften anstieg an Publikationen 
ausdrückt (abb. 1a). wichtige beispiele für Fluo-
rierungsmittel, die eine cF3- oder ch2F-Gruppe 
übertragen können, sind in abb. 1b dargestellt. 
weniger bekannt sind dagegen reagenzien, die 
eine cF2-r Gruppe enthalten. ein Ziel ist daher, 
fluorhaltige Bausteine mit einer CF2-Funktion 
für die Wirkstoffforschung zu synthetisieren, die 
sich in der synthese von Pharmazeutika nutzen 
lassen. 

in den letzten jahren haben wir uns mit der syn-
these von fluorhaltigen organischen Molekülen 
beschäftigt. Uns ist es gelungen, gem-Difluoro-
allylammoniumsalze (DFaas) herzustellen, die 
als Difluoromethylierungsreagenzien[1] verwen-

det werden können. besonders das luftstabile 
3,3-Difluoropropen-1-yl-piperidiniumtriflat ist 
in der herstellung einfach und nützlich, da eine 
gem-Difluoroallylgruppe auf O-, N-, S-, C- und 
se-Nukleophilen ohne Metallkatalysator über-
tragen werden kann. Die synthese von 3,3-Dif-
luoropropen-1-yl-piperidiniumtriflat geht von 
3,3,3-Trifluoropropen und Piperidin aus, die sich 
basenkatalysiert zu γ,γ-Difluoroallylpiperidin 
umsetzen lassen. 
Nachfolgende N-Methylierung mit Methyltrif-
lat liefert das gewünschte Piperidiniumsalz, 
das auch in Grammaßstab hergestellt werden 
kann.[1] besonders interessant ist die allylische 
Substitution durch Sauerstoff- oder Stickstoff-
nukleophile, da sich auf einfach weise die 
strukturmotive rcF2-O und rcF2-N herstellen 
lassen, die sonst nicht leicht zugänglich sind. 
[2] Die allylische Funktion kann für den aufbau 
von analogen Wirkstoffderivaten genutzt wer-
den. es konnten die Pharmaka Pramocaine und 
aripripazole dargestellt werden, mit geminaler 
cF2-Gruppe.[3]

in weiteren Versuchen soll, gezeigt werden, dass 

abb. 1: a) links, anstieg der Publikationen zu Fluoroalkylierungsreaktionen. b) rechts, wichtige beispiele für 
Fluorierungsmittel, die eine cF3- oder ch2F-Gruppe übertragen können.

sich das 3,3-Difluoropropen-1-yl piperidinium-
triflat Reagenz auch bei anderen Wirkstoffsyn-
thesen einsetzen lässt. Die allylische Funktion 
soll epoxidiert und das gebildete epoxid mit 
Piperazinderivaten geöffnet werden. Das re-
sultierende Strukturmotif findet man in vielen 
Wirkstoffen (Abb. 3). Schließlich soll in Koopera-
tion mit einer Pharmafirma die Wirksamkeit der 
analogen Medikamente getestet werden.

Wir konnten zeigen, dass sich 3,3-Difluoropro-
pen-1-yl piperidiniumtriflat basenkatalysiert aus 

aktuelle Projekte - tF 07

abb. 2: Herstellung des Difluoromethylierungsreagenz (Kasten) und Übertragung einer gem-Difluoroallyl-
gruppe auf O-, N-, s-, c, und se-Nukleophile ohne Metallkatylsator
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Piperidin und dem auch industriell verwende-
ten 3,3,3-Trifluoropropen herstellen lässt. Die 
Verbindung ist luft- und wasserstabil und kann 
bequem als Difluoromethylierungsreagenz 
eingesetzt werden. Das reagenz reagiert mit O-, 
N-, s-, c- und se-Nukleophilen ausschließlich in 
γ-Regioselektivität zu gem-Difluoroallylverbin-
dungen, ohne Übergangsmetalle als Katalysator 
verwenden zu müssen. einige Verbindungen 
können für den Aufbau von Wirkstoffen genutzt 
werden.

Abb. 3: Epoxidierung der allylischen Funktion und anschließende Öffnung des resultierenden Epoxids mit 
Piperazinderivaten
Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
Dr. helfried Neumann

[1, 2, 3] F. Ye, Y. Ge, a. spannenberg, h. Neumann, L-w. Xu, M. beller, Nat. Commun. 2021, 12, 3257. [4] s. Kopf, F. Ye, h. Neumann, 
M beller, Chem. Eur. J. 2021, 27, 9768 –9773. [5] P. wang, Y. wang, h. Neumann, M. beller, Chem. Sci. 2022,13, 13459-13465. [6] P. 
wang, j. Yang, K. sun, h. Neumann, M. beller, Org. Chem. Front. 2022, 9, 2491.
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Angewandte Carbonylierungen

mainduziertem „Dry reforming“ von cO2 und 
Methan zu cO als c1 baustein.
Um zur Übertragung in industrielle anwendun-
gen beizutragen, gehört prozessbeleitende For-
schung zu unseren aufgaben. Dies beinhaltet z. 
b. die Untersuchung von aktivitäts-, stabilitäts- 
und selektivitätsverhalten neuer Katalysatoren 
in neuen reaktionen zu bekannten und neuen 
Produkten von industrieller bedeutsamkeit 
sowie das herstellen von Produktmustern für 
anwendungstechnische Untersuchungen bei der 
industrie in Kilogrammbereich.
ein weiterer Fokus liegt auf der entwicklung und 
testung neuer homogener und heterogener Ka-
talysatoren für carbonylierungsreaktionen und 
cO2-hydrierungen mit bekannten edelmetallen 
und alternativen Katalysatormetallen wie eisen, 
cobalt, Mangan, ruthenium oder iridium.
auch die direkte Mitentwicklung und testläufe 
von kleinen Demonstrationsanlagen in Koope-
ration mit industriepartnern und universitären 
einrichtungen gehören zu den Forschungsak-
tivitäten. sie dienen der Validierung wichtiger 
Prozessparameter in hydrierreaktionen von 
Kohlenmonoxid und Kohlendioxid.

Dr. ralf jackstell
ralf.jackstell@catalysis.de

Die tG „angewandte carbonylierungen“ widmet 
sich gleichermaßen Grundlagenforschung [z.b. 
im rahmen von bMbF, bMwi-und eU-Projekten 
(PlascO2, cooperate, ewiMe4) sowie in Zusam-
menarbeit mit anderen universitären einrichtun-
gen (z.b. Univerität aarhus, Oslo) und der in-
dustrie] und anwendungsorientierter Forschung 
(Kooperationen mit der industrie, z.b. evonik, 
basF, astra Zeneca,  creative Quantum, Miltiz 
Aromatics, Rafflenbeulanlagenbau, Ils, etc.).
schwerpunkte liegen dabei auf hydroformlie-
rungen, alkoxycarbonylierungen, hydroxycarb-
onylierungen und hydroaminomethylierungen 
mit industriell relevanten Rohstoffen (wie Ole-
finen, Alkinen, Alkohlen, Kohlendioxid) zu in-
dustriell relevanten Produkten (wie aldehyden, 
carbonsäuren, ester, amine, alkohole) für an-
wendungen in der Polymerchemie (Monomere, 
Weichmacher, alternative Kraftstoffe etc.).
Die hydrierung von cO zu Methanol wird bis 
zur anwendungsreife in Miniplantanlagen un-
tersucht.
ein weiteres Forschungsthema widmet sich der 
niedertemperaturplasmainduzierten hydrierung 
von cO2 zu cO sowie des niedertemperaturplas-

[1] w. Li, j. rabeah, F. bourriquen D. Yang, c. Kreyenschulte, N. rockstroh, s. bartling, a.-e. surkus, K. junge, a. brückner, a. Lei, M. 
beller, Nature Chemistry 2022, 14, 334–341, scalable and selective Deuteration of (hetero)arenes. [2] F. bourriquen, N. rockstroh, 
s. bartling, K. junge, M. beller, Angew. Chem. 2022, 137, e202202423, Angew. Chem. Int. Ed. 2022, 61, e202202423, Manganese ca-
talysed deuterium labelling of anilines and electron-rich (hetero)arenes. [3] N. F. both, a. spannenberg, K. junge, M. beller, Organo-
metallics 2022, 41, 1797–1805, Low-valent Molybdenum PNP Pincer complexes as catalysts for the semihydrogenation of alkynes 
(special issue).

Nachhaltige Redoxreaktionen

Dr. Kathrin junge
kathrin.junge@catalysis.de

in der thematik „Nachhaltige redoxreaktionen“ 
werden Katalysatoren für verschiedene Model-
reaktionen auf dem Gebiet der Oxidations- und 
reduktionsreaktionen (hydrierung von carbon-
säurederivaten) entwickelt, die hauptsächlich 
auf den Nichtedelmetallen eisen, cobalt, Mang-
an, Nickel sowie Molybdän basieren (abb. 1).[1],[2] 
Die expertise der Forschungsgruppe stammt 
aus der homogenen Katalyse, besonders aus 
dem bereich der Pincermetallkomplexe, die eine 
gezielte steuerung der Katalysatoreigenschaften 
erlauben. seit über 10 jahren werden aber auch 
heterogene systeme bearbeitet.[3] eine wichtige 
rolle spielt der aspekt der Nachhaltigkeit, der 
sich in der wahl gut verfügbarer und preiswer-
ter Katalysatormetalle, sowie der etablierung 
neuartiger Katalysatorträgermaterialien aus 
industrieabfällen bemerkbar macht. Die testung 
der Katalysatoren erfolgt mittels autoklaven-
technik vom Parallelscreening im ml-Maßstab 
bis zum Upscaling im 2-Liter-Maßstab (abb. 2). 
Die synthese homogener Katalysatoren wird 
mit schlenk- und Gloveboxtechnik realisiert, 
während die heterogenen Materialien mittels 

Pyrolyse hergestellt werden.
im Zuge der aktuellen, gesellschaftlichen Dis-
kussion um Nachhaltigkeit und Verknappung 
der ressourcen besteht von seiten der indust-
riepartner ein verstärktes interesse an der Nut-
zung umweltfreundlicher, nichtedelmetall-ba-
sierter Katalysatoren. Die Forschungsgruppe 
verfügt über langjährige erfahrungen mit indus-
triekooperationen aus verschiedenen bereichen 
(Pharma, Life science, agrochemicals). hier 
können anwendungsorientierte Fragestellungen 
auf dem Gebiet der redoxreaktionen mit hoher 
Flexibilität bearbeitet werden. im rahmen einer 
europäischen Kooperation mit Partnern aus der 
Forschung und industrie werden seit neuesten 
Katalysatoren für Deuterierungsreaktionen ent-
wickelt.

abb. 2: einsatz für Parallelreaktionen im autoklav. 
(Foto: K. junge/LiKat)

abb. 1: cover zur Kobalt-katalysierten etherbildung 
(links, DOi: 10.1002/chem.202200379) und zur 
Nickel-katalysierten hydrodehalogenierung (rechts, 
DOi: 10.1002/cssc.202200247).

themengruppen

(Foto: ©eikelpoth/evonik aG)
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[1] Z. wei, X.-X. tian, M. bender, M. beller, h. jiao, ACS Catal. 2021, 11, 6908-6919. [2] L. tadiello, b. M. stadler, s. tin, h. jiao, j. G. de 
Vries, t. Gandini, L. Pignataro, c. Gennari, ACS Catal. 2022, 12, 235-246. [3] D. Zhao, X.-X. tian, D. e. Doronkin, s. han, V. a. Kondra-
tenko, j.-D. Grunwaldt, a. Perechodjuk, t. h. Vuong, j. rabeah, r. eckelt, U. rodemerck, D. Linke, G. jiang, h. jiao, e. V. Kondratenko, 
Nature 2021, 599, 234-238.

Theorie der Katalyse

Das zweite beispiel ist eine gemeinsame Unter-
suchung des reaktionsmechanismus der regio-
divergenten reduktiven Öffnung von Epoxiden 
durch katalytische hydrierung mit einem cpFe(-
cO)3-Komplex.[2] Die DFt-studie begründete die 
unterschiedliche aktivität und selektivität von 
aryl- und aliphatischen epoxiden und erklär-
te die rolle eines Lewis-säure-co-katalysators 
bei der reaktion von aliphatischem epoxid. auf 
Grundlage kinetischer analysen, Deuteriummar-
kierung und berechnungen wurde ein mehrstu-
figer Reaktionsmechanismus vorgeschlagen.
Das dritte beispiel ist eine gemeinsame Unter-
suchung des reaktionsmechanismus der Pro-
pandehydrierung.[3] Die DFT-Studie identifizierte 
das reduzierte zweikernige Zn2Ox-cluster auf 
dem Defektoberflächen-Zeolith als aktiven Kata-
lysator und begründete die beobachtete aktivi-
tät und selektivität. ein vernünftiger reaktions-
mechanismus wurde vorgeschlagen (s. abb.).

Prof. Dr. haijun jiao
haijun.jiao@catalysis.de

in den vergangenen zwei jahren waren wir an 
mehreren internen Projekten und internationa-
len Kooperationen aus physikalischer organi-
scher chemie, Organometallchemie, homogener 
und heterogener Katalyse beteiligt und haben 
34 wissenschaftliche Arbeiten veröffentlicht. 
Unser Ziel war das Verständnis und die rationa-
lisierung der Mechanismen katalytischer reak-
tionen. einige ausgewählte ergebnisse werden 
zusammengefasst und hervorgehoben.
Das erste beispiel ist der Umwandlungsme-
chanismus von cO2 und h2 in Methanol zu 
Dimethoxymethan, der gemeinsam durch einen 
metallischen [P3co-h]+-Katalysator und einen 
hNtf2-säure-cokatalysator in einer Dominose-
quenz katalysiert wird.[1] Die vollständige Um-
wandlung besteht aus den schritten der co-ka-
talysierten hydrierung von cO2 und hcOOch3 
und der säure-katalysierten Methylierung von 
hcOOh und ch3Och2Oh. Unsere studie zeigt 
die individuelle rolle von Metall und säure und 
die Notwendigkeit ihrer Kombination.

[1] e. alberico,t. Leischner, h. junge, a. Kammer, r. sang, j. seifert, w. baumann, a. spannenberg, K. junge, M. beller, Chem. Sci. 
2021, 12, 13101-13119; hcOOh Disproportionation to MeOh promoted by Molybdenum PNP complexes. [2] j. schneidewind, Mi-
guel a. argüello cordero, h. junge, s. Lochbrunner, M. beller, Energy Envir. Sci. 2021, 14, 4427-4436; two-photon, visible light water 
splitting at a molecular ruthenium complex. [3] D. wei, r. sang, P. sponholz, h. junge, M. beller, Nature Energy 2022, 7, 438-447; a 
carbon-neutral chemical hydrogen battery based on formic acid.

Katalyse für Energietechnologien

erfolgreiche einsatz von aminosäuren (Lysin, ar-
ginin, deren salze, aminosäurebasierte ionische 
Flüssigkeiten) zur Kohlendioxidabscheidung 
aus Luft sowie die anschließende hydrierung 
zu Formiaten. Diese arbeiten ermöglichen die 
entwicklung eines cO2-basierten Kreislaufs zur 
Wasserstoffspeicherung (Wasserstoffbatterie) 
ohne Freisetzung des Kohlendioxids sowie ohne 
einsatz toxischer amine oder korrosiver basen. 
in weiteren arbeiten wurde die molybdänka-
talysierte ameisensäuredisproportionierung 
zu Kohlendioxid, Methanol und Methylformiat 
entwickelt. Für diese reaktion kamen bislang 
nur edelmetalle (ir, ru) zum einsatz. Für unsere 
chemischen Umsetzungen entwickeln und syn-
thetisieren wir sowohl Organometallkomplexe 
als auch geträgerte Nanopartikel und „single 
atoms“, die dann in klassischen thermischen re-
aktionen als auch photokatalytischen reaktio-
nen eingesetzt werden. Dabei spielen insbeson-
dere auch Nichtedelmetalle eine entscheidende 
rolle. Zur realisierung der Ziele arbeiten wir mit 
verschiedenen Partnern aus wissenschaft und 
industrie zusammen.

Dr. henrik junge
henrik.junge@catalysis.de

Die Gruppe „Katalyse für energietechnologien“ 
beschäftigt sich seit 2003 mit der erzeugung 
von Wasserstoff aus erneuerbaren Energien und 
Rohstoffen, der chemischen Speicherung sowie 
der Nutzung von grünem Wasserstoff zur Koh-
lendioxidverwertung durch synthese von ener-
gieträgern und industriell relevanten Produkten 
(z.b. Kohlenmonoxid, ameisensäure, Metha-
nol). Damit wird einem weltweit bedeutenden 
Forschungsschwerpunkt rechnung getragen. 
Um praxisrelevante beiträge zur Nutzung er-
neuerbarer energien sowie von Kohlendioxid 
als c1-baustein zu leisten, arbeiten wir derzeit 
in zwei Projekten mit weiteren Partnern an 
der realisierung von Demonstrationsanlagen 
im technikum des LiKat. Dabei werden in der 
themengruppe entwickelte Katalysatoren und 
Technologien zur Wasserstofferzeugung aus 
Methanol sowie Wasserstoffspeicherung in wäs-
srigen Formiatlösungen eingesetzt. ein weite-
res highlight aus dem berichtszeitraum ist der 
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Katalyse für Life Sciences

[1],[2],[3] F. Ye, Y. Ge, a. spannenberg, h. Neumann, L-w. Xu, M. beller, Nat. Commun. 2021, 12, 3257. [4] s. Kopf, F. Ye, h. Neumann, 
M beller, Chem. Eur. J. 2021, 27, 9768 –9773. [5] P. wang, Y. wang, h. Neumann, M. beller, Chem. Sci. 2022, 13, 13459-13465. [6] P. 
wang, j. Yang, K. sun, h. Neumann, M. beller, Org. Chem. Front. 2022, 9, 2491.

bonylierung und alkoxy-carbonylierung mit 
reaktionsträgen chloraromaten. 
in den letzten jahren haben wir uns sowohl mit 
der Synthese von fluorhaltigen organischen 
Molekülen als auch mit Deuterierungsreakti-
onen beschäftigt. Deuterium und fluorhaltige 
Verbindungen spielen eine große rolle in der 
Wirkstoffforschung. Uns ist es gelungen ein 
Difluoromethylierungsreagenz[1] herzustellen, 
das eine gem-Difluoroallylgruppe auf O-, N-, S-, 
c- and se-Nukleophilen ohne Metallkatalysator 
übertragen kann.[2] es lassen sich in weiteren 
Reaktionsschritten analoge Wirkstoff-derivate 
herstellen.[3] in unserem 2. Forschungsschwer-
punkt konnten wir ruthenium-katalysiert einen 
h/D austausch selektiv von aromischen car-
bonylverbindungen durchführen. Diese reak-
tion gelingt mit einem transgenen amin als 
hilfsgruppe, das sich nach dem h/D austausch 
wieder abgespalten lässt.[4] schließlich haben wir 
für die klassische alkoxycarbonylierung[5] und 
aminocarbonylierung[6] Palladium- bzw rutheni-
um-Katalysatoren gefunden, die in Kombination 
mit Nai respective cscl reaktionsträge chloraro-
maten umsetzen können. 

Dr. helfried Neumann
helfried.neumann@catalysis.de

Ein Ziel ist fluorhaltige Bausteine für die Wirk-
stoffforschung zu etablieren, die sich in der 
synthese von Pharmazeutika nutzen lassen. es 
ist lange bekannt, dass fluorhaltige Gruppen 
die bioverfügbarkeit und die aktivität eines 
Wirkstoffes erhöhen. Neben den Reaktionen 
mit Fluorreagenzien ist es unser Ziel, Deute-
rierungsreaktionen zu finden mit denen sich 
via ch-aktivierung aromatische Verbindungen 
deuterieren lassen. Diese reaktionen sind für 
Pharmazeutika von bedeutung, da sich durch 
den Einbau von Deuterium Wirkstoffe modifizie-
ren lassen und sich ähnlich wie beim Fluor die 
aktivitäten und die bioverfügbarkeit erhöhen 
können. in Zusammenarbeit mit evonik haben 
wir zum Ziel, hoch wirksame Palladiumkatalysa-
toren in homogener Phase für die Methoxycar-
bonylierung von Oktenmischungen, dem soge-
nannten Dibuten zu terminalen estern industriell 
anzuwenden. Die Produkte werden als Vorstufen 
von weichmachern benötigt. Gegenwärtig wird 
in einer Pilotanlage die Katalysatorstabilität 
getestet. Neben diesen Forschungszielen inte-
ressieren wir uns auch für Optimierungen von 
klassischen Kupplungsreaktionen wie aminocar-

Schema: [1] Herstellung des Difluoromethylierungsreagenz (Kasten) und [2] Übertragung einer gem-Difluo-
roallylgruppe auf O-, N-, s-, c, und se-Nukleophile ohne Metallkatylsator. 

BILD ganz-
seitig
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[1a] P. hasche, j. haak, F. anke, c. Kubis, w. baumann, h. j. Drexler, h. j. jiao, t. beweries, Catal. Sci. Technol. 2021, 11, 3514-3526. 
[1b] a. Linke, D. Decker, h.-j. Drexler, t. beweries, Dalton Trans. 2022, 51, 10266-10271. [2] a) P. Gupta, t. taeufer, j.-e. siewert, F. 
reiß, h.-j. Drexler, j. Pospech, t. beweries, c. hering-junghans, Inorg. Chem. 2022, 61, 11639-11650; b) P. Gupta, h.-j. Drexler, r. 
wingad, D. wass, e. baráth, t. beweries, c. hering-junghans, Inorg. Chem. Front. 2023, 10, 2285-2293. [3] D. Decker, Z. wei, j. rabe-
ah, h.-j. Drexler, a. brückner, h. jiao, t. beweries, Inorg. Chem. Front. 2022, 9, 761-770.

Katalyse später Übergangsmetalle

merisation mit einem rhodium-bis(thiophosphi-
nit)-Komplex vom typ [(rPscsPr)rh(h)(cl)] (r = 
Ph, iPr) realisiert und eingehend mechanistisch 
untersucht werden.[1a] Ferner gelang die synthe-
se von analogen iridium-Komplexen[1b], welche 
für weitere organische Kupplungs- und hydro-
elementierungs-reaktionen genutzt werden 
können. in Zusammenarbeit mit der Gruppe 
hering-junghans („Katalyse mit phosphorhal-
tigen Materialien„) wurde die Koordinations-
chemie von P,N-basierten Phosphaalken-Li-
ganden am rhodium und iridium untersucht.[2] 
Dabei unterliegen die Komplexe interessanten 
aktivierungen des Phosphaalken-Liganden, 
welche zur ausbildung einer reihe neuartiger 
Phophan-Posphaalken-Komplexe führen. Ge-
genwärtig steht vor allem die entwicklung und 
Nutzung kooperativer Pincer-Liganden[3] für die 
aktivierung und Kupplung von amin-boranen 
im Vordergrund.

Prof. Dr. torsten beweries
torsten.beweries@catalysis.de

Die Gruppe befasst sich mit den Grundlagen 
von Katalysen später Übergangsmetallkomplexe 
auf der basis präparativer und mechanistischer 
metallorganischer chemie. Ziel ist es, über das 
studium von struktur-wirkungsbeziehungen 
erkenntnisse zur Optimierung katalytischer 
Prozesse zu gewinnen. im Fokus stehen da-
bei verschiedene aspekte der aktivierung und 
transformation von amin-boranen sowie klei-
ner, teilweise reaktionsträger Moleküle wie h2O, 
N2, cO2, oder h2.
im Vordergrund der arbeiten in den vergan-
genen jahren stand die entwicklung neuer 
Katalysatoren mit PcP- und PNP-Pinzetten-Li-
ganden für die katalytische Dehydrokupplung 
und Polymerisation von amin-boran-addukten 
zu Oligo- und Polyaminoboranen. Diese Ver-
bindungen sind isovalenzelektronisch zu allge-
genwärtigen Polyolefinen und zeigen großes 
Potential als molekulare Vorstufen für neue 
b-N-Materialien. so konnte die Dehydropoly-

Katalyse früher Übergangsmetalle

Komplexen, in denen zwei Gruppe 4 Metalle 
über eine allen-einheit verbrückt sind. Diese 
Verbindungsklasse wurde in unserer arbeits-
gruppe hinsichtlich ihrer katalytischen aktivität 
zur Dehydrokupplung von amin-boran adduk-
ten[2] und silanen[3] untersucht.

Dr. Fabian reiß
fabian.reiss@catalysis.de

Unsere Gruppe erforscht die Grundlagen von 
katalytischen Prozessen, die an frühen Über-
gangsmetallkomplexen ablaufen. Unser haupt-
augenmerk liegt dabei auf der reichhaltigen 
chemie der sandwich-Komplexe des titans, 
Zirconiums und hafniums, sogenannte Me-
tallocene. Dieser Verbindungstypus erlaubt es 
uns an die Grenzen experimentell realisierbarer 
bindungsverhältnisse zu gelangen und hoch 
gespannte 1-Metallacyclobuta-2,3-diene zu 
stabilisieren, die als metallorganische analoga 
des nicht existenten 1,2-cyclobutadiens gelten. 
es gelang uns, zwei Vertreter der zuvor unbe-
kannten 1-Zirconacyclobuta-2,3-diene zu syn-
thetisieren und vollständig zu charakterisieren. 
Dabei konnte eine noch nie dagewesene intra-
molekulare c-h-aktivierung aufgedeckt werden 
und reaktivitätsstudien dieser neuen Verbin-
dungsklasse durchgeführt werden.[1] Die reak-
tivität dieser Verbindungen wird dabei bisher 
durch klassische insertionsreaktionen dominiert. 
Detaillierte quantenmechanische bindungsthe-
oretische analysen deckten die struktur-eigen-
schafts-beziehungen dieser Verbindungsklasse 
auf und identifizierten die ansa-Metallocene als 
einzige Komplexgattung, die diese stabilisieren 
können. Klassische Metallocene führen bei glei-
chen synthesebedingungen zu bimetallischen 

[1] X. shi, s. Li, M. reiß, a. spannenberg, t. holtrichter-rossmann, F. reiß, t. beweries, Chem. Sci. 2021, 12, 16074-16084. 1-Zirco-
nacyclobuta-2,3-dienes: synthesis of organometallic analogs of elusive 1,2-cyclobutadiene, unprecedented intramolecular c-h 
activation, and reactivity studies. [2] K. Lindenau, N. jannsen, M. rippke, h. al hamwi, c. selle, h. j. Drexler, a. spannenberg, M. 
sawall, K. Neymeyr, D. heller, F reiß, t. beweries, Catal. Sci. Technol. 2021, 11, 4034-4050. Mechanistic insights into dehydrocoupling 
of amine boranes using dinuclear zirconocene complexes. [3] K. Lindenau, a. spannenberg, F. reiß, t. beweries, RSC Adv. 2022, 12, 
26277-26283. t. Mono- and dinuclear zirconocene(iv) amide complexes for the catalytic dehydropolymerisation of phenylsilane.
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[1] L. tadiello, h.-j. Drexler, t. beweries, Organometallics 2022, 41, 2833-2843. Low-field flow 31P NMr spectroscopy for organome-
tallic chemistry: on-line analysis of rhodium diphosphine complexes. [2] N. jannsen, c. Fischer, c. selle, c. Pribbenow, h.-j. Drexler, 
F. reiß, D. heller, t. beweries, Dalton Trans. 2022, 51, 18068-18076. How Solvents Affect the Stability of Cationic Rhodium(I) Diphos-
phine complexes: a case study of acetonitrile coordination. [3] s. Möller, N. jannsen, j. rüger, h.-j. Drexler, M. horstmann, F. bauer, 
b. breit, D. heller, Chem. Eur. J. 2021, 27, 14034-14041. Catalyst Deactivation During Rhodium Complex-Catalyzed Propargylic C−H 
activation.

Mechanismen der homogenen Katalyse

lysen. Als Beispiele sind hier der Einfluss von 
Lösungsmitteln auf die aktivierung dieser Kom-
plexe[2] sowie Untersuchungen zur Katalysator-
desaktivierung in der propargylischen c-h-akti-
vierung zu nennen. Letztere arbeiten wurden im 
rahmen eines DFG-Projekts in Kooperation mit 
der Gruppe breit (Freiburg) durchgeführt.[3]

in Kooperation mit der industrie (z.b. hansen & 
rosenthal, DsM) wurden neben der hydrierung 
auch systeme zum ersatz toxischer Lösungsmit-
tel, z.b. bei der extraktion untersucht. Kürzlich 
gelang die Überführung eines Verfahrens in den 
Pilotmaßstab.

Dr. hans-joachim Drexler
hans-joachim.drexler@catalysis.de

Die Gruppe führt Untersuchungen zur Katalysa-
toraktivierung und -desaktivierung sowie deren 
Einfluss auf Mechanismen von homogenen Ka-
talysen durch. Neue erkenntnisse sollen genutzt 
werden, um die betrachteten Reaktionen effizi-
enter und nachhaltiger zu gestalten. Neben der 
von uns entwickelten Methode zur Online-re-
gistrierung von Gasverbräuchen unter isobaren 
bedingungen wird für kinetischen Untersuchun-
gen von schnellen Reaktionen die stopped-flow 
UV/Vis-spektroskopie unter anaeroben bedin-
gungen angewendet. als weitere Methode wird 
die UV/Vis in-situ spektroskopie genutzt und 
weiterentwickelt. in der letzten Zeit wurde als 
neues analysewerkzeug ein 80 Mhz 31P/1h-NMr 
Tischgerät mit einer Durchflusszelle (Magritek) 
so weiterentwickelt, dass unter inerten bedin-
gungen einzelne Komponenten einer katalyti-
schen reaktion verfolgt werden können.[1]

ein schwerpunkt unserer arbeiten im bereich 
der Grundlagenforschung sind Untersuchun-
gen zur Komplexchemie von rhodium-bis(-
phosphan)-Komplexen in homogenen Kata-

[1] t. taeufer, M. a. argüello cordero, a. Petrosyan, a.-e. surkus, s. Lochbrunner, j. Pospech, ChemPhotoChem 2021, 5, 999-1003. 
[2a] t. taeufer, r. hauptmann, F. el-hage, t. s. Mayer, h. jiao, j. rabeah, j. Pospech, ACS Catal. 2021, 11, 4862-4869. [2b] a. Petro-
syan, L. Zach, t. taeufer, t. s. Mayer, j. rabeah, j. Pospech, Chem. Eur. J. 2022, 28, e202201761. [3] t. s. Mayer, t. taeufer, s. brandt, j. 
rabeah, j. Pospech, J. Org. Chem. 2022, 10.1021/acs.joc.2c01664.

Katalytische Funktionalisierungen

reaktionsbedingungen wurde die Umwand-
lung von handelsüblichen nichtsteroidalen 
antirheumatika (NsaiDs) im Gramm-Maßstab 
realisiert. Darüber hinaus ermöglicht die Me-
thodik die Deuterium-Markierung organischer 
Verbindungen unter Verwendung von D2O 
als kostengünstige Deuteriumquelle. weiter-
hin wurde eine photovermittelte addition von 
carbonsäuren an aktivierte alkene entwickelt.[2b] 
Die Decarboxylierung aliphatischer carbonsäu-
ren bei ein-elektronen-Oxidation wird in Ge-
genwart elektronenreicher alkene konterkariert 
und eine hydroacetoxylierung als bevorzugter 
reaktionsweg etabliert. alle studien werden von 
detaillierten mechanistischen Untersuchungen 
zu struktur-reaktivitäts-beziehungen unter 
Verwendung verschiedener spektroskopischer 
techniken begleitet. Derzeit konzentriert sich 
die Gruppe auf die entwicklung von sauer-
stoff-Atom-Transfer-Reaktionen sowie neuer 
PPt-basierter Photoredoxkatalysatoren, die die 
Möglichkeit der stereokontrolle durch nicht-ko-
valente wechselwirkungen bieten.

Dr. jola Pospech
jola.pospech@catalysis.de

Die Gruppe erforscht strategien zur katalyti-
schen Funktionalisierung biologisch aktiver 
Verbindungen im Grundzustand sowie durch 
lichtgesteuerte chemie im angeregten Zustand. 
Ziel ist es, funktionelle Gruppentransferreaktio-
nen zu entwickeln und die zugrunde liegenden 
mechanistischen Paradigmen zu erforschen. Der 
schwerpunkt liegt dabei auf lichtvermittelten 
hydrofunktionalisierungsreaktionen, sauer-
stoffatomtransfer, Kohlendioxidaktivierung und 
c-h-bindungsfunktionalisierungen.
in den letzten jahren konzentrierten sich die 
Forschungsbemühungen auf die entwicklung 
neuer organischer Photoredox-Katalysatoren, 
die auf einem Pyrimidopteridinetetraon-Gerüst 
basieren.[1] Die heteroaromatischen Kataly-
satoren wurden erfolgreich zur photovermit-
telten C−N-, C−H/D- sowie chemoselektiven 
C−C- und C−O-Bindungsbildungen einge-
setzt, die traditionell die Zugabe redoxaktiver 
co-Katalysatoren erfordern.[2] Lichtvermittelten 
hydro- und Deuterodecarboxylierung wurde 
mit hilfe eines Doe-ansatzes optimiert.[3] Diese 
Decarboxylierungsmethode wurde im rahmen 
der Deaktivierung von arzneimittelrückständen, 
z. b. in abwässern, getestet. Unter optimierten 

themengruppen
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[1] wulf, c. et. al. ChemCatChem 2021, 13, 3223–36. doi: 10.1002/cctc.202001974. A Unified Research Data Infrastructure for Cataly-
sis research – challenges and concepts. [2] NFDi for catalysis-related sciences - NFDi4cat, http://www.nfdi4cat.org/ [3] wilkinson, 
M., Dumontier, M., aalbersberg, i. et al., Sci Data 3 2016, 160018. https://doi.org/10.1038/sdata.2016.18. the Fair Guiding Principles 
for scientific data management and stewardship. 

Reaktionstechnik

im LiKat wird ein lokales system „careD“ ent-
wickelt, das den wissenschaftler bei der erzeu-
gung Fairer Daten unterstützt.
einen erheblichen anteil an den arbeiten ma-
chen experimentelle Untersuchungen aus. 
Zur Katalysatorentwicklung und für kinetische 
Untersuchungen werden hoch effiziente Pa-
rallelreaktoren eingesetzt. thema der arbei-
ten sind Reaktionen, die alternative Rohstoffe 
(z.b. bioethanol) einsetzen oder die alternative 
reaktionswege darstellen (z.b. cO2-basierte 
Kraftstoffe). Die Gruppe hat langjährige Erfah-
rung in Konstruktion und bau von voll automa-
tisierten Laborreaktoren von Milligramm- bis 
Miniplant- Maßstab. Die Miniplant der Gruppe 
wurde zuletzt mit einem industriellen Koope-
rationspartner für die entwicklung eines neuen 
Festbettreaktor-Prozesses eingesetzt. Versuchs-
zeiten bis 4500 h wurden bei sehr hoher Zuver-
lässigkeit trotz anspruchsvoller bedingungen 
(70 bar) realisiert. 

Dr. David Linke
david.linke@catalysis.de

Die Gruppe arbeitet an der schnittstelle zwi-
schen chemie, reaktionstechnik und Daten-
wissenschaften und konzentriert sich auf die 
entwicklung von katalytischen Gasphasen-
prozessen. Das Ziel ist die Unterstützung der 
entwicklung neuer Prozesse durch Daten und 
Modelle. 
ein weiterer arbeitsschwerpunkt ist das Da-
tenmanagement und die informations- und 
Wissensgewinnung aus Daten. Als datenaffi-
ne Gruppe wünschen wir uns seit geraumer 
Zeit, dass Daten in der Katalyse inklusiver aller 
relevanten Metadaten in maschinenlesbarer 
Form dokumentiert werden. wir haben uns 
daher stark in die NFDi4cat-initiative einge-
bracht (Koordination der antragserstellung).[1,2] 
seit Oktober 2020 widmet sich NFDi4cat dem 
Forschungsdaten-Management in der Katalyse 
mit dem Ziel die Daten in maschinenlesbaren 
nach den sogenannten Fair-Prinzipien (Fair: 
Findable, accessible, interoperable, reusable).[3] 

themengruppen

abb. 1: ChemCatChem-coverbild 
„A Unified Research Data Infra-
structure for catalysis research 
- challenges and concepts„ 
(c. wulf et al.)
(DOi: 10.1002/cctc.202001974)
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[1] Q. Yang, V. a. Kondratenko, s. a. Petrov, D. e. Doronkin, e. saraçi, h. Lund, a. arinchtein, r. Kraehnert, a. s. skrypnik, a. a. Matvi-
enko, e. V. Kondratenko, Angew. Chem. Int. Ed. 2022, e202116517. identifying Performance Descriptors in cO2 hydrogenation over 
iron-based catalysts Promoted with alkali Metals. (doi.org/10.1002/anie.202116517) [2] D. D. truong, P. t. M. Pham, e. V. Kondra-
tenko, M. t. Le, ACS Sustain. Chem. Eng. 2022, 10, 16548-16554. au/siO2-based catalysts for Propanol/Propanal synthesis from cO2, 
c2h4, and h2 in a Dual-reactor system. (https://doi.org/10.1021/acssuschemeng.2c03992) [3] t. Otroshchenko, G. jiang, V. a. Kond-
ratenko, U. rodemerck, e. V. Kondratenko, Chem. Soc. Rev. 2021, 50, 473-527. current status and perspectives in oxidative, non-oxi-
dative and cO2-mediated dehydrogenation of propane and isobutane over metal oxide catalysts. (DOi: 10.1039/d0cs01140a)

Reaktionsmechanismen

lyse (von submillisekunden bis Minuten) und 
aus den zeitlich-/räumlich-aufgelösten Operan-
do-UV-Vis spektroskopischen Untersuchungen 
gewonnen.
aktuell arbeiten wir an der herstellung von 
Plattformchemikalien aus cO2 und ch4, die im 
biogas vorkommen. bei der cO2-Forschung 
liegt der Fokus auf der erzeugung von höheren 
Kohlenwasserstoffen (Kraftstoffe und niedere 
Olefine),[1] Methanol und Propanol.[2] im rahmen 
eines sino-Germany DFG-Projektes entwickeln 
wir reaktionstechnische Lösungen für die er-
höhung der selektivität von c2h4/c2h6 bei der 
oxidativen ch4-Kopplung. Unsere langjährigen 
aktivitäten auf dem Gebiet nicht-oxidative 
Propandehydrierung zu Propen werden weiter 
fortgeführt, um kostengünstige und umwelt-
freundliche Katalysatoren als alternative zu den 
cr- oder Pt-basierenden kommerziellen Kataly-
satoren zu entwickeln.[3] weiterhin unterstützen 
wir die industrie bei der entwicklung von Kataly-
satoren für die ammoxidation von ch4 zu hcN.

Prof. Dr. evgenii Kondratenko
evgenii.kondratenko@catalysis.de

in der themengruppe „reaktionsmechanismen“ 
beschäftigen wir uns mit der entwicklung von 
heterogenen Katalysatoren und reaktorkonzep-
ten für herausfordernde reaktionen mit alter-
nativen Rohstoffen und kommerzielle Verfahren 
mit dem Fokus auf ihre Nachhaltigkeit und Um-
weltfreundlichkeit. Die entwicklung wird durch 
mechanistische und kinetische Untersuchungen 
unterstützt. Das Ziel ist es, allgemeingültige De-
skriptoren, die die Katalysator- aktivität/selekti-
vität bestimmen, zu identifizieren und sie für die 
Katalysatorentwicklung zu nutzen.
Unsere herangehensweise ist wie folgt. bei 
der Katalysatorpräparation entwickeln wir 
Methoden, die die herstellung von Materia-
lien mit definierten Phasen bzw. geträgerten 
Metal(oxid)-spezies ermöglichen, um direkte 
Zusammenhänge zwischen den strukturellen 
charakteristiken und katalytischen eigenschaf-
ten abzuleiten. Die Katalysatoren werden unter 
industrierelevanten bedingungen getestet. 
tiefere erkenntnisse über den reaktionsmecha-
nismus werden aus der zeitlichen Produktana-

abb.: apparaturen zur ortsauf-
gelösten (links) und parallel 
zeitaufgelösten (rechts) Kataly-
satorcharakterisierung mittels 
UV-Vis-spektroskopie unter 
industriell relevanten bedin-
gungen mit simultaner analyse 
der reaktionsprodukte. 
(Fotos: e. Kondratenko)

[1] U. rodemerck, e.V. Kondratenko, M. stoyanova, D. Linke, J. Catal. 2020, 389, 317-327. study of reaction network of the ethyle-
ne-to-propene reaction by means of isotopically labelled reactants. [2] M. stoyanova, U. bentrup, h. atia, e.V. Kondratenko, D. Linke, 
U. rodemerck, Catal. Sci. Technol. 2019, 9, 3137-48. the role of speciation of Ni2+ and its interaction with support for selectivity and 
stability in conversion of ethylene to propene. [3] t. Otroshchenko, G. jiang, V. a. Kondratenko, U. rodemerck and e.V. Kondratenko, 
Chem. Soc. Rev. 2021, 50, 473-527. current status and perspectives in oxidative, non-oxidative and cO2-mediated dehydrogenation 
of propane and isobutane over metal oxide catalysts. (co-operation with tG Kondratenko) 

Hochdurchsatztechnologien

• automatisierte Parallelapparatur mit 8 reak-
toren und Massenspektrometer für tempe-
raturprogrammierte experimente (tPO, tPr, 
tPD)

• automatisierte berechnung von katalyti-
schen Daten aus den Gc-analysen (Koopera-
tion mit tG Linke)

Das vorhandene instrumentarium wurde bis-
her erfolgreich für die Katalysatorentwicklung 
für viele unterschiedliche reaktionstypen, wie 
Dehydrierung, Oxidation, Kondensation, iso-
merisierung, Metathese, c-c-Kopplung, Met-
han-reformierung, cO2-Fischer-tropsch-synthe-
se u.a. erfolgreich eingesetzt.
Gegenwärtig wird die hochdurchsatztechnolo-
gie hauptsächlich für die entwicklung von Ka-
talysatoren für reaktionen eingesetzt, die cO2 
als Rohstoff verwenden (CO2-Fischer-tropsch in 
Kooperation mit tG Kondratenko oder Propan-
dehydrierung mit cO2) oder Wasserstoff gewin-
nen (Nh3-spaltung). Für letztere reaktion wurde 
ein 50-Kanal-reaktor hinsichtlich Materialver-
träglichkeit und sicherheitstechnik angepasst.

Dr. Uwe rodemerck
uwe.rodemerck@catalysis.de

hochdurchsatztechnologien steigern die ef-
fektivität von Forschung und entwicklung auf 
dem Gebiet der Katalyse, da in kurzer Zeit sehr 
viele Katalysatormaterialien automatisiert her-
gestellt, charakterisiert und auf ihre katalytische 
wirksamkeit getestet werden können. in der 
themengruppe werden hochdurchsatztechno-
logien entwickelt und für die suche nach neuen, 
effizienteren heterogenen Katalysatoren für 
verbesserte katalytische Verfahren eingesetzt.
Das zurzeit eingesetzte instrumentarium um-
fasst:
• Effektive Suchstrategien für neue Katalysato-

ren (statistische Versuchsplanung, evolutio-
näre Optimierung mit genetischen algorith-
men; Kooperation mit tG Linke)

• 2 roboter für Katalysatorsynthesen, automa-
tisierte Kalzinierapparatur mit 64 reaktoren 
(Kalzinieren in verschiedenen Gasatmosphä-
ren)

• Mehrere automatisierte testapparaturen 
mit je 15 oder 50 reaktoren mit schneller 
Gc-analytik (bis 750°c, bis 20 bar)

themengruppen

(Foto: U. rodemerck)
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[1] P. Gupta, t. täufer, j.-e. siewert, F. reiß, h.-j. Drexler, j. Pospech, t. beweries, c. hering-junghans, Inorg. Chem. 2022, 61, 11639–
11650. [2] P. Gupta, h.-j. Drexler, r. wingad, D. wass, e. baráth, t. beweries, c. hering-junghans, Inorg. Chem. Front. 2023, 10, 
2285−2293. [3] F. Dankert, J.-E. Siewert, P. Gupta, F. Weigend, C. Hering-Junghans, Angew. Chem. Int. Ed. 2022, e202207064. 
[4] F. Dankert, M. Fischer, c. hering-junghans, Dalton Trans. 2022, 51, 11267-11276. [5] F. Dankert, P. Gupta, t. wellnitz, w. bau-
mann, c. hering-junghans, Dalton Trans. 2022, 51, 18642−18651.

Aktivierung kleiner Moleküle 
(jetzt: Katalyse mit phosphorhaltigen Materialien)

die Guerbet-reaktion von ethanol mit Methanol 
identifiziert wurden, wobei der potenzielle grü-
ne Kraftstoff iso-Butanol in hohen Selektivitäten 
erhalten wurde (abb. 1, rechts).[2]

wir haben kürzlich gezeigt, dass Phospha-re-
agenzien nicht nur für die synthese von 
Phosphaalkenen eingesetzt werden können, 
sondern auch potente Phosphiniden-Überträger 
darstellen. Nun ist es uns gelungen N−H-Bin-
dungen mit arP(PMe3) zu aktivieren,[3] um eine 
Vielzahl verschieden substituierter sekundärer 
aminophosphane zu erhalten, die ideale Vor-
stufen für P-chirale Liganden darstellen (abb. 
2). Darüber hinaus zeigten wir das ebenso O−H 
und E−O Bindungen aktiviert werden können.[4,5] 
insbesondere die Deoxygenierung von sO2 hat 
potentielle anwendungen in der behandlung 
von abgasströmen.[5]

Dr. christian hering-junghans
christian.hering-junghans@catalysis.de

in unserer Gruppe beschäftigen wir uns mit der 
grundlegenden Fragestellung des Ligandende-
signs für die aktivierung kleiner Moleküle. Dabei 
liegt der Fokus auf der synthese von Ligan-
denarchitekturen mit Phosphaalken-einheiten. 
Phosphaalkene sind Moleküle mit einer P=c 
Doppelbindung und bieten vielfältige Koordi-
nationsmöglichkeiten und sollten insbesondere 
für die stabilisierung elektronenreicher Metalle 
geeignet sein. Mit hilfe der Phospha-wittig 
reaktion konnten wir eine Vielzahl von Pyri-
din-basierten Phosphaalkenen darstellen und 
haben insbesondere Quinolin-substituierte 
Phosphaalkene, zweizähnige P,N-artige Ligan-
den, im Detail untersucht. es konnte gezeigt 
werden, dass mit diesen Liganden ungewöhn-
liche verzerrt trigonal-bipyramidale rh(i) und 
ir(i) Komplexe gebildet werden (abb. 1, links),[1] 
wobei die ir(i) Komplexe als Präkatalysatoren für 

abb. 1: Verzerrt trigonal bipyramidale rh(i) und ir(i) Komplexe mit Quinolin-Phosphaalken-Liganden und 
der einsatz des ir(i) Komplexes als Katalysator in der Guerbet-reaktion.

Abb. 2: N−H Bindungsaktivierung mit Phospha-Wittig Reagenzien. [1] r. j. van Putten, j. c. van der waal, e. de jong, c. b. rasrendra, h. j. heeres, j. G. de Vries, Chem. Rev. 2013, 113, 1499-1597. hy-
droxymethylfurfural, a versatile platform chemical made from renewable resources. [2] b. wozniak, a. spannenberg, Y. Li, s. hinze, 
j. G. de Vries, ChemSusChem 2018, 11 (2), 356-359. cyclopentanone derivatives from 5-hydroxymethylfurfural via 1-hydroxyhexa-
ne-2,5-dione as intermediate. [3] s. Zheng, w. smit, a. spannenberg, s. tin, j. G. de Vries, Chem. Commun. 2022, 58 (29), 4639-4642. 
synthesis of alpha-keto aldehydes via selective cu(i)-catalyzed oxidation of alpha-hydroxy ketones. [4] s. Zheng, s. chakrabortty, e. 
baráth, s. tin, j. G. de Vries, ACS Sustain. Chem. Eng. 2022, 10 (48), 15642-15647. synthesis of N-substituted 3-hydroxypyridinium 
salts from bioderived 5-hydroxymethylfurfural in water. [5] s. Zheng, Z. wei, b. wozniak, F. Kallmeier, e. baráth, h. jiao, s. tin, j. G. de 
Vries, Nat. Sustain., article submitted. a new strategy for the synthesis of valuable benzenoid aromatics from bioderived 5-hydroxy-
methylfurfural (hMF) under mild conditions.

Selektive katalytische Synthesemethoden 
(jetzt: Themenleitung Dr. habil. Eszter Baráth)

Die selektive Oxidation von hhD führt zu 
2,5-Dioxohexanal (DOh), einer reaktiven Verbin-
dung mit drei carbonylgruppen.[3] DOh wurde 
in nützliche aromatische Verbindungen wie 
N-substituierte 2-Methyl-5-hydroxypyridin-sal-
ze umgewandelt.[4] Diese Pyridin-salze können 
als Vorstufen für pharmazeutische Verbindun-
gen dienen. außerdem wurden 1,4-substituierte 
benzolringe mit hydroxy- oder tertiären amin-
gruppen synthetisiert.[5] Obwohl es normaler-
weise sehr schwierig ist, benzolmoleküle aus 
nachwachsenden Rohstoffen in guter Ausbeute 
und selektivität herzustellen, wurden die ge-
wünschten Moleküle in bis zu 88 % ausbeute 
erhalten.

Dr. sergey tin
sergey.tin@catalysis.de

aufgrund der zunehmenden Verknappung fos-
siler ressourcen und der Umweltbedenken der 
Gesellschaft wird der Umwandlung nachwach-
sender Rohstoffe in Grund- und Feinchemikalien 
jedes jahr mehr aufmerksamkeit geschenkt. 
eine der bedeutsamsten herausforderungen ist 
die katalytische Umwandlung von nicht essba-
ren Pflanzenmaterialien wie Zellulose, Lignin 
oder Lignozellulose in eine reihe von Plattform-
chemikalien. Diese Plattformchemikalien werden 
dann in wertvolle Verbindungen für die chemi-
sche industrie umgewandelt.

eine dieser Plattformchemikalien, 5-hydroxy-
methylfurfural, eine vielversprechende Platt-
formchemikalie,[1] kann in 1-hydroxy-2,5-hexan-
dion (hhD) umgewandelt werden.[2] 
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[1] V. G. chandrashekhar, w. baumann, M. beller, r. V. jagadeesh, Science 2022, 376, 1433-1441. Nickel-catalyzed hydrogenative 
coupling of nitriles and amines for general amine synthesis. [2] V. G. chandrashekhar, t. senthamarai, r. G. Kadam, O. Malina, j. 
Kašlík, R. Zbořil, M. B. Gawande, R. V. Jagadeesh, M. Beller, Nature Catalysis 2022, 5, 20-29. silica supported Fe/Fe-O nanoparticles 
for the catalytic hydrogenation of nitriles to amines in the presence of aluminium additives. [3] t. senthamarai, V. G. chandras-
hekhar, N. rockstroh, j. rabeah, s. bartling, r. V. jagadeesh, M. beller, Chem. 2022, 8, 508-531. a “universal” catalyst for aerobic 
oxidations to synthesize (hetero)aromatic aldehydes, ketones, esters, acids, nitriles and amides. [4] j. Gao, L. Feng, r. Ma, b. j. su, 
a. M. alenad, Y. Liu, M. beller, r. V. jagadeesh, Chem Catalysis 2022, 2, 178-194. cobalt single-atom catalysts for domino reductive 
amination and amidation of levulinic acid and related molecules to N-heterocycles.

Synergie zwischen homo- und heterogener Katalyse
(jetzt: Katalyse für nachhaltige Synthesen)

keln (NPs) und einzelnen atomen (sacs) durch 
immobilisierung und Pyrolyse von homogenen 
Metallkomplexen oder metallorganischen Ge-
rüsten auf anorganischen trägern. Diese Ma-
terialien stellen hochaktive und selektive sowie 
stabile und wiederverwendbare Katalysatoren 
für aminierungs-, hydrierungs- und Oxidations-
prozesse dar und ermöglichen den Zugang zu 
wichtigen chemikalien.
Unter Verwendung geeigneter Katalysatoren 
führen wir fortgeschrittene organische synthe-
sen auf nachhaltigere, effizientere und selekti-
vere weise durch. insbesondere konzentrieren 
wir uns auf die entwicklung nachhaltiger und 
kosteneffizienter Verfahren für die Synthese 
von industriellen Fein- und Massenchemikalien, 
funktionalisierten und strukturell vielfältigen 
Molekülen, Pharmazeutika und agrochemikali-
en sowie für die Verwertung von erneuerbaren 
Rohstoffen (CO2 und Biomasse) und Kunststoff-
abfällen. Für diese synthesen verwenden wir 
katalytische c-N-, c-c-, c-O- und c-X- (X=F, cl 
und br) bindungsbildungs- und -spaltungsreak-
tionen.

Prof. Dr. jagadeesh rajenahally
jagadeesh.rajenahally@catalysis.de

Die Forschungsarbeiten der Gruppe konzent-
rieren sich auf: (i) Die entwicklung kostengüns-
tiger, langlebiger und praktischer Katalysatoren 
mit der aktivität und selektivität homogener 
Katalysatoren und der stabilität und wieder-
verwertbarkeit heterogener Katalysatoren und 
(ii) die entwicklung nachhaltigerer und umwelt-
freundlicherer katalytischer Verfahren für die 
synthese von Fein- und Massenchemikalien, 
biowissenschaftlichen Molekülen sowie für die 
Aufwertung erneuerbarer Rohstoffe und Kunst-
stoffabfälle.

Die Gruppe arbeitet an der entwicklung sowohl 
homogener als auch heterogener Katalysatoren 
für eine nachhaltige und fortschrittliche organi-
sche synthese. im allgemeinen sind homogene 
Katalysatoren hochselektiv, aber nicht stabil, 
während heterogene Katalysatoren zwar stabil, 
aber nicht selektiv sind. Unsere aufgabe ist es, 
homogene und heterogene Katalyse zu kombi-
nieren, um „ideale“ Katalysatoren zu entwickeln. 
wir konzentrieren uns auf die herstellung von 
Katalysatoren auf der basis von Nanoparti-
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Kooperationen mit anderen arbeitskreisen, die 
über die geeigneten, spezialisierten Methodiken 
verfügen, zum beispiel die transiente optische 
spektroskopie. es ist das Ziel, genau diejenigen 
strukturellen und elektronischen eigenschaften 
des Photokatalysators zu identifizieren, die für 
eine hohe photokatalytische aktivität verant-
wortlich sind. Mit diesem Wissen sollen effizi-
entere Photokatalysatoren auf gezieltem wege 
synthetisiert werden.

in dieser themengruppe fokussieren wir uns auf 
die erlangung eines tiefgreifenden Verständ-
nisses der zugrundeliegenden photophysika-
lischen, katalytischen und elektrochemischen 
Prozesse, um aus diesen erkenntnissen eine 
basis für die gezielte entwicklung von Photo-
katalysatoren und anwendungskonzepten im 
hinblick auf eine großtechnische Umsetzung zu 
schaffen. Neben Reaktionen mit Relevanz für 
die energiespeicherung (Kohlendioxidreduktion, 
wasserspaltung) beschäftigen wir uns auch mit 
selektiven Oxidationsreaktionen von alkoholen 
oder von Stickstoff.
Verschiedene Methoden der spektrosko-
pie, insbesondere der ir-spektroskopie un-
ter reaktionsbedingungen und die optische 
spektroskopie, sowie die elektrochemische 
charakterisierung werden verwendet, um die 
optoelektronischen und katalytischen eigen-
schaften zu studieren und die Ladungsträger-
dynamik zu verfolgen. Um all diese Parameter 
zu erforschen, unterhält die Gruppe zusätzlich 

Struktur-Wirk-Beziehungen

Prof. Dr. jennifer strunk
jennifer.strunk@catalysis.de

[1] s. Ding, t. Dong, t. Peppel, N. steinfeldt, j. hu, j. strunk, j. Colloid and Interface Sci. 2022, 607 (2022), 1717-1729. construction 
of amorphous siO2 modified β-Bi2O3 porous hierarchical microspheres for photocatalytic antibiotics degradation. [2] M. sebek, t. 
Peppel, h. Lund, i. Medic, a. springer, P. Mazierski, a. Zaleska-Medynska, j. strunk, N. steinfeldt, Chem. Eng. J. 2021, 425, 130616. 
thermal annealing of ordered tiO2 nanotube arrays with water vapor-assisted crystallization under a continuous gas flow for supe-
rior photocatalytic performance. [3] M. sebek, h. atia, N. steinfeldt, J. Flow. Chem. 2021, 11, 333-344. Synthesis of flow-compatible 
ru-Me/al2O3 catalysts and their application in hydrogenation of 1-iodo-4-nitrobenzene.

als auch mit der Nachwuchsgruppe „Moderne 
Organische chemie“ (Dr. el-sepelgy) zusam-
mengearbeitet. ein bisher für heterogen kataly-
sierte Flüssigphasenprozesse nicht ausreichend 
gelöstes Problem ist die standfestigkeit der 
eingesetzten Katalysatoren. Zu diesem Zweck 
wurden kommerziell verfügbare al2O3-Kugeln 
mit ru bzw. ru-M (M= sn, Zn, cu, or Fe) Nano-
partikel beschichtet und für die hydrierung 
von 1-iod-4-Nitrobenzen eingesetzt.[3] Für alle 
untersuchten Katalysatoren nahm die aktivität 
mit der Zeit ab. 

Der eintrag umweltschädlicher substanzen in 
die uns zur Verfügung stehenden wasserresour-
cen ist ein schwerwiegendes Problem, dessen 
bedeutung in Zukunft noch zunehmen wird. ein 
schwerpunkt der themengruppe Mikroverfah-
renstechnik ist daher die entwicklung von pho-
tokatalytisch aktiven Materialien mit deren hilfe 
diese Stoffe (z.B. Phenole, Antibiotika, Schmerz-
mittel) unter Lichteinwirkung vollständig zu 
cO2 und wasser abgebaut werden können. Die 
austestung der Katalysatoren erfolgt dabei so-
wohl in batchreaktoren[1] als auch in Photoreak-
toren, die eine kontinuierliche reaktionsführung 
erlauben. während im batchreaktor vorwiegend 
suspensionen zum einsatz kommen, werden 
die Photokatalysatoren bei kontinuierlichen 
Prozessen als dünne schicht auf entsprechen-
de trägermaterialien aufgebracht, um eine 
größtmögliche bestrahlung der vorhandenen 
Oberfläche mit Licht zu gewährleisten. Im vor-
liegenden beispiel wurden aus einem titanblech 
elektrochemisch tiO2 Nanoröhrchen erzeugt. 
Diese sind amorph und müssen, um photokata-
lytisch zu wirken, durch eine thermische Nach-
behandlung in eine kristalline tiO2-Modifikation 
umgewandelt werden. Unsere Untersuchungen 
haben gezeigt, dass die anwesenheit von was-
serdampf bei der Kristallisation sowohl die sich 
ausbildende struktur als auch die photokatalyti-
sche aktivität der tiO2-schichten positiv beein-
flusst.[2] Darüber hinaus zeigten die unter was-
serdampfbeteiligung hergestellten schichten 
eine höhere Stabilität gegenüber einer häufig zu 
beobachteten Desaktivierung.
ein weiteres arbeitsgebiet der themengruppe 
ist die entwicklung kontinuierlich geführter, in 
einer Flüssigphase stattfindender Mehrphasen-
prozesse für die herstellung von Feinchemika-
lien. Zu dieser thematik wurde sowohl mit der 
themengruppe „Flüssigphasenoxidation“ (Dr. 
angela Köckritz, jetzt Dr. ali abdel-Mageed) 

themengruppen

Mikroverfahrenstechnik

Dr. Norbert steinfeldt
norbert.steinfeldt@catalysis.de
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[1] N. G. Moustakas, F. Lorenz, M. Dilla, t. Peppel, j. strunk, Chem. Eur. J. 2021, 27, 17213-17219. Pivotal role of holes in Photocata-
lytic cO2 reduction on tiO2. [2] F. Lorenz, N. G. Moustakas, t. Peppel, j. strunk, Chem. Ing. Tech. 2022, 94, 1776-1783. comparative 
studies of Oxygen-Free semiconductors in Photocatalytic cO2 reduction and alcohol Degradation. [3] P. Naliwajko, t. Peppel, j. 
strunk, Reac. Kinet. Mech. Cat. 2022, 135, 2291-2305. thermal and light induced infrared blackening of ZnO revisited: rediscovery of 
fundamental scientific knowledge.

Photokatalytische CO2-Reduktion

phie als auch auf Massenspektrometrie. in den 
jahren 2021/22 konnten mittels Verbreitung der 
reaktionsbedingungen sowohl qualitative als 
auch quantitative aussagen über die Nutzbar-
keit von verschiedensten halbleitermaterialien 
(z. b. tiO2, g-c3N4, sic, GaN), plasmonischen 
systemen, aber auch Z-schema-Photokatalysa-
toren, deren Funktionsweise von der natürlichen 
Photosynthese inspiriert ist, für energiespei-
cherreaktionen getroffen werden. So sind nun 
experimente bei bis zu 180 °c, mit molekularen 
Photokatalysatoren und unter Verwendung von 
h2 oder ch4 als reaktionspartner standardmä-
ßig möglich. sämtliche arbeiten erfolgten in 
enger abstimmung und Koordination mit der 
themengruppe „struktur-wirk-beziehungen“, 
sodass auch in situ-studien an „single site“- und 
„single atom“-Katalysatoren durchgeführt wer-
den konnten.

Dr. tim Peppel
tim.peppel@catalysis.de

es ist wohlbekannt, dass die photokatalytische 
Umsetzung von cO2 und h2O zu Produkten wie 
ch4 und cO im Prinzip möglich ist. jedoch sind 
die bisher erreichten Umsätze viel zu gering für 
eine anwendung auf industrieller Größenord-
nung. Der schwerpunkt unserer arbeiten liegt 
auf der implementierung verlässlicher, reprodu-
zierbarer Versuchsabläufe für die photokatalyti-
sche cO2-Reduktion, um eine Basis zu schaffen, 
die eine aufklärung mechanistischer Details des 
reaktionspfads erlaubt. Die zentrale herausfor-
derung ist der völlige Ausschluss kohlenstoff-
haltiger Verunreinigungen in jedem reaktorsys-
tem. Da cO2 thermodynamisch extrem stabil ist, 
würde jede Verunreinigung schneller zu (schein-
baren) Produkten reagieren als das cO2 selbst. 
ausbeuten würden so überschätzt und falsche 
schlussfolgerungen in bezug auf die Produkt-
verteilung gezogen werden. Die (spuren-)
Gasanalytik basiert sowohl auf Gaschromatogra-

abb.: set-up 
im Labor - der 
Photoreaktor 
ist direkt an 
die Gasanaly-
tik gekoppelt. 
Die Messungen 
müssen unter 
hochreinen 
bedingungen 
durchgeführt 
werden. Nur 
so kann garan-
tiert werden, 
das c-haltige 
Produkte nicht 
aus Verunreini-
gungen sondern 
aus dem extrem 
stabilen cO2 
resultieren.
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[1] s. cisneros, a. abdel-Mageed, j. Mosrati, s. bartling, N. rockstroh, h. atia, h. abed, j. rabeah, a. brückner, Iscience 2022, 25. [2] 
j. Mosrati, a. M. abdel-Mageed, t. h. Vuong, r. Grauke, s. bartling, N. rockstroh, h. atia, U. armbruster, s. wohlrab, j. rabeah, a. 
brückner, ACS Catalysis 2021, 11, 10933-10949. [3] X. Dai, X. wang, j. rabeah, c. Kreyenschulte, a. brückner, F. shi, Chem.Eur.J. 2021, 
27, 16889-16895.

Magnetische Resonanz- & Röntgenmethoden

Dr. jabor rabeah
jabor.rabeah@catalysis.de

Unser grundlegendes Verständnis katalyti-
scher reaktionen hat sich durch die simultane 
Überwachung des dynamischen Verhaltens 
katalytisch aktiver stellen unter reaktionsbe-
dingungen erheblich verbessert. ein Fokus der 
Forschungsarbeiten liegt auf der Nutzung und 
anpassung ePr-spektroskopie für die echtzeit-
überwachung verschiedener katalytischer reak-
tionen. sie wurde in Kombination mit anderen 
spektroskopischen techniken eingesetzt, um 
verschiedene reaktionsmechanismen aufzuklä-
ren. es hat sich gezeigt, dass die ePr-spektro-
skopie eine wichtige rolle bei der bestimmung 
der beziehung zwischen der chemischen struk-
tur der aktiven stellen und ihrer katalytischen 
aktivität spielt. als beispiele sind die cO2-Met-

hanisierung über geträgerten ru-Katalysato-
ren,[1] die cO-Oxidation und PrOX-reaktion 
über geträgerten cu-einzelatom-Katalysato-
ren,[2] die umgekehrte wasser-Gas-shift-reakti-
on über geträgerten au-Katalysatoren und die 
N-Formylierung von aminen mit c3-biomas-
se-basierten Plattformmolekülen[3] zu nennen. 

Darüber hinaus ist die themengruppe stark in 
nationale und internationale wissenschaftliche 
Kooperationen eingebunden wie bspw. in ei-
nem gemeinsamen Projekt mit der Gruppe von 
Prof. arne thomas, tU-berlin, um die photoka-
talytische h2O2-Produktion über cOF-basierten 
Katalysatoren zu untersuchen. Da einige der 
katalytischen reaktionen einen elektronentrans-

Die Operando-Elektronenspinreso-
nanz-Spektroskopie (esr, ePr) eignet sich 
hervorragend zur Verfolgung katalytischer 
Prozesse, an denen spezies mit unge-
paarten elektronen beteiligt sind, wie z. b. 
geträgerte und ungeträgerte Übergangs-
metalloxid-Katalysatoren und/oder radika-
lische intermediate. (abb.: j. rabeah)

fer zwischen Katalysator und substrat 
beinhalten, der in der regel auf einer 
Zeitskala von <1 Millisekunde abläuft 
(Valenzänderungen von Übergangs-
metallionen und bildung kurzlebiger 
radikalischer Zwischenprodukte), 
wurde ein schnellscan-instrument für 
In-situ-ePr-Messungen eingesetzt, um 
die kinetische analyse solcher Prozes-
se in echtzeit zu ermöglichen.

[1] j. weiß, c. rautenberg, t. rall, c. Kubis, e. Kondratenko, U. bentrup, a. brückner, Chemistry–Methods 2021, 1, 308-314. [2] Y. hu, 
Z. wei, a. Frey, c. Kubis, c.-Y. ren, a. spannenberg, h. jiao, t. werner, ChemSusChem 2021, 14, 363-372. [3] P. Kucmierczyk, s. beh-
rens, c. Kubis, w. baumann, Z. wei, h. jiao, K. Dong, a. spannenberg, h. Neumann, r. jackstell, a. börner, r. Franke, M. beller, Catal. 
Sci. Technol. 2022, 12, 3175-3189. [4] b. Zhang, c. Kubis, r. Franke, Science 2022, 377, 1223-1227. [5] j. weiß, Q. Yang, U. bentrup, e. 
V. Kondratenko, a. brückner, c. Kubis, ChemCatChem 2022, 14, e202200577. [5] h.-j. ai, b. N. Leidecker, P. Dam, c. Kubis, j. rabeah, 
X.-F. wu, Angew. Chem. Int. Ed. 2022, 61, e202211939. [6] b. spiegelberg, h. jiao, r. Grauke, c. Kubis, a. spannenberg, a. brandt, a. 
taden, h. beck, s. tin, j. G. de Vries, Adv. Synth. Catal. 2022, 364, 1251-1263

Optische Spektroskopie & Thermoanalytische Methoden

rend der Plasma-induzierten Umsetzung von 
cO2 zu cO. studien zur bildung aktiver inter-
mediatphasen vom typ MoOxcyhz in Metal-
molybdat-haltigen Molybdänoxid-basierten 
Katalysatoren für die hDO von anisol werden 
im DFG-Projekt (442613239) durchgeführt. 
Forschungsarbeiten zur  in situ charakterisie-
rung von adsorbatspezies während der cO2-Fi-
scher-tropsch synthese mit geträgerten eiseno-
xid-basierten Katalysatoren erfolgt innerhalb 
des DFG Projekts (406695057), welches teils 
des schwerpunktprogramms sPP2080 ist. Die 
aufklärung elementarer und industrieller Frage-
stellung zur rhodium- und cobalt-katalysierten 
hydroformylierung von alkenen mittels in situ 
Ftir- und NMr-spektroskopie kombiniert mit 
chemometrischer Datenprozessierung erfolgt 
im rahmen einer langjährigen Kooperation mit 
evonik Oxeno Gmbh & co. KG.

Dr. christoph Kubis
christoph.kubis@catalysis.de

Die themengruppe führt in situ / operando 
spektroskopische Untersuchungen an hetero-
genen und homogenen Katalysatorsystemen 
durch, um mechanistische und kinetische as-
pekte zu studieren. Dabei wird eine Vielzahl von 
analytischen techniken eingesetzt, insbesondere 
Ftir- (transmission, DriFts, atr), raman-, UV-
vis- und NMr-spektroskopie als auch thermo-
analytische Methoden. 

Die simultankopplung mehrerer spektroskopi-
scher Methoden mit der Produktanalyse (Ms, 
Gc) führt zu einer ergebnismaximierung für die 
aufklärung von struktur-wirkungsbeziehungen. 
Dieser ansatz wird durch experiment-Design 
strategien sowie chemometrischer Datenana-
lyse weiter verbessert. Das wissenschaftliche 
interesse liegt derzeit auf folgenden themen: 
Valorisierung von cO2, carbonylierungen von 
alkenen, hydrodeoxygenierung von Lignin-De-
rivaten sowie der Oligomerisierung von alke-
nen. in dem bMbF-Project PlascO2 (033rc030) 
arbeiten wir derzeit mit dem iNP Greifswald an 
der Konstruktion einer Nt-Plasma DriFts-Zelle 
zur Untersuchung von adsorbatspezies wäh-

themengruppen

Operando DriFts/Ms-Kopplung für Untersuchun-
gen an eisenoxid-basierten Katalysatoren für die 
Fischer-tropsch synthese mit cO2.
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[1] b. Kunkel, s. wohlrab, Catal. Commun. 2021, 155, 106317. enhancement and limits of the selective oxidation of methane to 
formaldehyde over V-SBA-15: Influence of water cofeed and product decomposition. [2] S. Peters, A. M. Abdel-Mageed, S. Wohl-
rab, ChemCatChem 2023, 15, e202201185. thermocatalytic ammonia Decomposition – status and current research Demands for 
a carbon-Free hydrogen Fuel technology. [3] i. salahshoori, M. N. jorabchi, M. asghari, s. Ghasemi, s. wohlrab, J. Mater. 2023, 23, 
1862-1886. insights into the morphology and gas separation characteristics of methylene diisocyanate (MDi)-functionalized nano-
tiO2 polyurethane: quantum mechanics and molecular simulations studies.

satormaterial vorzunehmen, um auf langzeitsta-
bile und effizientere Prozesse hinzuwirken.
wir erarbeiten weiterhin Konzepte zur entnah-
me von Kohlendioxid aus der Luft (Dac – Direct 
air capture) bzw. zu dessen aufkonzentrierung. 
Für die Folgeverwertung wird vor allem die 
synthesegaserzeugung durch reverse wasser-
gas-shift-reaktion erprobt. als interessante 
entdeckung sind dabei Ni-cu Kern-schale-Par-
tikel zu nennen. Diese sind größenunabhängig 
selektiv für die cO-erzeugung, während reine 
Ni-Katalysatoren bevorzugt die Methanisierung 
fördern. 

Chemische Wasserstoffspeicherung
Das Funktionsprinzip einer chemischen wasser-
stoffbatterie beinhaltet zwei Reaktionen: Die Fi-
xierung von Wasserstoff an einen Grundkörper, 
wie cOx oder N, sowie die Freisetzung durch 
Zersetzung der speicherstruktur. wir arbeiten 
konkret an Problemstellungen zur Freisetzung 
von Wasserstoff aus solchen Molekülen. Am 
beispiel des ammoniaks als speichermolekül 
wurde jüngst der stand der technik von uns 
dargestellt.[2] 

Membrantechnologien
wir modellieren eigenschaften neuer Materi-
alien für die Anwendung in der Stofftrennung. 
so werden die trenneigenschaften von Mixed 
Matrix Membranen, z.b. mit Monte carlo, Mo-
lekulardynamik und Quantenmechanik simu-
liert,[3] um diese dann in eine reale anwendung 
zu überführen. angedacht sind zukünftige 
Membranverfahren für die Stofftrennung, zur 
Verminderung von energiebedarfen, sowie bei 
der katalytischen reaktionsführung zur Gleich-
gewichtsverschiebung.

Die Gruppe widmet sich der entwicklung neuer 
funktioneller Materialien für die intensivierung 
nachhaltiger Kreislaufströme. Dazu zählen fol-
gende schwerpunkte:

Nutzbarmachung erneuerbarer Kohlenstoff-
quellen
Zur notwendigen entgegnung eines zukünftigen 
Kohlenstoffmangels untersuchen wir Möglich-
keiten der direkten katalytischen Umsetzung 
von biomethan und Kohlendioxid. 
Während der Selektivoxidation von Methan fiel 
vor allem der Einfluss von zugesetztem Was-
ser auf die reaktion auf. Die dabei gefundenen 
abhängigkeiten der Methanaktivierung und 
Formaldehydzersetzung können zu einer selek-
tivitätssteigerung der untersuchten reaktion 
führen.[1]

wir entwickeln zudem mit der bundesanstalt für 
Materialforschung eine neue Methode zur zeit- 
und ortsaufgelösten charakterisierung mittels 
XaNes. Ziel ist es, Katalysatoren für die Met-
hanaktivierung bei der arbeit zu verstehen und 
somit wissensbasierte anpassungen am Kataly-

Anorganische Funktionsmaterialien

Dr. sebastian wohlrab
sebastian.wohlrab@catalysis.de

[1] Q. L. M. ha, h. atia, c. Kreyenschulte, h. Lund, s. bartling, G. Lisak, s. wohlrab, U. armbruster, Fuel 2022, 312, 122823. Effects 
of modifier (Gd, Sc, La) addition on the stability of low Ni content catalyst for dry reforming of model biogas. (https://10.1016/j.
fuel.2021.122823) [2] s. Nieß, U. armbruster, s. Dietrich, M. Klemm, Catalysts 2022, 12, 374. recent advances in catalysis for Metha-
nation of cO2 from biogas. (https://doi.org/10.3390/catal12040374) [3] M.t. Le, s. singh, M. Nguyen-Quang, a.b. Ngo, a. brückner, 
U. armbruster, sci. tot. environ. 2021, 784, 147394. (https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2021.147394)

volle beiträge für den betrieb des neuen 
Catalysis2Scale-technikums im LiKat liefern.

Die themengruppe entwickelt heterogene 
Katalysatoren und Synthesewege für die stoffli-
che oder energetische Nutzung nachwachsen-
der Rohstoffe, Plattformchemikalien sowie von 
cO2. Die langjährige erfahrung der themen-
gruppe zu heterogen katalysierten hochdruck-
reaktionen wird hier ideal genutzt. wir streben 
an, solche Umsetzungen bevorzugt in kontinu-
ierlichen Prozessen zu gestalten und frühzeitig 
auch erkenntnisse für die technische anwen-
dung zu gewinnen.
Die flexible Ausstattung ermöglicht Katalysa-
tortests unter verschiedenen reaktionsbedin-
gungen auch in größeren reaktoren und mit 
geformten Katalysatoren (tabletten) und wird 
vermehrt für industriekooperationen nachge-
fragt. Zur charakterisierung fester Katalysatoren 
für die aufklärung ihrer wirkungsweise betreibt 
die themengruppe ein eigenes sorptionslabor, 
in dem verschiedene Methoden (bet, tPX-Ms-
Kopplung), zusammengeführt sind. Diese ex-
pertise steht auch anderen wissenschaftlern im 
institut sowie externen Forschungspartnern zur 
Verfügung.
Aktuelle Schwerpunktthemen in öffentlich 
geförderten  Projekten (bMwi-, bMbF) sind die 
Umwandlung von Plattformchemikalien wie 
Lävulinsäure oder Glyzerin und die Nutzung von 
cO2. besonders zu nennen sind die Methanol-
synthese, die Fischer-tropsch-synthese und das 
trockene reformieren von cO2 mit Methan. Für 
die beiden letzteren Prozesse wurden im jahr 
2021 jeweils neue testanlagen mit erweiter-
ten Optionen in betrieb genommen. in diesen 
laufenden Projekten steht auch die Formge-
bung der Katalysatoren im blickpunkt. alle diese 
arbeiten und die erfahrungen aus aktuellen 
industriekooperationen zur ammoniak- und 
Methanolsynthese und aus der Umweltkatalyse 
(entstickung und entschwefelung) werden wert-

themengruppen

Technologieorientierte Verfahren

Dr.-ing. Udo armbruster
udo.armbruster@catalysis.de

abb.: Neue Fischer-tropsch-Versuchsanlage mit 
online-Gc zum betrieb mit konventionellem rohrre-
aktor oder Membran-reaktor. (Foto: U. armbruster)

(abb. DOi: https://doi/10.1002/cctc.202201604.)
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[1] a. M. abdel-Mageed, s. cisneros, j. Mosrati, h. atia, t. h. Vuong, N. rockstroh, s. wohlrab, a. brückner, j. rabeah, ChemCatChem 
2023, e202201669. [2] a. M. abdel-Mageed, K. wiese, a. hauble, j. bansmann, j. rabeah, a. brückner, r. j. behm, J.Catal. 2021, 400. 
[3] s. chen, a. M. abdel-Mageed, Int. J. Hydrog. Energy 2023. [4] a. M. abdel-Mageed, b. rungtaweevoranit, s. impeng, j. bansmann, 
j. rabeah, s. chen, t. häring, s. Namuangrak, K. Faungnawakij, a. brückner, r. j. behm, Angew. Chem. Int. Ed. 2023, 62, e2023019. 

Oberflächenchemie der angewandten Katalyse

ergebnisse zeigen, dass ru/tiO2-Katalysatoren 
mit großer Oberfläche (> 200 m2-g-1) bei tem-
peraturen < 200°c cO mit 100 % selektivität 
erzeugen können.[2] im Gegensatz dazu zeigen 
Katalysatoren auf basis von trägern mit gerin-
ger Oberfläche (< 100 m2-g-1) eine 100 %ige 
selektivität für Methan, wobei in diesem Fall die 
katalytische aktivität durch das Zusammenspiel 
von ru-Partikelgröße und reduzierbarkeit des 
trägers gesteuert wird.[3] Die weitere Verbes-
serung dieser Katalysatoren für anwendungen 
bei niedrigeren temperaturen ist Gegenstand 
aktueller studien.

Dr. ali abdel-Mageed
ali.abdel-mageed@catalysis.de

Entwicklung heterogener einatomiger Kataly-
satoren 
Die entwicklung von einzelatomkatalysatoren 
(sac) gilt als das ultimative Konstruktionsprinzip 
für heterogene Katalysatoren mit dem haupt-
ziel, die Verwendung teurer Metalle zu ratio-
nalisieren. Um diese Materialien für industrielle 
anwendungen nutzbar zu machen, sollten ihre 
aktivität und stabilität deutlich verbessert wer-
den. wir konzentrieren uns hier auf die entwick-
lung von ceO2-tiO2 geträgerten Metall-sacs 
(cu, Pd und ru) mit hilfe der ein-topf-sol-Gel-
Methode und deren anschließende Verwendung 
in ausgewählten katalytischen Prozessen. wir 
zeigen, dass die aktivität für die cO-Oxidation 
und die wassergasverschiebung auf cu/ceO2-
tiO2-sacs durch Modulation des ce/ti-Verhält-
nisses erheblich gesteuert werden kann. Die 
aktivität folgt einer vulkanförmigen abhängig-
keit vom ce/ti-Molverhältnis, wobei die reak-
tionsraten bei einem ce/ti-Verhältnis von etwa 
0,18 kulminieren.[1] Diese erkenntnisse bilden 
zusammen die Grundlage für die Optimierung 
von sacs auf der basis anderer edelmetalle.

CO2-Reduktion bei Umgebungsdruck 
Die wesentlichen auswirkungen des Klimawan-
dels erfordern die entwicklung grüner alterna-
tiven zu den bestehenden kohlenstoffbasierten 
energietechnologien. Die Umwandlung des aus 
der Luft abgeschiedenen cO2 in Methan oder 
synthesegas über eine reverse-water-Gas-shift 
(RWGS)-Reaktion gilt als effiziente Möglichkeit, 
dieses treibhausgas zu umgehen und in ei-
nem geschlossenen energiekreislauf zu nutzen. 
Geträgerte ru-Katalysatoren, insbesondere ru/
tiO2, sind bei niedrigen temperaturen (< 200°c) 
hochaktiv und ihre eigenschaften können zur 
Feinabstimmung der selektivität für ein be-
stimmtes Produkt gesteuert werden. jüngste 
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r. Francke, „concepts for sustainable Organic electrosynthesis“, curr. Opin electrochem. 2022, 36, 101111. 
R. Francke, M. Májek, „Mediated Electron Transfer in Electrosynthesis: Concepts, Applications, and Recent Influences from Photore-
dox catalysis“ in sustainable and Functional redox chemistry (ed.: s. inagi), 2022, royal society of chemistry, cambridge.
r. Francke, P. enders, „Methods and Materials applied in electrosynthesis“ in science of synthesis: electrochemistry in Organic syn-
thesis (ed.: L. ackermann), thieme, stuttgart, 2022, 33-72.

Molekulare Elektrochemie

(Mediatoren) oder katalytisch aktive elektroden-
materialien ein. Dieser ansatz erlaubt sowohl 
eine gezielte steuerung der selektivität als auch 
eine absenkung der kinetischen Überspannung. 
Zur beschleunigung der Optimierung kommen 
screening-apparaturen zum einsatz, welche 
die Durchführung von bis zu acht elektrolysen 
gleichzeitig pro aufbau erlaubt. Zur skalierung 
der Reaktion stehen diverse Durchflusszellen zur 
Verfügung, welche bei bedarf mit unterschied-
lichen analytischen Methoden zur Online-Pro-
duktanalyse gekoppelt werden können.

Prof. Dr. robert Francke
robert.francke@catalysis.de

ein schwerpunkt der themengruppe ist die 
entwicklung elektrochemischer synthesen von 
organischen Verbindungen. Unsere umfängli-
che ausstattung und expertise erlaubt es, den 
Versuchsaufbau und die art der reaktionsfüh-
rung an eine Vielzahl verschiedener präparativer 
Fragestellungen anzupassen. so kommen je 
nach bedarf geteilte und ungeteilte Zellen zum 
einsatz, welche im potentiostatischen oder gal-
vanostatischen Modus betrieben werden kön-
nen. Die entwicklungsarbeiten werden üblicher-
weise durch elektroanalytische studien ergänzt, 
wodurch zum einen mechanistische einblicke 
gewonnen werden, zum anderen aber auch 
informationen, welche für die Optimierung von 
reaktionsparametern nützlich sind. als weiteres 
werkzeug setzen wir, falls es die Problemstel-
lung erfordert, homogene elektrokatalysatoren 

abb.: Geteilte Zelle (links), Ungeteilte Zelle (rechts) (Fotos: robert Francke)

[1] r. Francke, M. roemelt, b. schille, Chem. Rev. 2018, 118, 4631–4701. [2] L. F. t. Novaes, j. Liu, Y. shen, L. Lu, j. M. Meinhardt, s. Lin, 
Chem. Soc. Rev. 2021, 50, 7941-8002.

Katalysatordesign für die Elektrosynthese

Katalysatoroptimierung / Rationales Liganden-
design
Ziel ist die erforschung der Mechanismen be-
reits bekannter mediierter elektrosynthesen und 
die entwicklung neuer synthesen, die diesem 
syntheseprinzip folgen bis hin zur anwendungs-
reife.

Dr. bernd h. Müller
bernd.mueller@catalysis.de

eine Möglichkeit zur Durchführung elektroche-
mischer synthesen besteht in der Verwendung 
homogener Katalysatoren („Mediatoren“). Diese 
sind redoxaktive spezies, die als elektroche-
misch regenerierbare reagenzien betrachtet 
werden können. Der elektronentransfer erfolgt 
zunächst zwischen elektrode und Katalysa-
tor unter der ausbildung der aktiven spezies. 
Letztere reagiert mit einem substrat, das sich 
daraufhin zum gewünschten Produkt umsetzt. 
Durch diese indirekte elektronenübertragung 
lassen sich in der regel große Überspannun-
gen vermeiden und selektivitäten steuern. Der 
Mediator als elektronenüberträger wird an der 
elektrode immer wieder zurückgewonnen und 
verbraucht sich bei der elektrosynthese nicht. 
Die reaktion des Mediators mit dem substrat 
findet in homogener Phase statt.

Mediierte Elektrokatalyse
Das elektrodenmaterial spielt bei der Planung 
von elektrosynthesen üblicherweise eine gro-
ße rolle. bei mediierten elektrosynthesen sind 
die elektroden jedoch nicht mehr der Ort der 
primären reaktion des substrates. analog zur 
klassischen homogenen Katalyse lässt sich der 
Mediator über die wahl des Übergangmetalls 
und der Ligandenstruktur maßschneidern, um 
den bedürfnissen der gewünschten reaktion 
gerecht zu werden. Das erweitert die Möglich-
keiten der elektrosynthese hinsichtlich selektivi-
tät und möglicher reaktionsmechanismen.

themengruppen
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[1] X. Guo, F. Unglaube, U. Kragl and e. Mejía, Chem. Commun. 2022, 58, 6144 – 6147. b(c6F5)3-catalyzed transfer hydrogenation of 
esters and organic carbonates towards alcohols with ammonia borane. [2] F. Unglaube, j. schlapp, a. Quade, j. schäfer, e. Mejía, 
Catal. Sci. Technol. 2022, 12, 3123-3136. highly active heterogeneous hydrogenation catalysts prepared from cobalt complexes and 
rice husk waste. (included in the themed collection: emerging investigator series) [3] X. Guo, j. rabeah, r. sun, D. wang, e. Mejía, 
ACS Appl. Mater. Interfaces. 2021, 13, 42889-42897. Fluorescent hybrid Porous Polymers as sustainable heterogeneous Photocata-
lysts for cross-Dehydrogenative coupling reactions.

Polymerchemie & Katalyse

PD Dr. habil. esteban Mejía
esteban.mejia@catalysis.de

Diese systeme umfassen molekulare Koordina-
tionsverbindungen und künstliche Metalloenzy-
me.
(iii) Die entwicklung metallfreier Katalysatoren 
für aerobe Oxidationsreaktionen, einschließlich 
heterogener carbokatalysatoren und persisten-
ter radikalkationen.
(iv) Die synthese und anwendung heterogener 
Katalysatoren, die aus reisstroh-abfall ent-
wickelt wurden, etablieren einen alternativen 
weg für die Valorisierung landwirtschaftlicher 
reis-bioabfälle. Die hochwertigeren Produkte 
(die Katalysatoren) haben das Potenzial, einen 
direkten Einfluss auf die chemische Industrie zu 
bewirken.

Die chemie, einer der hauptakteure des Fort-
schritts und (wohl) Verursacher der meisten 
seiner Übel, wurde aufgerufen, diese Probleme 
frontal anzugehen. 
Dafür war eine „komplette Umstellung“ der art 
und weise, wie chemiker ihre Prozesse gestal-
ten und ihre ergebnisse verwalten, notwendig. 
Der Paradigmenwechsel kam mit der entwick-
lung des Konzepts der „Grünen chemie“ und 
ihrer zwölf Prinzipien, in deren Zentrum die 
Katalyse steht.
Geleitet von den Prinzipien der Grünen chemie 
ist die anwendung katalytischer technologi-
en zur entwicklung nachhaltiger Prozesse und 
Produkte die zentrale Forschungsmotivation der 
Gruppe „Polymerchemie & Katalyse“. Unsere 
hauptforschungsaktivitäten umfassen: 
(i) Die entwicklung von sicheren Polymerisati-
onskatalysatoren für Konsumgüter (silikone), 
zusammen mit neuartigen base-Metall-sys-
temen zur herstellung biologisch abbaubarer 
Polymere und die nachhaltige synthese von 
cO2-epoxid-copolymeren. 
(ii) Die entwicklung neuartiger katalytischer sys-
teme auf Kupferbasis für die synthese von eny-
nen und heterocyclen, die eine Verbesserung 
gegenüber bestehenden technologien darstel-
len und ohne den einsatz von edelmetallen und 
vorfunktionalisierten substraten funktionieren. 

arbeiten. Daneben werden Verfahren für Mehr-
phasenkatalyse sowie Derivatisierung nach-
wachsender Rohstoffe untersucht.

aktuelle Forschungsthemen umfassen:
• Mehrphasenkatalyse
• c-c-Knüpfungsreaktionen wie etwa heck-, 

suzuki oder stille-Kupplung, hydroformylie-
rung

• Katalysatorentwicklung für stereoselektive 
Polymerisation im bereich der Polyole

• reaktoren & autoklaven für Mehrphasenre-
aktionen; Verwendung von synthesegas (cO/
h2)

• silikon-basierte Polymere
• Polyether-basierte funktionelle Materialien

ein schwerpunkt der Forschungsarbeiten ist die 
herstellung von Oligomeren und Polymeren, 
die als Vorstufen für Klebstoffe, Dichtmateri-
alien und beschichtungen verwendet werden. 
Zusammen mit Kooperationspartner werden 
dabei einerseits neue Katalysatoren entwickelt, 
andererseits aber auch verfahrenstechnische 
Fragen behandelt. Für den test in Formulierun-
gen werden dabei Mustermengen hergestellt. 
Dabei geht es um Vermeidung von toxischen 
oder umweltgefährdenden substanzen in den 
Klebstoffformulierungen. Die Herstellung von 
Polymeren mit geringen Polydispersitäten, 
durch charakterisierung und Optimierung der 
Prozessparameter und weiterentwicklung der 
Katalysatoren steht dabei im Vordergrund der 
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Biokatalyse

Prof. Dr. Udo Kragl
udo.kragl@catalysis.de

[1] j. romischke, a. scherkus, M. saemann, s. Krueger, r. bader, U. Kragl, j. Meyer, Gels 2022, 8 296. swelling and Mechanical cha-
racterization of Polyelectrolyte hydrogels as Potential synthetic cartilage substitute Materials. [2] a. jastram, t. Lindner, c. Luebbert, 
G. sadowski, U. Kragl, Polymers 2021. Swelling and Diffusion in Polymerized Ionic Liquids-Based Hydrogels. [3] (218) M. Gronbach, 
L. Kraußer, t. broese, c. Oppermann, U. Kragl, Food Anal. Methods 2021. Sublimation for Enrichment and Identification of Marker 
compounds in Fruits. [3] a. jastram, j. claus, P. a. janmay, U. Kragl, Polymer Testing 2021, 93, 106943. rheological properties of 
hydrogels based on ionic liquids.
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Katalyse zu Heterocyclen

Prof. Dr. Xiao-Feng wu
xiao-feng.wu@catalysis.de

[1] F.-P. wu, h.-Q. Geng, X.-F. wu, Angew. Chem. Int. Ed. 2022, 61, e202211455. [2] F.-P. wu, Y. Yang, D. P. Fuentes, X.-F. wu, Chem 
2022, 8, 1982. [3] h.-Q. Geng, t. Meyer, r. Franke, X.-F. wu, Chem. Sci. 2021, 12, 14937. [4] Y. Yuan, F.-P. wu, X.-F. wu, Chem. Sci. 
2021, 12, 13777.

ne, γ-borsubstituierte amine, γ-borsubstituierte 
ester usw. selektiv hergestellt.[1,2] bemerkenswer-
terweise können chirale Produkte mit ausge-
zeichneter enantioselektivität unter Verwendung 
chiraler Liganden hergestellt werden.[3,4]

Die carbonylierung steht im Mittelpunkt der 
modernen chemie. Die Umwandlung von cO 
kommt sowohl der akademischen Forschung als 
auch industriellen anwendungen zugute. 
alkene sind interessante struktureinheiten 
mit wichtigen synthetischen anwendungen in 
verschiedenen bereichen. Daher ist die Verwen-
dung eines reichlich vorhandenen und kosten-
günstigen Kupferkatalysators für die carbonyla-
tive Umwandlung von alkenen sehr attraktiv. 
in den letzten zwei jahren haben wir uns mit 
der kupferkatalysierten carbonylierung von 
alkenen beschäftigt. in unseren katalytischen 
systemen mit Lcu-h oder Lcubpin als aktiver 
spezies wurden alkene aktiviert und eingefügt 
und anschließend für die cO-insertion vorbe-
reitet. schließlich wurden β-borsubstituierte 
Ketone, β-borsubstituierte amide, β-borsubsti-
tuierte aldehyde, borsubstituierte cyclopropa-

[1] einige beispiele eP 4 059 939 a1 (18.03.2021), eP 4 0599 18 a1 (18.03.2021). eP 4 098 646 a1 (02.06.2021) u.a. [2] b. Zhang, c. 
Kubis, r. Franke Science 2022, 377, 1223-1227.

Hydroformylierungen

gen zur regioselektiven hydroformylierung 
interner Olefine im Rahmen des langjährigen 
Projekts mit der Evonik Operations GmbH. Durch 
die vorzugsweise synthese neuartiger bisphos-
phit-Verbindungen soll eine steuerung der 
Rh-katalysierte Hydroformylierung mit defi-
nierten Verteilungsverhältnissen zwischen den 
n- und iso-aldehyden erreicht werden. andere 
wichtige aspekte liegen in der zu erreichen-
den selektivität (keine Nebenreaktionen) und 
Geschwindigkeit der reaktion. Durch Variatio-
nen sterischer und elektronischer Parameter in 
den verwendeten bisphosphiten konnte einige 
potenzielle Liganden hergestellt werden. Dies 
manifestiert sich in zahlreichen eingereichten 
Patenten.[1]

Neben der rh-Katalyse wurde auch die hydro-
formylierung mit cobalt-Katalysatoren unter-

sucht. hier konnte herausgestellt werden, dass 
bereits mit nicht modifizierten (phosphinfreien) 
cobalt-carbonyl-Komplexen die hydroformylie-
rung von Olefinen bereits bei vergleichsweise 
milden bedingungen (50 bar, 140°c) mit hoher 
regioselektivität und aktivität verläuft.[2]

Dr. jens holz
jens.holz@catalysis.de

aspekte der asymmetrischen und homogenen 
hydrierung fanden ihre berücksichtigung in der 
bearbeitung von zwei Projekten mit der Idorsia 
Pharmaceutical Ltd. (Schweiz). in diesen konnten 
Vorschläge unterbreitet werden, die zum einen 
die substitution eines schwer zugänglichen 
bisphosphin-Liganden in der rh-katalysierten 
Hydrierung einer α-Aminosäure-Vorstufe durch 
einfachere und kommerziell besser verfügbare 
bisphospholan-Verbindungen ermöglichen und 
zum anderen konnten wege aufzeigt werden, 
wie in einem anderen Zwischenschritt der syn-
these einer Vorstufe die technisch anspruchs-
vollere reduktion einer carbonylverbindung 
mit Überschüssen an borhydriden durch eine 
homogen-katalysierte hydrierung mit ru-Präka-
talysatoren ersetzt werden kann (abb. 1).

Mit der Bayer AG wurden vertiefende studi-
en zur iridium-katalysierten hydrierung von 
tMQa zu (r)-thQa mittels in situ und ex situ 
NMr-spektroskopie durchgeführt. Das haupt-
augenmerk lag auf den Untersuchungen zur 
rezyklierung der eingesetzten iridium-Katalysa-
toren (schema 2).
Nach der Übernahme des themas „hydro-
formylierung“ liegt der hauptschwerpunkt der 
aktivitäten auch weiterhin in den Untersuchun-

themengruppen

abb. 1: exemplarische Darstellung der untersuchten Zwischenschritte.

abb. 2: iridium-katalysierte hydrierung von tMQa 
zu (r)-thQa.

abb. 3: Dynamische in situ hP-NMr spektren wäh-
rend der hydrierung von tMQa.
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[1] Z. amanollahi, L. Lampe, M. bensberg, j. Neugebauer and M. Feldt, Phys. Chem. Chem. Phys. 2023, 25, 4635-4648. On the ac-
curacy of orbital based multi-level approaches for closed-shell transition metal chemistry. [2] Feldt and Q. M. Phung, Eur. J. Inorg. 
Chem. 2022, https://doi.org/10.1002/ejic.202200014. ab initio Methods in First-row transition Metal chemistry. [3] M. Feldt, c. 
Martín-Fernández and j. N. harvey, Phys. Chem. Chem. Phys. 2020, 22, 23908-23919. energetics of Non-heme iron reactivity: can 
ab initio calculations Provide the right answer? [4] M. Feldt, Q. M. Phung, K. Pierloot, r. a. Mata and j. N. harvey, J. Chem. Theory 
Comput. 2019, 15, 922-937. Limits of coupled-cluster calculations for Non-heme iron complexes. 

Theorie der homogenen & Biokatalyse

im Falle von Nicht-häm-eisenkomplexen, son-
dern allgemein untersucht. Das Verständnis der 
schlüsselfaktoren, die für eine hohe/niedrige 
reaktivität von enzymen und Übergangsmetall-
katalysatoren verantwortlich sind, kann bei der 
entwicklung neuer verbesserter Katalysatoren 
helfen. Um dieses Verständnis zu erreichen, 
kann die theorie eine wichtige rolle spielen, 
da sie die aspekte von enzymen und homoge-
nen Katalysatoren untersuchen kann, die durch 
experimente nicht oder nur schwer zugänglich 
sind. 
außerdem werden wir verschiedene hybride 
ansätze für die anwendung auf diese systeme 
testen und entwickeln. Das hauptziel wird sein, 
einen ansatz mit der gewünschten Genauigkeit 
zu finden, der gleichzeitig die Rechenkosten 
erschwinglich hält.

Dr. Milica Feldt
milica.feldt@catalysis.de

Die Nachwuchsgruppe „theorie & Katalyse“ ist 
an der Untersuchung der reaktivität von eisen-
katalysatoren interessiert, wobei der schwer-
punkt auf Nicht-häm-eisen-Oxo-spezies liegt. 
Die idee ist, hochpräzise berechnungsprotokolle 
zu verwenden, um die reaktivität biomimeti-
scher Nicht-häm-eisen-Oxo-Komplexe sowie 
von Nicht-Häm-Eisen-Enzymen und den Einfluss 
verschiedener spinzustände und der Metallum-
gebung auf die reaktivität zu untersuchen. Ziel 
ist es, die erkenntnisse aus theoretischen und 
experimentellen studien von Nicht-häm-ei-
senkomplexen und enzymen zu nutzen, um ein 
künstliches Metalloenzym auf eisenbasis rech-
nerisch zu entwerfen, das in der Lage sein sollte, 
c-h-bindungen verschiedener substrate selektiv 
zu aktivieren.
Darüber hinaus werden die enzymatische re-
aktivität und die homogene Katalyse nicht nur 

[1] c. wang, L. M. azofra, P. Dam, e. j. espinoza-suarez, h. t. Do, j. rabeah, a. brückner, O. el-sepelgy, Chem. Commun. 2023, 59, 
3862-3865. Photoexcited cobalt catalysed endo selective alkyl heck reaction. [2] c. wang, L. M. azofra, P. Dam, M. sebek, N. stein-
feldt, j. rabeah, O. el-sepelgy, ACS Catal. 2022, 12, 8868-8876. catalytic Desaturation of aliphatic amides and imides enabled by 
excited-state base-Metal catalysis. [3] c. wang, O. el-sepelgy, Curr. Opin. Green Sustain. 2021, 32, 100547. reductive depolymeriza-
tion of plastics catalyzed with transition metal complexes.

Moderne organische Chemie

ändern kann. Das hauptziel unserer Gruppe ist 
es, die synthetische Chemie neu zu definieren, 
indem wir neue strategien anwenden, die sich 
hauptsächlich auf die photoangeregte basis-
metallkatalyse konzentrieren. wir streben die 
entdeckung neuer reaktivitäten an, die mit der 
Grundzustands-chemie nicht möglich sind.

Dr. Osama el-sepelgy
osama.elsepelgy@catalysis.de

innovative Grundlagenforschung ist von ent-
scheidender bedeutung, um die dringenden 
herausforderungen zu bewältigen, die sich aus 
unseren aktuellen gesellschaftlichen, ökolo-
gischen und wirtschaftlichen anforderungen 
ergeben. Zu den dringlichsten herausforderun-
gen des 21. jahrhunderts gehört die Nutzung 
reichlich vorhandener, aber nicht reaktionsfähi-
ger Ausgangsstoffe, da die Entwicklung dieser 
technologien die nachhaltige Produktion von 
lebenswichtigen Fein- und Massenchemikalien 
ermöglichen würde. 
Um dieses Ziel zu verfolgen, konzentriert sich 
unsere Gruppe auf die entwicklung noch nie 
dagewesener nachhaltiger Konzepte durch die 
Verbindung von basismetallkatalyse mit dem 
sichtbaren Licht der sonne. wir glauben, dass 
die bestrahlung von basismetallkatalysatoren 
mit sichtbarem Licht das reaktionsergebnis 
durch unvorhersehbare katalytische wege ver-

Nachwuchsgruppen

abb. 1: Nachwuchsgruppe „Moderne organische chemie“ von Dr. Osama el-sepelgy (re.) 
(Foto: O. el-sepelgy)
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Uni in Leibniz
Assoziierte Hochschulforschungsgruppen

bereits im sommer 2006 hat das LiKat einen 
weit reichenden Kooperationsvertrag mit der 
Universität rostock unterzeichnet, der in den 
vergangenen jahren stetig erweitert wurde und 
von dem LiKat und Universität gleichermaßen 
profitieren. Der Vertrag ermöglicht dem LIKAT, 
Forschungsgruppen der Universität rostock
in hohem Maße in die Forschungsarbeiten des 
instituts einzubinden: aus den naturwissen-
schaftlichen instituten, der interdisziplinären 
Fakultät, den ingenieurswissenschaften oder 
dem medizinischen bereich.

Die Zusammenarbeit im rahmen von Uni in 
Leibniz wurde mit beginn des jahres 2020 als 
ideenwettbewerb neu ausgerichtet. Forschende 
der Universitäten können zu vorab definierten 
Fragestellungen anträge formulieren und am 

Kooperation mit der Universität

LiKat einreichen. Voraussetzung ist ihre Koope-
ration mit Mitarbeitenden des LiKat, z.b. durch 
die gemeinsame betreuung von Promovieren-
den, für die das LiKat ressourcen bereitstellt. 
ein derartiger ideenwettbewerb fördert den 
austausch zwischen hochschule und LiKat und 
ermöglicht die interne Anschubfinanzierung 
hoch risikobehafteter Forschung, die in zu-
künftigen gemeinsamen Forschungsprojekten 
münden kann und soll. Die vorab-Definition 
der Fragestellung durch das LiKat sorgt für die 
Forschungsausrichtung dieser Kooperationen 
entsprechend der Forschungsstrategie des ins-
tituts. 
Derzeit gibt es acht assoziierte hochschulfor-
schungsgruppen von drei verschiedenen Uni-
versitäten.

Magnetresonanz im Festkörper
Prof. Dr. björn corzilius

Cycloadditionen
Prof. Dr. Marko hapke

Numerische Analyse
Prof. Dr. Klaus Neymeyr

Materialdesign
Prof. Dr. axel schulz

Intermetallische Kooperativität
Prof. Dr. wolfram seidel

Schwingungsspektroskopie
Prof. Dr. ralf Ludwig

Organokatalyse
Prof. Dr. thomas werner

Photochemie & Photokatalyse
Prof. Dr. Malte brasholz



86    Zweijahresbericht 2021 | 2022  87

[1] P. seefeldt, r. Dasi, a. Villinger, M. brasholz, ChemPhotoChem 2021, 5, 979-983. Photoredox-induced deaminative radical-cationic 
three-component couplings with N-alkylpyridinium salts and alkenes. [2] M. Frahm, a. Voss, M. brasholz, Chem. Commun. 2022, 58, 
5467-5469. a short total synthesis of (±)-mersicarpine via visible light-induced cascade photooxygenation. [3] r. Dasi, a. Villinger, 
M. brasholz, Org. Lett. 2022, 24, 8041-8046. Photocatalytic azetidine synthesis by aerobic Dehydrogenative [2 + 2] cycloadditions 
of amines with alkenes. [4] a. eichhorst, M. Gallhof, a. Voss, a. sekora, L. eggers, L. t. huyen, c. junghanss, h. Murua escobar, M. 
brasholz, ChemMedChem 2022, 17, e20220016. spirooxindol-1,3-oxazine alkaloids: highly potent and selective antitumor agents 
evolved from iterative structure optimization.

Umwandlungen 
in katalytischen 
Verfahren nutzbar. 
Dazu zählen Pho-
toelektronentrans-
fer-reaktionen, 
atom- und Grup-
pentransferreakti-
onen sowie durch 
energietransfer 
induzierte Prozesse.
Zu den wichtigsten 
von uns untersuch-
ten reaktionstypen 
zählen photoindu-
zierte radikalische additionen und Mehrkompo-
nenten-Kupplungen, sowie verschiedene spiel-
arten von cycloadditionen, insbesondere solche 
die unter dehydrogenierenden bedingungen 
ablaufen. ein weiterer schwerpunkt liegt im be-
reich grüner Oxidationsreaktionen unter beteili-
gung reaktiver Sauerstoffspezies, insbesondere 
zur Funktionalisierung von heterocyclischen 
Verbindungen.
Die anwendung von in der arbeitsgruppe 
entwickelter synthetischer Methodik konnte 
ebenfalls in der Naturstoffsynthese demonstriert 
werden, sowie in der entwicklung von biolo-
gisch hoch aktiven alkaloid-Derivaten, welche 
eine neue Klasse von Antitumor-Wirkstoffen 
bilden. Dazu kooperieren wir eng mit wissen-
schaftler/innen aus den bereichen der Onko-
logie und Zellbiologie der Universitätsmedizin 
rostock. weiterhin untersuchen wir die hetero-
genisierung homogen-photokatalytischer Pro-
zesse an ausgewählten beispielen.

Unser zentrales Forschungsinteresse ist die 
entwicklung neuer syntheseverfahren mit den 
Methoden der Photochemie und Photokatalyse, 
denn diese eröffnen häufig einen Zugang zu 
ungewöhnlichen Produktstrukturen, welche mit 
hilfe konventioneller thermischer reaktionsfüh-
rung nicht zugänglich sind. insbesondere die 
Photokatalyse mit sichtbarem Licht macht die 
klassischen elementarschritte photochemischer 

Photochemie & Photokatalyse

Prof. Dr. Malte brasholz
Universität rostock
Organische chemie - synthesemethoden und Katalyse
malte.brasholz@uni-rostock.de

[1] t. biedenbänder, V. aladin, s. saeidpour, b. corzilius, Chem. Rev. 2022, 122, 9738-9794.
[2] V. aladin, a. K. sreemantula, t. biedenbänder, a. Marchanka, b. corzilius, Chem. Eur. J. 2023, 29, e202203443
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Magic-Angle Spinning NMR und Dynamische Kerspinpolarisation

Prof. Dr. björn corzilius
Universität rostock
Physikalische chemie - NMr-Festkörperspektroskopie
bjoern.corzilius@uni-rostock.de

von Kernspins gezielt die räumliche Faltung von 
Proteinen untersucht werden.[1] 
Neben der Funktionalisierung mit paramag-
netischen Polarisationsmarkern kann auch die 
Dynamik von Methylgruppen ausgenutzt wer-
den, um durch heteronukleare Kreuzrelaxation 
andere atome und funktionale Gruppen in 
deren Nähe zu beleuchten. so konnte mittels 
NMR-Spektroskopie hochspezifisch die Binde-
stelle in einem ribonukleoprotein charakterisiert 
werden.[2] 
Momentan wird diese neuentwickelte Methodik 
mit frequenzselektiver dipolarer rückkopplung 
kombiniert, um weitere Spezifizität in der Fest-
körper-NMr-spektroskopie zu generieren. 

in Zusammenarbeit mit einigen Gruppen aus 
dem LiKat werden mittels Kernmagnetreso-
nanzspektroskopie (NMr) aufklärungen der 
struktur und des elektronischen Zustandes der 
aktiven Zentren verschiedener heterogener Ka-
talysatorsysteme durchgeführt. 
Die NMr-spektroskopie eignet sich hier beson-
ders gut, da es den aufbau von Molekülen und 
Festkörpern auf atomarer ebene aufklären kann, 
ohne strukturelle Fernordnung zu benötigen. 
somit ist die Festkörper-NMr die Methodik der 
wahl zur Untersuchung von amorphen Festkör-
pern, Materialien, (bio-)Polymeren oder kolloi-
dalen suspensionen. 
besonderer Fokus liegt auf der ergründung des 
reaktionsmechanismus der katalytischen bu-
ten-Dimerisierung mittels Nickel-geträgerter 
mesoporöser silizium-aluminiumoxide. Neben 
Untersuchungen zur Oberflächenazidität wer-
den dafür Untersuchungen an den paramagne-
tischen Ni-Zentren durchgeführt, um das Zu-
sammenspiel verschiedener säurezentren und 
deren Verteilung mit den aktiven Zentren zu 
ergründen.
ein inhärentes Problem der NMr ist jedoch 
die geringe sensitivität, da nur ein winziger 
bruchteil (1 von 10 000) der Kernspins zum 
signal beiträgt. Unter anwendung der dyna-
mischen Kernspinpolarisation (DNP) kann die 
Besetzungsdifferenz der Kernspins vergrößert 
werden, indem spezielle paramagnetische Po-
larisationsmittel zur Probe hinzugegeben und 
hochfrequente Mikrowellenstrahlung  einge-
strahlt wird. Neben der signalverstärkung kann 
mit Hilfe von spezifischer Hyperpolarisation 

(Foto.: M. brasholz)
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[1] a) t. Gläsel, M. hapke, in cobalt in catalysis and synthesis [eds.: M. hapke, G. hilt], chapter 9, wiley-Vch, weinheim, 2020, pp. 
287-335. cobalt-catalysed [2+2+2] cycloadditions. b) t. Gläsel, b. N. baumann, M. hapke, Chem. Rec. 2021, 21, 3727-3745. cobalt 
catalysts for [2+2+2] cycloaddition reactions: isolated Precatalysts and in situ Generated catalysts. [2] P. jungk, F. Fischer, M. hap-
ke, ACS Catal. 2016, 6, 3025-3029. In Situ-Generated chiral co(i)-catalyst for asymmetric [2+2+2] cycloadditions of triynes. [3] F. 
Fischer, M. eder, M. hapke, Catalysts 2021, 11, 596. cpco(iii) Precatalysts for [2+2+2] cycloadditions. [4] t. Gläsel, h. jiao, M. hapke, 
ACS Catal. 2021, 11,13434-13444. synthesis of Phosphinines from coii-catalyzed [2+2+2] cycloaddition reactions. [5] Overview: K. 
Faust, P. Denifl, M. Hapke, ChemCatChem, 2023, 15, e202300625. Recent Advances in Catalytic Chemical Recycling of Polyolefins. 

weise als Liganden für Übergangsmetalle oder 
heterocyclische aromaten. wir studieren gegen-
wärtig weitere 3d-Metallkomplexe wie die des 
eisens und Mangans als Präkatalysatoren und 
sind auch dabei auf interessante reaktivitäten in 
cyclotrimerisierungen gestoßen. Für die reak-
tionen nutzen wir neben klassischen bedingun-
gen auch Mikrowellentechnik, photochemische 
reaktoren und zunehmend Flow chemistry (in 
Kooperation mit der jKU Linz). Daneben gilt 
unser interesse gegenwärtig stereoselektiven 
c-h-Funktionalisierungsreaktionen und dem 
chemischen Recycling von Polyolefinen.[5]

Die aktivierung und selektive transformation 
von substraten mit (einfach- und Mehrfach-) 
bindungen ist ein zentrales anliegen in un-
serer Gruppe. wir haben in den letzten jah-
ren insbesondere die entwicklung von neuen 
cobalt-basierten Katalysatorsystemen für die 
Umsetzung von c-c- oder c-N-Dreifachbin-
dungen wie alkinen und Nitrile mittels [2+2+2] 
cycloadditionsreaktionen vorangetrieben, die 
sich mit dem geeigneten Katalysatorsystem 
auch stereoselektiv gestalten lässt.[1, 2] Neben 
den cobalt(i)-systemen, die in aller regel an-
wendung finden, gelang es uns, Cobalt(III)-Prä-
katalysatoren zu identifizieren, die ebenfalls die 
cyclisierung von triinen bzw. Diinen und Nitrilen 
zu den aren- und Pyridinderivaten katalysieren 
können.[3] Der einsatz von Präkatalysatoren in 
solch hohen Oxidationsstufen ohne zugesetz-
tem reduktionsmittel waren bislang unbekannt. 
Die erforschung von unterschiedlichen und 
ungewöhnlichen Oxidationsstufen eines Kataly-
satormetalls wie cobalt in katalytischen trans-
formationen ist ein hochinteressantes Gebiet 
und gerade in in situ-generierten systemen 
nicht trivial.[1b] wir haben uns bei der Umset-
zung von Phosphaalkinen, R-C≡P, als P-Homo-
logen der Nitrile, R-C≡N, auf die Untersuchung 
von solchen Oxidationsstufen konzentriert und 
dabei gefunden, dass bemerkenswerterwei-
se ein cobalt(ii)-bisphosphan-Katalysator bei 
relativ hohen temperaturen (160-210 °c) in der 
Lage ist, aus den Phosphaalkinen und funktio-
nalisierten Diinen effizient die entsprechenden 
Phosphinine (Phosphabenzene) zu generieren.
[4] interessanterweise toleriert der Katalysator 
Nitrilgruppen im substrat und setzt selektiv die 
Phosphaalkine um. Die Phosphinine sind eine 
sehr interessante Verbindungsklasse, beispiels-

Cycloadditionen

Prof. Dr. Marko hapke
johannes-Kepler-Universität Linz
institut für Katalyse (iNca)
marko.hapke@jku.at

werke, hydratation von ionen, organischen und 
biologischen Molekülen, hydrophobe Effekte, 
der Einfluss von Temperatur, Druck und Additi-
ven auf das aggregationsverhalten organischer 
Moleküle und auf die struktur von biomolekü-
len. hauptziel ist die Vorhersage makroskopi-
scher eigenschaften auf Grundlage molekularer 
wechselwirkungen.
Zu unseren Kooperationspartnern gehört bayer 
Pharmaceuticals.

Die arbeitsgruppe Ludwig ist sowohl an der 
Universität rostock als auch am Leibniz-institut 
für Katalyse angesiedelt. Der Forschungsbereich 
am Leibniz-institut konzentriert sich zunächst 
auf den einsatz der schwingungsspektroskopie 
in der Katalyse. Dies umfasst den aufbau einer 
hochdruck in-situ-ir-spektroskopie, die Opti-
mierung der experimentellen anordnung sowie 
die entwicklung und anwendung von Program-
men zur entfaltung der schwingungsspektren. 
berechnete schwingungsspektren unterstützen 
die interpretation der gemessenen spektren 
und erlauben Vorhersagen für die Empfindlich-
keit der ir-spektroskopie. Die schwingungs-
spektroskopischen eigenschaften können mit 
resultaten aus der NMr-spektroskopie korre-
liert und so daraus struktur-eigenschaftsbezie-
hungen gewonnen werden.
Darüber hinaus beschäftigt sich unsere ar-
beitsgruppe „Physikalische und theoretische 
chemie“ in der chemie mit der Untersuchung 
von Clustern, Flüssigkeiten und Grenzflächen. 
Mit einem geeigneten Methodenspektrum 
schlagen wir eine brücke zwischen experiment 
und theorie. Dabei stehen der ir-, raman- und 
NMr-spektroskopie quantenchemische rech-
nungen, cPMD-simulationen und klassische 
Molekulardynamische simulationen gegenüber. 
Dieses Methodenspektrum möchten wir peu à 
peu auch für das Verständnis von Prozessen in 
der Katalyse einsetzen.

wichtige themengebiete sind:
anomalien, struktur und Dynamik von wasser 
und wässrigen Lösungen, eigenschaften ioni-
scher Flüssigkeiten, Wasserstoffbrückennetz-

Uni in Leibniz - assoziierte hochschulforschungsgruppen

Schwingungsspektroskopie
Prof. Dr. ralf Ludwig
Universität rostock
Physikalische und theoretische chemie
ralf.ludwig@uni-rostock.de

[1] b. Golub, K. Fumino, P. stange, V. Fossog, r, hempelmann, D. Ondo, D. Paschek, r. Ludwig, J. Phys. Chem. B, 2021, 125, 4476-
4488. balance between contact and solvent-separated ion Pairs in Mixtures of the Protic ionic Liquid [et3Nh][MesO3] with water 
controlled by water content and temperature. [2] e. shelepova, r. Ludwig, D. Dietmar; N. N. Medvedev, J. Mol. Liq. 2021, 329, 
115589. structural similarity of an ionic liquid and the mixture of the neutral molecules. [3] F. Ullah, s. irshad, s. Khan, M. a. hashmi, 
r. Ludwig, t. Mahmood, K. ayub, J. Phys. Chem. Solids, 2021, 151, 109914. Nonlinear optical response of first-row transition metal 
doped Al12P12 nanoclusters; a first-principles study. [4] S. Irshad, F. Ullah, S. Khan, R. Ludwig, T. Mahmood, K. Ayub, Opt. & Laser 
Technol. 2021, 134, 106570. First row transition metals decorated boron phosphide nanoclusters as nonlinear optical materials with 
high thermodynamic stability and enhanced electronic properties; a detailed quantum chemical study.

abb. 1: Mit hilfe des bruker VerteX 80 Ftir spek-
trometer + stopped-Flow-einheit können ra-
pid-scan-Ftir-experimente durchgeführt werden. 
ein gasgelagerter scanner mit Geschwindigkeiten bis 
320 kHz ermöglicht bei einer Auflösung von 2 cm-1 
die aufnahme von von ir-spektren im abstand von 
100 ms. in Verbindung mit einer stopped-Flow-ein-
heit können so studien zur Kinetik homogener reak-
tionen erfolgen. (r. Ludwig)

(abb.: M. hapke)
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[1] M. sawall, c. ruckebusch, M. beese, r. Francke. a. Prudlik, K. Neymeyr, Anal. Chim. Acta 2022, 1233, 340448. an active constraint 
approach to identify essential spectral information in noisy data. [2] t. andersons, M. sawall, K. Neymeyr, J. Math. Chem. 2022, 60, 
1750-1780. analytical enclosure of the set of solutions of the three-species multivariate curve resolution problem. [3] D. Meinhardt, 
h. schröder, j. hellwig, e. steimers, a. Friebel , t. beweries, M. sawall, e. von harbou, K. Neymeyr, J.  Magn. Reson. 2022, 339, 107212. 
Model-based signal tracking in the quantitative analysis of time series of NMr spectra. [4] K. Neymeyr, M. sawall, a. c. Olivieri, J. 
Chemom. 2021, 35, e3363. On the signal contribution function with respect to different norms. [5] M. Sawall, K. Neymeyr, J. Chemom. 
2021, 35(3), e3316. On the Area of Feasible Solutions for rank-deficient problems: I. Introduction of a generalized concept.

durch entsprechende Programmimplementie-
rungen begleitet. am LiKat bestehen Koope-
rationen vorrangig mit den Gruppen von Prof. 
brückner (börner/Kubis) sowie Profs. Francke 
und Ludwig.
eine aktuelle Fragestellung ist die Methode-
nentwicklung zur Subsystemidentifikation und 
–analyse in Zusammenarbeit mit der aG Francke 
für spektroelektrochemische Daten.[1] hervorzu-
heben ist die Identifikation von „essential spect-
ral information“ für gestörte/verrauschte Daten. 
solche analysen bestimmen solche teile einer 
Messserie, die einen Einfluss auf die Eindeutig-
keit der Lösungen haben. 
Zudem analysiert die arbeitsgruppe Daten mit 
einem Rangdefizit, welche im Zusammenhang 
mit bestimmten reaktionskinetiken wie der 
Michaelis-Menten Kinetik auftreten. solche 
Rangdefizite erschweren die Reinkomponente-
nextraktion und stellen eine besondere heraus-
forderung dar.[2,5] 
Für NMr-Daten entwickeln wir splinebasierte 
Peakverfolgungstechniken für Zeitreihenanaly-
sen.[3] aktuell verfolgen wir einen ansatz mittels 
neuronaler Netze, bei dem das Netz die Para-
meter einer summe von Funktionen im sinne 
optimaler Modellbildung schätzen soll.

Die themengruppe „Numerische analyse“ ent-
wickelt chemometrische analysewerkzeuge für 
die extraktion von reinkomponenteninformatio-
nen aus hochdimensionalen spektroskopischen 
Messdaten und setzt dafür mathematische Me-
thoden etwa der Optimierung, der numerischen 
linearen algebra und der Modellierung ein. 

ausgangspunkt sind hochaufgelöste spektren-
serien chemischer reaktionssysteme. aus diesen 
Daten soll auf die Zahl der beteiligten chemi-
schen Komponenten, deren spektren und die 
zugehörigen Konzentrationsprofile geschlossen 
werden. Das Lambert-beersche Gesetz gibt der 
Zerlegungsaufgabe die Form eines nichtnega-
tiven Matrixfaktorisierungsproblems, welches 
im regelfall viele und zudem sehr verschiedene 
Lösungen besitzt. 
Die arbeitsgruppe entwickelt werkzeuge für die 
handhabung und Visualisierung dieser Lö-
sungsmengen mit dem Ziel, die chemisch rele-
vanten Lösungen zu extrahieren. Damit stellen 
wir chemikerinnen und chemikern analyse-
werkzeuge zur Verfügung, die ein tieferes Ver-
ständnis insbesondere katalytischer reaktions-
systeme der homogenen Katalyse ermöglichen. 
Die numerische Verfahrensentwicklung wird 

PD Dr. Mathias sawall
Universität rostock
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[1] j. bresien, D. Michalik, a. schulz, a. Villinger, e. Zander Angew. Chem. 2021, 133, 1530 – 1535; Angew. Chem Int. Ed. 2021, 60, 1507 
– 1512. aza-diphospha-indane-1,3-diyls: a class of resonance-stabilized biradicals. [2] t. Völzer, h. beer, a. schulz, s. Lochbrunner, 
j. bresien Phys. Chem. Chem. Phys. 2021, 23, 7434 – 7441. Photoisomerization of a P-based diradical: Ultrafast dynamics through a 
conical intersection. [3] K. bläsing, r. Labbow, a. schulz, a. Villinger Angew. Chem. Int. Ed. 2021, 60, 13798 – 13802. silylated sulfuric 
acid: Preparation of a tris(trimethylsilyl)oxosulfonium [(Me3si-O)3sO]+ salt. [4] L. szych, Y. Pilopp, j. bresien, a. Villinger, j. rabeah, 
a. schulz Angew. Chem. Int. Ed. 2022, e202114792. A Persistent Phosphanyl-Substituted Thioketyl Radical Anion. [5] L. Eickhoff, L. 
Ohms, j. bresien, a. Villinger, D. Michalik, a. schulz Chem. Eur. J. 2022, 28, e202103983. a Phosphorus based Pacman Dication Gene-
rated by cooperative self-activation of a Pacman Phosphane. [6] j. surkau, K. bläsing, j. bresien, D. Michalik, a. Villinger, a. schulz
Chem. Eur. J. 2022, e202201905. a Lewis acid stabilized Ketenimine in an Unusual Variant of the electrophilic aromatic substitution.

im Vordergrund der experimentellen arbeiten 
steht die synthese und vollständige charakteri-
sierung von neuartigen hauptgruppenmolekül-
verbindungen aus den zuvor beschriebenen 
substanzklassen. Viele der von uns dargestell-
ten Verbindungen sind klein und „überschau-
bar“ und sind daher sehr gut geeignet für eine 
vollständige charakterisierung (Gasphase: ir, 
Massenspektrometrie; Lösung: multinukleare 
NMR-Spektroskopie; Feststoff, Röntgenbeu-
gung, raman-, ir-spektroskopie, Festkörper-
NMr-spektros kopie). Zur einer umfassenden 
charakterisierung einer neuen substanz gehört 
die eingehende Untersuchung von Korrelatio-
nen zwischen:
Struktur ↔ Bindung ↔ Eigenschaften.

Die Forschungsgruppe beschäftigt sich mit an-
organischer und elementorganischer Nichtme-
tall-Molekülchemie aus den bereichen der cN-, 
eN- (e = P, as, sb, bi) und sN-synthese-chemie. 
Die arbeitsgruppe schulz ist sowohl an der Uni-
versität rostock als auch am Leibniz-institut für 
Katalyse angesiedelt. Der Forschungsbereich am 
Leibniz-institut gliedert sich in zwei themenbe-
reiche:
• innovative Ligand- und Materialsynthesen
• Funktionsmaterialien (cN, PN, sN)
wobei die Verknüpfung von hauptgruppe-
nelementverbindungen-Nebengruppenele-
mentverbindungen-Katalyse im Vordergrund 
steht. Weitere Themen finden Sie auf unserer 
Uni-homepage.

Uni in Leibniz - assoziierte hochschulforschungsgruppen
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Intermetallische Kooperativität in supramolekularen 
Komplexverbindungen
Prof. Dr. wolfram seidel
wolfram.seidel@uni-rostock.de

[1] c. timmermann, P. thiem, D. wanitschke, M. hüttenschmidt, j. romischke, a. Villinger, w. w. seidel, Chem. Sci. 2021, 10.1039/
D1sc06149F. Migratory insertion of isocyanide into a ketenyl–tungsten bond as key step in cyclization reactions. [2] s. Ludwig, 
K. helmdach, M. hüttenschmidt, e. Oberem, j. rabeah, a. Villinger, r. Ludwig, w. w. seidel, Chem. Eur. J. 2020, 26, 16811-16817. 
Metal/Metal Redox Isomerism Governed by Configuration. [3] H. Lange, H. Schröder, E. Oberem, A. Villinger, J. Rabeah, R. Ludwig, 
K. Neymeyr, w. w. seidel, Chem. Eur. J. 2020, 26, 11492-11502. Facile synthesis of a stable side-on Phosphinyne complex by redox 
Driven intramolecular cyclisation.

neben terminalem Sauerstoff -O– und Stickstoff 
-Nr– vor allem klassische Donoren der 3. Peri-
ode wie schwefel -s– und Phosphor als -Pr2 in 
betracht. Die entwicklung neuer Koordinations-
motive bzw. Konnektivitäten sowie umfassende 
Untersuchungen zur elektronischen struktur 
und zum kooperativen Verhalten der verbunde-
nen Metallzentren liegen dabei im Fokus unse-
rer arbeiten.
Grundsätzlich gilt es, die elektronischen wech-
selwirkungen der verknüpften Metalle zu er-
kunden. eine potenzielle anwendung unseres 
ansatzes liegt in der entwicklung redoxaktiver 
Metalloliganden für die Katalyse. 

2. Entwicklung neuartiger Dithiolenliganden 
als funktionale Brückenliganden
Die arbeiten zum thema lichtinduzierte La-
dungstrennung und energieübertragung in 
polynuklearen Komplexen basieren auf Un-
tersuchungen mit Phenanthrolin-5,6-dithiolat 
(phendt2‒). Phenanthroline mit Donor-Substi-
tution in der 5,6-Position sind besonders starre 
brückenliganden, die eine vorteilhafte bedin-
gung für sehr schnelle elektronentransferpro-
zesse zwischen verbundenen Metallen erfüllen.

Forschungsgegenstand der Gruppe sind koordi-
nationschemische und metallorganische Frage-
stellungen, wobei die klassische syntheseche-
mie zu den Kernkompetenzen zählt. im Zentrum 
des Interesses stehen dabei kooperative Effekte 
zwischen verschiedenartigen Metallzentren, die 
mit möglichst hoher Effektivität über spezifi-
sche Liganden vermittelt werden. Kooperative 
wechselwirkungen bilden nicht nur die Grund-
lage für moderne, intelligente Materialien wie 
einzelmolekülmagnete oder substanzen für 
die Umwandlung von Licht in speicherfähige 
energieformen, auch die wirkungsweise einer 
großen Zahl von Metalloproteinen basiert auf 
bimetallischen reaktionsmustern. in derartigen 
systemen mit mehreren kooperativ wirkenden 
Metallzentren können reaktionsträge substrate 
aktiviert oder lichtgetriebene Ladungstrennun-
gen als zentralem Vorgang jeder Photokatalyse 
erzwungen werden. 
Unsere Forschungsarbeiten lassen sich dabei in 
folgende zwei themenbereiche einteilen:

1. Untersuchungen zum koordinationschemi-
schen Potential von Alkinliganden, die in bei-
den α-Positionen über Heteroatome verfügen
als Donorzentren für alkinliganden kommen 

Abb. 1: Koordination von Alkinliganden, die in beiden α-Positionen über Heteroatome verfügen

c1-baustein, z. b. für die herstellung von bioba-
sierten carbonaten. Darüber hinaus verwenden 
wir die gewonnenen Produkte als synthesebau-
steine, Lösungsmittel und Monomere z.b. für 
isocyanat-freie Polyurethane sowie als Linker für 
hybridmaterialien. Neben cO2 nutzen wir auch 
andere erneuerbare Rohstoffe, wie Fette und 
deren Derivate, sowie Zucker und terpene.
ein weiterer aspekt unserer Forschung ist die 
evaluierung von recyclingkonzepten für homo-
gene Katalysatoren, z. b. deren immobilisierung 
auf anorganischen trägern unter Verwendung 
neuartiger immobilisierungsmethoden, wie 
Plasmatechniken. Unterstützt wird unsere arbeit 
durch mechanistische Untersuchungen (experi-
mentell, spektroskopisch und theoretisch), die 
in Kooperation mit Kollegen am LiKat und der 
Universität rostock durchgeführt werden. 

wir beschäftigen uns mit der entwicklung und 
anwendung von nachhaltigen katalytischen 
Prozessen. 
ein aspekt unserer arbeit ist die entwicklung 
und implementierung von phosphorbasierten 
Organokatalysatoren und synthesemethoden, 
wie z.B. Halogenierungen, Olefinierungen und 
reduktionen unter Verwendung der Piii/PV-re-
doxkatalyse. Dies ermöglicht es, die Menge an 
Phosphor zu reduzieren, die für wichtige organi-
sche transformationen benötigt wird. 
Darüber hinaus sind wir an der Verwendung von 
häufig vorkommenden Metallen, sogenannten 
„earth abundant metals“, wie z.b. Fe, ca, Mn in 
der Katalyse interessiert. 
ergänzt werden unsere methodischen arbei-
ten durch den Fokus auf die Umwandlung von 
erneuerbaren Rohstoffen. In diesem Zusammen-
hang arbeiten wir an der Nutzung von cO2 als 

Uni in Leibniz - assoziierte hochschulforschungsgruppen
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Der service-bereich analytik unterstützt die 
Forschergruppen im Leibniz-institut für Kataly-
se, indem er die für ein erfolgreiches arbeiten 
notwendigen analytischen Dienstleistungen 
bereitstellt. in enger abstimmung mit den auf-
traggebern werden die benötigten Methoden 
erarbeitet und an die konkreten Fragestellungen 
angepasst. Die analytischen Methoden werden 
hierbei von Mitarbeitern mit langjähriger erfah-
rung betreut. wichtig ist die Kooperation mit 
dem institut für chemie der Universität rostock, 
die in der gemeinsamen Nutzung von Groß-
geräten und gegenseitigem Personalaustausch 
besteht. Den mit der corona-Pandemie verbun-
denen Maßnahmen zum trotz konnte die arbeit 
ohne größere einschränkungen aufrechterhalten 
werden. 

wegen der sehr unterschiedlichen arbeitsrich-
tungen der Forschungsbereiche muss der Gerä-
tebestand sowohl den anforderungen molekül-
chemischer syntheselabors als auch denen der 
Festkörper- und Oberflächencharakterisierung 
gerecht werden. wir bemühen uns, den aktu-
ellen technischen stand zu halten (und gege-
benenfalls auch unkonventionelle Lösungen zu 
finden). So wurden im Berichtszeitraum einige 
Geräte (Gaschromatographie-Massenspektrome-
trie-Kopplung, Titrierstationen) durch Modelle 
der neuesten Generation ersetzt. Die Methoden 
der Elementaranalyse haben im transfer-tech-
nikum neu eingerichtete Laboratorien bezogen. 
Damit sind die arbeitsbedingungen und die or-
ganisatorischen abläufe klar verbessert worden.

Im Bereich der Festkörper- und Oberflächen-
analytik wurden neue Möglichkeiten geschaf-
fen: Die Universität rostock hatte im letzten 
berichtszeitraum zusammen mit dem LiKat 
(im rahmen der interdisziplinären Fakultät) ein 

abb.1 : NMr-Probenröhrchen

Servicebereich Analytik

Hochleistungs-Elektronenmikroskop installiert 
und in Betrieb gesetzt, die Anschaffung eines 
NAP-XPS-Gerätes (Near Ambient Pressure X-ray 
Photoelectron Spectroscopy) für das LiKat war 
aus Mitteln der europäischen Union realisiert 
worden. 

jetzt gelang es ein Rasterelektronenmikroskop 
(Environmental SEM) zu beschaffen, das im Jahr 
2023 seinen Dienst aufnehmen wird.
Diesen drei Geräten ist gemeinsam, dass sie 
nicht nur die bisher übliche Untersuchung von 
substanzproben im hochvakuum gestatten. 
es ist möglich, Katalysatorproben unter einer 
Gasatmosphäre, sozusagen „bei der arbeit“ zu 
beobachten (Veränderungen der Morphologie 
mit Variation von temperatur und Gaszusam-
mensetzung). Nähere informationen dazu im 
bericht des themenfeldes 01 „struktur-reaktivi-
täts-beziehungen“.
Das „environmental seM“ ist gerade im Zusam-
menhang mit dem betriebsbeginn des techni-
kums eine wertvolle ergänzung zum bestehen-
den transmissionselektronenmikroskop (teM), 
da es erlaubt, Beschichtungen und Oberflächen 
von Katalysatorträgern wie Monolithen in ihrer 
Gesamtheit hochauflösend und unter reaktions-
ähnlichen Zuständen zu untersuchen, was im 
teM nicht zerstörungsfrei möglich ist. 
Die analytik leistet weiterhin einen beitrag zur 
außendarstellung des LiKat, da ihre Mitarbei-
ter an Publikationen aller Forschungsbereiche 
beteiligt sind und auch eigene ergebnisse 
publizieren. im rahmen verfügbarer Kapazitäten 
erbringen wir analytische Dienstleistungen für 
externe auftraggeber, sowohl für einrichtungen 
der Universität rostock als auch gelegentlich für 
andere institutionen und Firmen.

Im Service-Bereich Analytik werden derzeit 
folgende Methoden betrieben:

    • Chromatographie (GC und HPLC) 
    • Massenspektrometrie, z. T. mit Chromato-
       graphie-Kopplung (Gc-Ms und Lc-Ms)
    • Hochauflösende Kernresonanz-Spektros-
       kopie (NMr) 
    • Röntgenbeugung an Pulvern und Einkris-
       tallen (XrD)
    • Optische Spektroskopie-Methoden 
       (ir, UV-Vis und cD/OrD)
    • Element-Analytik (AAS, ICP-OES, RFA, 
       Verbrennungsanalyse, titration und Photo-
       metrie einschl. aufschlussmethoden)
    • Photoelektronen-Spektroskopie (ESCA, XPS)
    • Analytische Elektronenmikroskopie 
      (cs-korrigiertes steM) mit eeLs und eDX, 
       künftig auch raster-eM)
    • Kapillar-Elektrophorese (CE)

Elektronenmikroskopie
In einem Rasterelektronenmikroskop (REM, engl. SEM) wird eine Probenoberfläche mit einem fokus-
sierten elektronenstrahl abgerastert und die emittierte strahlung aufgefangen. Dadurch lassen sich 
sowohl die Oberflächenstruktur als auch die elementare Zusammensetzung von Festkörpern in einer 
Größe von einigen Zentimetern mit einer Auflösung im Nanometerbereich untersuchen. Die Auflösung 
ist etwas schlechter als im transmissionselektronenmikroskop (teM) welches bis zu atomaren struktu-
ren aufklären kann, dabei aber die dann sehr dünne (wenige Dutzend Nanometer) Probe durchstrahlen 
muss. ein reM schließt die Lücke zwischen Lichtmikroskopie und teM in der charakterisierung von 
strukturgrößen und ist daher eine wichtige ergänzung.

abb. 2: Das 2020 in betrieb genommene NaP-XPs 
(Near Ambient Pressure X-ray Photoelectron spec-
troscopy)

servicebereich analytik
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Personalia

robert Francke
Nachhaltige Chemie durch Reaktionen unter 
Strom
Mit robert Francke und seiner expertise in der 
präparativen elektrochemie sichert sich das 
LiKat einen erfahrungsvorsprung in einem For-
schungsfeld, das derzeit zu den meistgefragten 
wissenschaftlichen Disziplinen zählt. es geht u.a. 
darum, mit dem einsatz von strom auf nach-
haltige und klimaschonende weise wertvolle 
Grund- und Feinchemikalien zu erzeugen. 2021 
kam robert Francke ans institut, er leitet dort 
den bereich „elektrochemie & Katalyse“ und 
hat seit 2022 eine heisenberg-Professur inne. 
sein team erforscht die Gewinnung sowohl von 
komplexen chemischen Verbindungen als auch 
von einfachen Molekülen, etwa Wasserstoff, 
einem Protagonisten der energiewende, der ja 
ebenfalls unter spannung entsteht: durch elek-
trolyse von wasser. robert Francke studierte 

und promovierte an der Universität bonn, arbei-
tete danach an der University of california und 
habilitierte sich 2020 an der Universität rostock. 
seine Forschungsarbeit wurde früh gefördert, 
er erhielt das Liebig-stipendium vom Fci, dem 
Fonds der chemischen industrie, und war Feo-
dor-Lynen-stipendiat der alexander-von-hum-
boldt-Foundation.

eszter baráth
Harmonie von mehreren Effekten
Mit zehn jahren wollte sie Goldschmiedin wer-
den, doch dann studierte eszter baráth chemie 
– zum Glück für das LiKat, wo sie seit Novem-
ber 2021 den Forschungsbereich „Katalyse & er-
neuerbare Rohstoffe“ leitet. Sie spürt den Druck 
der Öffentlichkeit, „die Umwelt zu schützen und 
auch soziale Verantwortung zu übernehmen“, 
wie sie in einem interview einmal sagte. Und sie 
ist überzeugt, dass chemie und Katalyse diesem 
anspruch gerecht werden. auch weil sie mit 
neuen nachhaltigen synthesewegen für eine 
breite Nutzung erneuerbarer Rohstoffe und Ma-
terialien sorgen. Zu ihren einsichten gehört es, 
dass eine „überzeugende reaktion nicht unbe-
dingt in einem gut definierten dominierenden 
Effekt begründet ist, sondern eher eine schöne 
Harmonie von mehreren Effekten darstellt“. In 

ihrer ausbildung hatte eszter baráth Praktika in 
Ludwigshafen und Kyoto absolviert, sie promo-
vierte in Veszprem, forschte in rennes und hei-
delberg und habilitierte sich 2020 in München. 
seit ende 2022 wird sie auch als Leibniz-Profes-
sorin gefördert. 

Mirko Kirschkowski
Konsolidierung und planvolle Optimierung
seit august 2021 ist Mirko Kirschkowski der 
Kaufmännische Direktor des LiKat, dessen Kurs 
in puncto Finanzen er damals als „Konsolidie-
rung und planvolle Optimierung“ bezeichnete. 
Denn für ein Forschungsinstitut wie dem LiKat 
werde es aufgrund der in Krisenzeiten stark be-
lasteten haushalte von bund und Land schwerer 
als bisher zu wachsen und sich weiterzuentwi-
ckeln. Und natürlich fühle er sich ebenso wie 
der wissenschaftliche Direktor, Matthias beller, 
in hohem Maße dem Steuerzahler verpflichtet. 
Mirko Kirschkowski arbeitete u.a. als Geschäfts-
führer des Deutschen Zentrums für Herzinsuffi-
zienz der Uni würzburg und als Verwaltungsdi-
rektor des sigmund-Freud-instituts in Frankfurt 
am Main. Und als promovierter historiker wisse 

er, „dass die Persönlichkeit von Menschen zu 
allen Zeiten durch unterschiedlichste, auch wi-
dersprüchliche Facetten geprägt wird“. Und dass 
diese Menschen bei aller Unterschiedlichkeit 
miteinander kooperieren und gemeinsam Groß-
artiges hervorbringen können.

Milica Feldt
Theorie der Katalyse
sie hat Physik studiert und sagt von sich, dass 
ihre chemie-Kenntnisse „manchmal etwas 
dürftig“ seien. Das darf man getrost bezweifeln, 
denn immerhin hat das LiKat Milicia Feldt die 
Funktion einer Nachwuchsgruppenleiterin über-
tragen. seit dem herbst 2021 erforscht sie mit 
ihrer Gruppe Nicht-häm-eisenkomplexe. was 
den zwischenmenschlichen Umgang betrifft, 
verwendet Milicia Feldt in einer intranet-Vorstel-
lung anlässlich ihrer arbeitsaufnahme am LiKat 
eine Metapher aus der chemie: Unterschiedli-
che Übergangsmetalle würden sich in ein und 
derselben Umgebung recht unterschiedlich 
verhalten, „genau wie Menschen“. Milicia Feldt 
promovierte in Göttingen. als Postdoc war sie 
unterwegs in der physikalischen chemie (Göt-
tingen und belgrad), in der organischen chemie 

(Münster) und in der Gruppe „theoretical and 
computational chemie“ von jeremy harvey an 
der KU Leuven, belgien. ihre Leistung wurde 
vielfach mit reise-stipendien geehrt und mit ei-
nem Posterpreis auf dem Kongress der interna-
tional society for theoretical chemical Physics 
2019 in tromsø.

Personalia

Foto: e. baráth Foto: M. Feldt
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Osama el-sepelgy
Kombination von Photokatalyse und lichtange-
regter Biokatalyse
seit Mai 2021 forscht Osama el-sepelgy am 
LiKat. er leitet im bereich „angewandte homo-
genkatalyse“ die Nachwuchsgruppe „Moderne 
organische chemie“. Ziel ist die erkundung neu-
artiger Strategien, mit denen sich jene Rohstoffe 
erschließen lassen, die wie das Kohlendioxid 
reichlich vorhanden, aber wenig reaktions-
freudig sind. es geht dabei um die nachhalti-
ge, vor allem klimaschonende Produktion von 
Fein- und Massenchemikalien – eine der her-
ausforderungen des 21. jahrhunderts. Osama 
el-sepelgy konzentriert sich mit seiner Gruppe 
auf die Kombination der Photokatalyse von 
Nichtedelmetallen mit der photoangeregten 
biokatalyse. Osama el-sepelgy studierte chemie 

an der Mansoura University in Damietta, Ägyp-
ten, absolvierte sein Praktikum an der Leipziger 
Universität und promovierte 2014 an der jagiel-
lonen-Universität in Krakau. als Postdoc ging er 
zur rwth aachen, von wo er nach rostock ans 
LiKat wechselte. 

barbara heller
Das Gute tun und öffentlich machen
im sommer 2021 ging barbara heller, zuletzt 
kaufmännische Direktorin des LiKat, in den 
ruhestand. sie studierte an der Universität 
rostock chemie und wurde dort promoviert. ein 
Vierteljahrhundert forschte sie im bereich der 
organischen chemie und Katalyse, zum schluss 
als themenleiterin am ifOK, das 2006 zum Leib-
niz-institut für Katalyse wurde. Dort übernahm 
Barbara Heller die Öffentlichkeitsarbeit, das 
bedeutete u.a., Menschen und Medien über die 
Katalyse und eben die chemie aufzuklären, also 
über ein Fach, das gemeinhin als „schwierig“ 
und unbeliebt gilt. Mit charme, der richtigen 
Portion hartnäckigkeit und dem Grundsatz „tue 
Gutes und rede drüber“ knüpfte sie die Kontak-
te zu den redaktionen und vermochte journa-
listen für die exzellenten Forschungsergebnisse 

aus dem LiKat zu interessieren. später über-
nahm barbara heller den stab des instituts und, 
zunächst kommissarisch, die institutsverwal-
tung. in all diesen Funktionen sorgte sie dafür, 
dass das LiKat mit seinem wissenschaftlichen 
standing und seinem weltweiten renommee in 
auch Nicht-Eingeweihten ein Begriff ist. 

johannes Gerardus de Vries
Nachwachsende Rohstoffe für die Chemie
arbeiten zu den sogenannten Plattformche-
mikalien sind am LiKat eng mit der expertise 
von johannes de Vries verbunden, der ende 
2021 in den ruhestand ging. Dabei geht es um 
eine wende in der chemie, nämlich den ersatz 
von erdöl und erdgas durch nachwachsende 
Rohstoffe. 2014 kam Johannes de Vries, ge-
bürtiger amsterdamer, ans LiKat, er baute den 
Bereich „Katalyse mit erneuerbaren Rohstoffen“ 
auf. wenig später erforschten am LiKat meh-
rere arbeitsgruppen das Potenzial etwa von 
holzabfällen für die chemische Fertigung von 
Grundstoffen. Die Forschung zur Plattformche-
mikalie Levulinsäure z.b. wurde im rahmen des 
Leibniz-wettbewerbs, saw, gefördert. bereits 
vor 20 jahren entwickelte johannes de Vries in 
den Niederlanden ein katalytisches Verfahren, 
mit dem sich im Labor aus holz ein Monomer 

für Nylon herstellen ließ. er hatte in Groningen 
studiert und promoviert. er forschte und lehrte 
in den Usa, Großbritannien, Österreich und den 
Niederlanden, schob Forschungsprogramme 
und  -projekte an und ist bis heute weltweit 
Mitglied wichtiger Gremien von wissenschaftli-
chen Gesellschaften. 

Personalia
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Hürdenlauf zum Wasserstoff – Doktorand entdeckt am LIKAT 
eine neue Art der H2O-Spaltung

Es klingt einfach, und die Natur macht es uns 
vor: Grüne Pflanzen speichern Sonnenergie, 
indem sie – mittels Licht und Chloroplasten – 
Wasser in Wasserstoff und Sauerstoff spalten. 
Die Forschung reizt es, auf ähnliche Weise zum 
Wasserstoffgas (H2) zu gelangen, denn „grün“ 
produziert gilt es als Protagonist einer nachhalti-
gen Energie- und Grundstoffwirtschaft.
Jacob Schneidewind vom Rostocker Leibniz-Insti-
tut für Katalyse hat mit seiner Dissertation einen 
Weg dorthin gezeigt. Er deckte den Mechanismus 
einer neuen Art der Wasserspaltung auf, mit der 
die Photolyse kostengünstig möglich werden 
kann. Der Bericht darüber erschien im Fachma-
gazin Energy & Environmental Science.

Grüner Wasserstoff lässt sich auf unterschied-
liche weise gewinnen. technisch genutzt wird 
aktuell die elektrolyse mittels Katalysator und 
elektrizität, die von wind oder sonne stammt. 
eleganter und womöglich kostengünstiger ist 
freilich die Photolyse, bei der das sonnenlicht 
mithilfe eines Katalysators direkt die wasser-
spaltung bewirkt – ohne Umweg über strom aus 
wind- oder solaranlagen. Unter dem stichwort 
„künstliche Photosynthese“ erkundet die che-
mie derzeit intensiv diesen photokatalytischen 
weg.

Was es braucht: Wasser, Lichtquelle, Katalysa-
tor
Vor 12 jahren berichtete ein team vom weiz-
mann-institut, israel, im Science-Magazin von 
einer chemischen reaktion, bei der ein neuarti-
ger Katalysator mit hilfe von Licht wasser spal-
tete. „Doch niemand verstand, auf welche weise 
das geschah“, sagt Dr. jacob schneidewind. 
„Klar war nur, dass noch niemand diese art der 
wasserspaltung gesehen und beschrieben hat-
te. sie unterscheidet sich auch komplett von der 
natürlichen Photosynthese.“
hier gab es etwas grundsätzlich Neues über die 
wasserspaltung zu lernen. Und einen neuen 
weg zu erkunden, diese Vorgänge technisch zu 
nutzen. Drei jahre studierte jacob schneidewind 

in seiner Promotion am LiKat die Original-re-
aktion der israelischen Kollegen mittels wasser, 
einer Lichtquelle und dem Katalysator aus rut-
henium. Ziel war es, die abläufe auf molekularer 
ebene aufzuklären und die Prozesse am rechner 
zu simulieren.

Vier Hürden für Photonen
Kurze reminiszenz an den bio-Unterricht in 
der sekundarstufe: bei der Photolyse in grünen 
Pflanzen entstehen aus jeweils zwei H2O-Mole-
külen ein Sauerstoff-Molekül (O2) sowie exakt 
vier Protonen des Wasserstoffs (H+) und vier 
elektronen (e-). jacob schneidewind erläutert: 
„Die energie für die Freisetzung der vier elekt-
ronen stammt von ebenfalls vier absorbierten 
Lichtteilchen, den Photonen. Um genügend 
Photonen zu gewinnen, benutzt die Natur meh-
rere absorbierende Zentren.“
Man könne sich die reaktion wie einen ener-
getischen hürdenlauf vorstellen, sagt jacob 
schneidewind. „bis zum Ziel, also der wasser-
spaltung, sind dann vier hürden zu überwinden. 

Photoreaktor im Labormaßstab: Die Kombination 
aus Lichteinstrahlung und dem richtigen Katalysator 
ermöglicht die spaltung von wasser in seine bestan-
teile (symbolbild)

wird auch nur eine davon gerissen, misslingt 
die Photolyse – zumindest für diesen Molekül-
verband.“ soweit der ablauf in der Natur.

Original lässt Fragen offen
im Labor am weizmann-institut erfolgte die 
Photolyse aber nicht an mehreren absorbieren-
den Zentren, sondern nur an einem einzigen 
Punkt. „Das erschien seltsam“, sagt Dr. schnei-
dewind. „Dass ein katalytisches Zentrum allein 
vier Photonen absorbieren würde, ist extrem 
unwahrscheinlich.“ ebenso wenig würde die 
energie eines einzelnen Photons ausreichen, um 
alle vier hürden zu überspringen. Dafür gab es 
keine sinnvolle erklärung.
als Doktorand arbeitete sich jacob schneide-
wind in die Quantenchemie und die Kinetik 
chemischer reaktionen ein, mit deren hilfe er 
reaktionen am rechner modellieren konnte. 
im Labor baute er das israelische experiment 
mit wechselnden Lichtquellen nach, vom kurz-
welligen, energiereichen blauen Licht bis zum 
energieschwachen rotbereich. Kollegen an der 
Universität rostock übernahmen die analysen 
mittels hochgeschwindigkeits-spektroskopie.

Die Lösung: zwei Hürden reichen aus
„es hat uns alle überrascht zu sehen, was da 
im system geschieht“, sagt jacob schneide-
wind. tatsächlich kommt der photokatalytische 
Weg zum Wasserstoff mit zwei Photonen aus 

statt mit üblicherweise vier. Und sowohl die 
absorption der Photonen als auch die eigent-
liche spaltungsreaktion laufen an einem einzi-
gen Zentrum ab, welches aus einem Paar von 
ruthenium-atomen besteht. „wenn das erste 
Photon seine hürde genommen hat, entsteht 
eine neue Verbindung, die das zweite Photon 
absorbiert. Und diese benötigt für die zweite 
hürde sogar weniger energie als für die erste 
hürde nötig war.“ somit lässt sich eine größere 
Bandbreite des Lichts nutzen, was die Effizienz 
deutlich verbessern kann.
strukturell scheint alles aufgeklärt. was folgt 
technisch daraus? „Man könnte z.b. durch-
sichtige Plastikschläuche mit einer suspension 
oder Lösung aus wasser und Katalysator füllen 
und großflächig der Sonne aussetzen“, sagt Dr. 
schneidewind. Dieser ansatz wäre, mit dem 
richtigen Katalysator, drei- bis viermal kosten-
günstiger als die Kombination von solarzellen 
und elektrolyseur. einen geeigneten Katalysator 
dafür plant jacob schneidewind ab herbst mit 
einer eigenen Nachwuchsgruppe an der rwth 
aachen zu entwickeln, wohin er nach seiner Pro-
motion gewechselt ist.
Nachhaltige energie-Konzepte gehen u.a. davon 
aus, künftig grünen Wasserstoff in sonnenrei-
chen regionen zu produzieren und nach europa 
zu importieren. Das wissen aus dem LiKat wird 
helfen entsprechende technologien zu entwi-
ckeln.

Dr. Jacob Schneidewind 
2012 - 2014 Frühstudium an der Universität zu Köln 
(chemie)
2014 - 2015 studium am Yale-NUs college, singa-
pur (Liberal arts)
2015 - 2016 Forschungsaufenthalte bei Prof. Dr. 
robert h. Morris (University of toronto) und Prof. Dr. 
Matthias beller (LiKat, rostock)
2016 - 2016 b. sc. ( chemie, 2016), M. sc. (chemie 
2017) Universität rostock
2017 - 2021 Promotion unter Prof. Dr. Matthias 
beller (LiKat, rostock)
seit 2022 Nachwuchsgruppenleiter an der rtwh 
aachen

aktueller Kontakt: 
schneidewind@itmc.rtwh-aachen.de
Originalpublikation DOi: 10.1039/d1ee01053k

august 2021

Dr. jacob schneidewind in aachen 
(Foto: Martin Grolms)

aus der Presse
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LIKAT-Forscher und APEX entwickeln eine Wasserstoff-Batterie

Chemiker am Leibniz-Institut für Katalyse, LIKAT, 
entwickelten gemeinsam mit der Firma APEX ein 
katalytisches System, das Wasserstoff chemisch 
speichert und in hochreiner Form beliebig wie-
der abgeben kann. Auf dieser Basis könnten in 
Zukunft Anlagen nach dem Prinzip einer Bat-
terie jederzeit und überall Wasserstoff spenden, 
z.B. um Brennstoffzellen zu betreiben. Die For-
schungsgruppe von Dr. Henrik Junge  veröffent-
lichte ihre Erkenntnisse im Fachjournal Nature 
Energy, das die Arbeit von einer Kommentatorin 
zudem als Highlight bewerten ließ. Die Rede ist 
dort u.a. von einer „bemerkenswerten Aktivität“ 
des Katalysators sowie von einer „außergewöhn-
lichen“ Effizienz der chemischen Reaktionen.
tatsächlich kann diese arbeit das weltweite be-
mühen, Öl und Gas als Energierohstoffe abzulö-
sen und cO2-neutrale Prozesse zu nutzen, einen 
guten Schritt voranbringen. Denn Wasserstoff 
ist als künftige basis für den energiesektor zwar 
mittlerweile akzeptiert, wie Dr. henrik junge 
erläutert, allerdings ist seine speicherung immer 
noch problematisch. Wasserstoff ist in Gegen-
wart von Sauerstoff explosiv und als Gas unter 
normalen Bedingungen flüchtig und von gerin-
ger Dichte, weshalb führende Forschungslabore 
vor allem chemische wege seiner speicherung 
erkunden. 

Ameisensäure als Speichermedium
Dr. Duo wei, Postdoktorand am LiKat in 
rostock, verwendete als speichermedium 
für Wasserstoff Ameisensäure und ihre Sal-
ze, sogenannte Formiate. bereits vor einem 
jahr beschrieben die rostocker chemiker im 
Fachjournal Chemical Science, wie sie mittels 
Kohlendioxid aus der Luft und der aminosäu-
re L-Lysin katalytisch Wasserstoff in Formiaten 
speichern . Dr. junge: „Natürlich wäre es ele-
gant, wenn wir im selben system den wasser-
stoff bei Bedarf wieder freisetzen können, um 
ihn zu nutzen.“ Genau das ist mit der aktuellen 
arbeit gelungen. Den Katalysator, der all die 
notwendigen chemischen reaktionen ermög-
licht, entwickelten die chemiker auf der basis ei-
nes Mangan-Komplexes, er kommt also, anders 
als bei den meisten bisherigen hydrierungen 
üblich, ohne edelmetall aus. es gibt weitere Vor-
züge, wie der Direktor des LiKat, Prof. Dr. Mat-
thias beller, erläutert. Normalerweise wird bei 
der Rückgewinnung von Wasserstoff aus Formi-
aten das zur speicherung verwendete Kohlendi-
oxid wieder frei. „wir hingegen halten das cO2 
dauerhaft in unserem reaktionssystem fest.“ Der 
trick besteht darin, dass die Forscher das cO2 an 
eine gewöhnliche aminosäure binden, die in der 
Natur und in uns selber vorkommt. 

Abb. 1: Die Wasserstoff-Batterie basiert auf der kohlenstoffneutralen chemischen Speicherung und Freiset-
zung von h2: cO2, aminosäure (aa) und h2 werden zu Formiat, dem salz der ameisensäure (Fa), umgewan-
delt. Das cO2 verbleibt im Kreislauf (fette Pfeile), was Vorteile hat gegenüber dem cO2-recycling (gepunkte-
te Pfeile). Grafik: LIKAT

Hohe Ausbeuten von 90 bzw. 80 Prozent
Das neu entwickelte reaktionssystem folgt dem 
Prinzip einer elektrischen batterie, mit dem 
Unterschied, dass anstelle von elektrischem 
Strom Wasserstoff genutzt wird. Eine solche 
batterie wird also einmal zu beginn mit cO2 aus 
der Luft befüllt. sie kann dann den Zyklus der 
hydrierung (h2-speicherung) und Dehydrierung 
(h2-Freisetzung) mehrmals durchlaufen, wobei 
stets neuer Wasserstoff in den Speicher geladen 
wird. 
Unter anderem die hohen ausbeuten dieses 
Prozesses – mehr als 90 Prozent für die h2-spei-
cherung und 80 Prozent h2-Freisetzung – hebt 
ein Kommentar hervor, mit dem das journal Na-
ture Energy, solche bahnbrechenden entwick-
lungen üblicherweise bewerten lässt. Die Kom-
mentatorin sheri Lense beeindruckte an dem 
resultat ihrer rostocker Kollegen die „bemer-
kenswerte aktivität“ des Katalysators und eine 
„außergewöhnlich hohe Gesamt-tON“ (tON = 
turnover number, Umsatzzahl) noch nach zehn 
Ladungszyklen. 
ein Verfahren auf dieser basis wird seinen vollen 
charme künftig vor allem dann entfalten, wenn 
der zu speichernde Wasserstoff aus erneuerba-
ren Quellen der region kommt, etwa windkraft 
oder Photovoltaik. henrik junge: „solche Quel-
len sprudeln ja nicht kontinuierlich. Deshalb 
braucht die Wasserstoffwirtschaft auf grüner 
basis große speicherkapazitäten, vorzugsweise 
chemischer art, auch lokal vor Ort.“ 

Patentantrag mit APEX Group
Das alles ist Grundlagenforschung, wie Dr. 
junge betont, doch in hohem Maße geeignet, 
wirtschaft und energiesektor mit klimaneutra-
len Verfahren transformieren zu helfen. hinzu 
kommt, dass die chemie cO2 in der atmosphäre 
zunehmend als Rohstoffquelle erkennt, Aus-
gangsstoff für vielfältige nützliche Produkte, wie 
henrik junge sagt. Für die praktische Nutzung 
wird die Kooperation des LiKat mit der aPeX 
Group sorgen. Dr. Peter sponholz, Leiter für 
Forschung und entwicklung bei aPeX zählt zum 
autoren-team des Nature Energy-Papers. Der 
antrag zu einem gemeinsamen Patent, das von 
aPeX angemeldet wurde, läuft gerade.

abb. 2: LiKat wie in dieser Montage können wir 
uns die Wasserstoff-Batterie der Zukunft vorstellen: 
Die sonne liefert den strom für die elektrolytische 
Produktion (rechts im Bild) von Wasserstoff (H2, 
weiße Kugeln) aus wasser. Der h2 wird wird in den 
batteriespeicher (Kasten in der Mitte) geladen und 
dort mit cO2 (Kombination aus schwarzen und roten 
Kugeln) mittels eines Katalysators und und einer 
aminosäure zu Formiat (Kombination aus roten, 
schwarzen und weißen Kugeln) umgewandelt, bei 
bedarf wieder freigesetzt (ableitung von h2 über die 
gekrümmten Rohre) und z. B. in einer Brennstoffzelle 
(links im bild) genutzt. (bildmontage: LiKat)

Wissenschaftlicher Ansprechpartner: 
Dr. henrik junge (themenleiter „Katalyse für 
energietechnologien“)
telefon: +49 (0) 381 12 81 – 174
e-Mail: henrik.junge@catalysis.de
Original-Publikation:
https://doi.org/10.1038/s41560-022-01019-4
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Leibniz-WissenschaftsCampus ComBioCat: Enzym und Metall 
kombiniert für künftige Katalysatoren

Als Biokatalysatoren bewältigen Enzyme den 
Stoffwechsel aller Lebewesen. Sie tun dies äußerst 
präzise, denn schon eine einzige falsch umgesetz-
te Substanz könnte fatale Folgen für den Orga-
nismus haben. Diese selektive Vorgehensweise 
von Enzymen und ganz allgemein von Proteinen 
nutzen Nachwuchsforscher vom Leibniz-Wissen-
schaftsCampus ComBioCat, um Katalysatoren 
der Zukunft zu entwickeln: sogenannte künstliche 
Metalloenzyme. Kombinationen aus Bio- und 
chemischen Katalysatoren sollen künftig komple-
xe Moleküle z.B. für die Pharmazie zielsicher und 
zuverlässig designen. 

Das Beste aus zwei Welten
am Leibniz-institut für Katalyse in rostock, 
LiKat, ist Doktorand Paul hünemörder im rah-
men des wissenschaftscampus combiocat ge-
rade dabei, einen Kupfer-Katalysator mit einem 
enzym bzw. Protein zu verknüpfen. Der neue 
Katalysator soll gewissermaßen „das beste aus 
zwei welten“ vereinen, erläutert er. „chemische 
Katalysatoren arbeiten schnell und erzeugen 
hohe ausbeuten, leider dabei auch unerwünsch-
te Nebenprodukte.“ Das passiere biomolekülen 
nicht, weil sie „höchst selektiv vorgehen“. 
Die entwicklung von Metalloenzymen ist ein 
neues Forschungsfeld der chemie. am LiKat 
laufen die arbeiten in der Forschungsgruppe 
von esteban Mejìa, Doktorvater von Paul hü-
nemörder. „Die Kunst besteht darin, auf der 
molekularen Ebene Anschlussstellen zu finden, 
an denen sich Protein und Metall verknüpfen 
lassen“, erläutert esteban Mejía. industriell sind 
noch keine künstlichen Metalloenzyme im ein-
satz. es scheiterte nach den worten von Mejía 
und hünemörder bisher auch daran, dass die 
Proteine dazu modifiziert, d.h. gentechnisch 
verändert werden müssen.“ Damit seien sie zu 
teuer, um sie breit zu nutzen. 

Enzym aus der Natur
auf der chemischen seite entschied sich Paul 
hünemörder für Kupfer als reaktives Zentrum. 
Die suche nach einem geeigneten enzym oblag 
biochemikern der Universität Greifswald. ihre 

Wahl fiel auf ein Protein namens Lactococcus 
Multidrug resistance regulator, kurz: Lmrr. als 
Protein bewirkt es in Milchsäurebakterien anti-
biotikaresistenzen. sein Vorteil: es lässt sich so 
verwenden, wie es in der Natur vorkommt, und 
braucht nicht gentechnisch verändert zu wer-
den.
Proteine erlangen ihre wirkung vor allem durch 
ihre komplexe Faltung, ihre Protein-struktur. bei 
LmrR entsteht dadurch eine flache Tasche, „eine 
art schlitz“, wie Paul hünemörder sagt. Das 
brachte ihn auf die idee, den synthetischen teil 
des Katalysators mit jeweils einem Kupfer-atom 
im Zentrum wie eine Münze in diesen schlitz zu 
versenken und auf diese weise mit dem Protein 
zu verbinden. 

Korsett für das Kupfer-Atom
Voraussetzung ist eine art Korsett für das 
Kupfer-atom, ein Katalysator-Gerüst, in der 
Fachsprache Ligand. Die suche nach einer 
geeigneten substanz gestaltete sich nach Paul 
hünemörders worten recht schwierig. einzig 
terpyridin eignete sich, ein sogenannter Pin-
cer-Ligand, der so heißt, weil er dank seiner 
Form den Katalysator gewissermaßen in die 
Zange (engl.: Pincer) nimmt. 

abb. 1: Der Kupfer-Katalysator, der chemische teil 
des künftigen Metalloenzyms, wird getestet, und 
zwar in einer Lösung zyklischer alkene. Die reaktion 
startet unter UV-Licht. (Foto: LiKat/P. hünemörder)

„Das wichtigste aber ist, dass dieser Ligand 
dem Kupfer-System eine sehr flache Struktur 
verleiht“, sagt Paul hünemörder. „womit der 
Katalysator perfekt in den ‚schlitz‘ des enzyms 
passt.“ Nach ersten tests scheint das auch zu 
funktionieren. Das Metalloenzym, das in diesem 
Falle strenggenommen ein „Metalloprotein“ 
ist, soll künftig sogenannte zyklische alkene zu 
Vor- und Zwischenprodukten für Pharmazeutika 
umwandeln. welchen Vorteil bringt es dort?

Bild und Spiegelbild
Zyklische alkene existieren von der struktur her 
oftmals linkshändig und rechtshändig, vorstell-
bar wie bild und spiegelbild. in der Natur sor-
gen die enzyme mit ihrer hochpräzisen kata-
lytischen wirkung, dass nur eine, und zwar die 
„echte“, Variante entsteht. bei einer chemischen 
synthese hingegen können beide Varianten 
erzeugt werden. chemisch sind sie völlig iden-
tisch, doch in ihrer physiologischen wirkung 
unterscheiden sie sich mitunter dramatisch. 
Das schmerzmittel contergan verursachte in 
den 50er jahren schwere Missbildungen an un-
geborenen Kindern, weil es im Organismus der 
schwangeren die bildung einer spiegelbildlichen 
Molekülvariante bewirkte. industriell müssen 
also solche endprodukte bisweilen aufwändig 
getrennt  werden, damit die gewünschte Mole-
kül-Variante zum einsatz kommt.

Genau dies würde durch die Verwendung eines 
künstlichen Metalloenzyms entfallen. Ziel der 
arbeiten in rostock und Greifswald ist es, dass 
die selektive arbeitsweise des Proteins Lmrr 
einzig die gewünschte Form an Zwischenpro-
dukten hervorbringt. chemiker bezeichnen 
diese reaktion deshalb als asymmetrisch. 

Mechanismusforschung
Das Kupfer-Zentrum im Katalysator erledigt 
seine arbeit inzwischen „schnell und verlässlich“, 
wie Paul hünemörder mit seiner studentischen 
Forschungsgruppe im Labor nachweisen konn-
te. Nun heißt es zu beweisen, dass auch der 
Protein-teil des neuen Katalysators funktioniert, 
d.h. die „Händigkeit“ der Ausgangsstoffe er-
kennt und nur die „richtige“ Variante reagieren 
lässt. Mit einem ergebnis rechnet Paul hüne-
mörder im herbst.
Die Forscher sind überzeugt davon, dass künst-
liche Metalloenzyme künftig der chemieindus-
trie einen entscheidenden Vorteil verschaffen 
werden. Und auch theoretisch sind die arbeiten 
ein Gewinn. in analysen zum reaktionsmecha-
nismus identifizierten die jungen Chemiker eine 
Zwischenstufe, die sich als essentiell für den 
chemischen Prozess erwies, aber in der Fachlite-
ratur bisher keine rolle spielte. Die erkenntnisse 
können helfen, das reaktionsprinzip auf andere 
substanzklassen zu übertragen. 

Wissenschaftlicher Ansprechpartner:
Paul hünemörder (Promotionsstudent in der the-
mengruppe „Katalyse & Polymerchemie“
telefon: +49 (0) 381 12 81 – 416
e-Mail: paul.huenemoerder@catalysis.de

abb. 2: Paul hünemörder (Foto: LiKat/Maslack)
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Spürhund für Abbauprodukte von Arzneien – LIKAT vereinfacht 
Verfahren zur Molekülmarkierung mittels Deuterium

Medikamente, die wir zu uns nehmen, werden bei 
ihrem Abbau im Körper chemisch verändert. Bei 
neuentwickelten Wirkstoffen, und nicht nur dort, 
ist es wichtig zu wissen, welche Abbauprodukte 
(Metabolite) dabei entstehen, denn diese können 
unverträglich oder gar schädlich sein. Um solche 
Metabolie aufzuspüren, markieren Chemiker die 
zu untersuchenden Substanzen mit dem Was-
serstoff-Isotop Deuterium. Durch diese Deute-
rierung lassen sich Wirkstoffe bei ihrem Ab- und 
Umbau präzise verfolgen. Am LIKAT in Rostock 
gelang der Forschungsgruppe von Kathrin Junge 
im Bereich von Matthias Beller, die Markierung 
chemischer Verbindungen durch einen neuen 
Katalysator erheblich zu vereinfachen. 

„bei der sogenannten Deuterierung wird eine 
bestimmte Anzahl von Wasserstoff-Atomen im 
Medikament durch Deuterium ersetzt“, erläutert 
Dr. Kathrin junge. Der Unterschied zwischen 
beiden: Während Wasserstoff in seinem Atom-
kern nur ein einzelnes Proton besitzt, enthält 
der Deuterium-Kern zusätzlich zu seinem Proton 
noch ein Neutron. 
Deuterium und Wasserstoff sind sozusagen Ge-
schwister: Isotope des Wasserstoffs. Chemisch 
verhalten sich beide völlig identisch. Nur physi-
kalisch unterscheiden sie sich durch das höhere 
Molekulargewicht von Deuterium. Das gestattet 
es, ein deuteriertes Medikament in jeglichen 
stadien seines abbaus aufzuspüren und zu ana-
lysieren. 
Das Forscher-team berichtet darüber im renom-
mierten Fachjournal Nature Chemistry.

Billiger und nachhaltiger als bisher
weltweit nutzen chemiker für die Deuterierung 
üblicherweise Deuterium-Gas. Dafür benötigen 
sie Katalysatoren, die ein edelmetall, etwa Platin, 
enthalten. Das team am LiKat hingegen ver-
wendet deuteriertes wasser, D2O. Das ist billiger 
und auch besser verfügbar als Deuterium-Gas, 
wie Dr. junge sagt. 
ihre Gruppe entwickelte eigens dafür einen 
Katalysator. Und auch der ist preiswerter und 
nachhaltiger als bisher üblich. „wir verwenden 

eisen anstelle der üblichen edelmetalle und 
benutzen cellulose als trägermaterial, das in der 
holzindustrie abfällt.“ 
Der Katalysator arbeitet, auch das ist ein Un-
terschied, „sehr selektiv“, wie Kathrin junge 
erläutert. Das heißt, er sorgt dafür, dass nicht 
sämtliche Wasserstoff-Atome im Molekül durch 
Deuterium ersetzt werden, sondern nur an be-
stimmten Positionen im Molekül.

Deuterierung: Hot topic der Chemieforschung
Die Molekülmarkierung mittels Deuteriums hilft 
nicht nur Abbaumechanismen von Wirkstoffen 
aufzuklären. Das Deuterium kann, wie Pharma-
zeuten feststellten, Medikamente in ihrer wir-
kung deutlich verstärken. 2017 gab die Us-ame-
rikanische Zulassungsbehörde FDa das erste 
deuterierte Medikament frei. seitdem entwickelt 
sich das Gebiet zum hot topic der chemiefor-
schung, sagt Kathrin junge. 
am LiKat war mit den arbeiten hauptsächlich 
Dr. wu Li befasst. im Labor unterstützt wur-
de er von Florian bourriquen, Doktorand am 
LiKat. beide haben nachweisen können, dass 
ihr Verfahren nicht nur für eine gewählte Mo-
dell-substanz funktioniert, sondern für ein 
breites spektrum von substanzen. sie testeten 
rund 90 Verbindungen, darunter Naturstoffe wie 
aminosäuren und DNa-Nukleotide, hormone 
wie Melatonin und estradiol sowie pharmazeu-
tische Wirkstoffe wie Thyrosol gegen Schilddrü-
senüberfunktion und das antiseptisch wirkende 
thymol. 
Der reaktionsmechanismus für die Deuterie-
rung mittels D2O sowie die struktur der deute-
rierten substanzen wurden durch analysegrup-
pen am LiKat aufgeklärt.

Methode für verbesserte Wirkung von Medi-
kamenten
Die medizinische wirkung solcher deuterierten 
Stoffe einzuschätzen, sei Sache der pharmazeu-
tischen Forschung, sagt Dr. Kathrin junge. Dafür 
stünde nun mit den resultaten aus dem LiKat 
eine Methode bereit, die deutlich einfacher um-
zusetzen ist als die bisherige Verfahrens-

weise. Künftig würden solche aspekte, auch die 
der Nachhaltigkeit, in den Zulassungsverfahren 
von Medikamenten eine viel größere rolle als 
bisher spielen. 
Die neuen erkenntnisse zur Deuterierung wer-
den u.a. in ein aktuelles eU-gefördertes For-
schungsprojekt einfließen, in dem auch mehrere 
europäische Pharma-Firmen mitarbeiten.

Wissenschaftlicher Ansprechpartner: 
Dr. Kathrin junge (themenleiterin „Nachhaltige re-
doxreaktionen“)
telefon: +49 (0) 381 12 81 – 138
e-Mail: kathrin.junge@catalysis.de
Original-Publikation:
‚scalable and selective deuteration of (hetero)arenes‘
https://www.nature.com/articles/s41557-021-00846-
4
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Transfer
„Theoria cum praxi“ - Forschen für die Praxis

Der wissens- und technologietransfer (wtt) 
gilt mittlerweile neben Lehre und Forschung 
als dritte säule der wissenschaft. im sinne der 
Leibniz-Gemeinschaft bedeutet transfer den 
„austausch zwischen wissenschaft und außer-
akademischer welt“, der stets in zwei richtun-
gen erfolgt: einerseits die bereitstellung wissen-
schaftlicher erkenntnisse für gesellschaftliche 
bedarfe oder entscheidungsprozesse, anderer-
seits die integration gesellschaftsgenerierter 
Fragestellungen und Probleme in aktuelle For-
schungsfragen. beides bedarf eines intensiven 
Dialogs auf zielgruppenspezifischer Ebene.

transfer als zentrale aufgabe
Als öffentlich gefördertes Institut sind wir ver-
pflichtet, unsere Forschungsergebnisse zielgrup-
penspezifisch in die Gesellschaft zu vermitteln.
Das LiKat verortet sich an der schnittstelle von 
Grundlagenforschung und angewandter For-
schung. es ist somit ein bindeglied zwischen 
akademischen Forschungseinrichtungen (Uni-
versitäten, institute der Max-Planck-Gesell-
schaft) und industrieller Forschungsabteilungen 
(Unternehmen der chemischen, petrochemi-
schen und pharmazeutischen industrie).
Das LiKat versteht unter wissens- & techno-
logietransfer alle aktivitäten, die dazu dienen, 
wissenschaftliche erkenntnisse und technologi-
en zielgruppengerecht aufzuarbeiten und in die 
außerakademische welt zu transferieren. Dar-
über hinaus ermöglicht der Dialog mit Gesell-
schaft, Politik und wirtschaft das anpassen der 
Forschungsfragen an gesellschaftliche Debatten 
und Problemstellungen.
insbesondere der technologiertransfer, als 
technische Nutzbarmachung und kommerzielle 
Verwertung, gehört schon lange zu den Profil-
konstanten des LiKat. Dies äußert sich in einer 
Vielzahl an transferbeispielen wie industrieko-

operationen, Überführungen und Patentierun-
gen. Die enge einbindung von industriepartnern 
als künftige Nutzer in den Forschungsprozess 
steht beispielhalft für erfolgreichen beidseitigen 
transfer.
Kooperationen mit der wirtschaft sind Grund-
voraussetzung für den technologietransfer 
(technische Nutzbarmachung und kommerzielle 
Verwertung). eine wichtige rolle dabei spielt das 
Catalysis2Scale-transfertechnikum (bild rechts). 
2021 und 2022 waren wissenschaftlerinnen 
und wissenschaftler des instituts an insgesamt 
55 Patentanmeldungen und darüber hinaus an 
zehn Überführungen beteiligt.
Zunehmend gewinnt der wissenstransfer am 
LIKAT als „zielgruppenspezifische und qualitäts-
gesicherte Übersetzung wissenschaftlicher er-
kenntnisse“ sowie umgekehrt als “Übersetzung 
von Problembeschreibungen und bedarfen aus 
wirtschaft, Politik und Gesellschaft in wissen-
schaftliche bearbeitbare Forschungsfragen“ an 
bedeutung. Prädestiniert für solch erfolgrei-
chen wissenstransfer sind Leibniz-Formate wie 
Leibniz fragt, Leibniz im Bundestag oder Book a 
Scientist, an denen sich das LiKat regelmäßig 
beteiligt. 
Wissenstransfer findet u. a. durch wissenschaft-
liche ausbildung, Veranstaltungen wie der 
sommer-workshop rostock’s eleven und die 
„Lange Nacht der wissenschaften“, Pressearbeit, 
soziale Medien, besuche von schüler:innen, der 
Durchführung von Praktika und der beteilung 
an diversen öffentlichkeitswirksamen Veranstal-
tungsreihen (wissenskarawane, Girlsday, tag der 
Naturwissenschaften etc.) statt.
allen Mitarbeiter:innen des LiKat steht eine 
transferbeauftrage zur seite. 
Es gibt klare Definitionen, Regeln und Empfeh-
lungen zu transferaktivitäten in der Strategie 
2023. 
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Das Catalysis2Scale-Technikum

Mit dem institutseigenen und im Nordosten 
Deutschlands einzigartigen transfer-technikum 
zur erprobung und Überleitung von chemischen 
Forschungsergebnissen aus dem Labor in die 
Praxis (Pilotmaßstab) schafft das LIKAT ein wei-
teres alleinstellungsmerkmal. 
Die „Kreislaufwirtschaft“ als Gebot künftiger 
Produktionsabläufe wird die strategische rich-
tung für Untersuchungen im technikum vorge-
ben: hauptsächlich werden Prozesse untersucht, 
die cO2 in wertvolle und nachhaltige Stoffe 
umsetzen, wie synthetische Treibstoffe und 
Grundchemikalien.

Abscheidung von CO2 aus der atmosphäre und 
Punktquellen (grüner Kohlenstoff)
erzeugung von grünem Wasserstoff und dessen 
Umwandlung zu (kohlenstoffbasierten) E-Fuels 
und nachhaltigen chemikalien
Etablierung der Forschungsfabrik Wasserstoff MV
herstellung und weiterentwicklungen von inno-
vativen Hochleistungsmaterialien und Katalysa-
toren (Multi-kg-Maßstab)

Hauptforschungsthemen

Arbeitsbeginn  Herbst 2019
Eröffnung   4. Juli 2022

Gesamtkosten  ca. 12,5 Mio. €

Funktionsgebäude: 5 Labore, 7 büros, Messwarte 
und Lagerfläche für Ausgangsstoffe sowie Pro-
dukte
Versuchshalle: Geschossfläche von 750 m² für 
Pilotanlagen mit flexiblen Raumtrennsystemen, 
begehbaren abzügen, autoklavenräumen (für 
arbeiten unter hohem Druck, explosionsschutz 
integriert) 

Infrastruktur: Photovoltaik & stromspeicher, 
Elektrolyseur & Wasserstoffspeicher, CO2-ab-
scheidungsanlage & speicher, abluftreinigung

Gebäude

Das technikum verfügt über ein Funktionsge-
bäude und eine Gebäudehalle für den infra-
strukturbereich. In der 750 m² großen Halle ist 
die gleichzeitige Durchführung mehrerer Pilotie-
rungen möglich. Die jeweiligen Projekte/appa-
raturen können durch flexible Raumteilsysteme 
voneinander getrennt werden. 
Eine abgeteilte Lagerfläche für technische Gase 
bzw. Gasbündel (Wasserstoff; Synthesegas, CO2, 
Methan; ca. 30 m²) wird für Anwendungen mit 
diesen substraten vorgehalten. erzeugte Pro-
dukte werden in einem umzäunten außenlager 
(überdacht; 50-75 m²) zwischengelagert.

Gesamtfläche  > 1000 m²
Laborfläche   ca. 200 m²
Bürofläche   ca. 150 m²
Versuchshalle  ca. 650 m²

transfer von wissen aus dem Labor in die 
Praxis – technikum am LiKat in rostock 
am 4. Juli 2022 eröffnet  

Von nun an kann am Leibniz-Institut für Katalyse 
die Anwendungsreife der Erkenntnisse aus dem 
Labor selbst im Pilotmaßstab überprüft werden. 
Das neue „Catalysis2Scale“-Technikum wurde 
nach gut zweieinhalb Jahren Bauzeit am 4. Juli 
feierlich eröffnet. Es bietet u.a. Versuchsständen 
für chemische Reaktionen im Kilogramm-Bereich 
Platz, womit vor allem die Grundlagenforschung 
näher an die Praxis heranrücken wird. Der Bau 
wurde mit ca. 12 Mio. Euro vom Bund und Land 
Mecklenburg-Vorpommern gefördert. 

Mit den Möglichkeiten des technikums wird 
sich das LiKat künftig auch an jenen ausschrei-
bungen für Förderprojekte beteiligen können, 
die einen Nachweis für das Funktionieren der 
Laborchemie im Kilogramm-bereich fordern. 
Damit wird das LiKat noch deutlicher als bis-
her seinem in der satzung verankerten auftrag 
gerecht: Grundlagenforschung an der spitze zu 
betreiben und erkenntnisse daraus einer an-
wendung zuzuführen.  
ein Forschungsschwerpunkt des LiKat liegt in 
der entwicklung neuer Katalysatoren und reak-
tionen, die eine nachhaltige chemie auf basis 
erneuerbarer Rohstoffe und Energie ermögli-
chen. Wasserstoff spielt dabei eine besondere 
Rolle als Energieträger und Rohstoff, sofern er 
aus erneuerbaren Quellen gewonnen wird. am 
technikum werden beispielsweise wege einer 
cO2-neutralen erzeugung und speicherung von 
grünen Kraft- und Rohstoffen aus Wasserstoff 
erprobt. 
Das technikum bietet die Möglichkeit, im LiKat 
entwickelte Katalysatoren für semiindustrielle 
Nutzungen verfügbar zu machen. bisher gibt es 
bundesweit noch keine Forschungseinrichtung, 
die das in dieser Größenordnung kann. 
Mit hilfe einer Förderung durch das wirt-
schaftsministerium Mecklenburg-Vorpommerns 
versorgt sich das technikum über eine Photo-
voltaikanlage mit elektrischer energie. Grüner 
Wasserstoff wird über Elektrolyse generiert und 
cO2 soll aus der Luft gewonnen werden. beide 
Rohstoffe sollen am Technikum in innovativen 
Verfahren zu e-Fuels sowie zu energiespeicher-
medien und Grundchemikalien, wie Kerosin und 
Methanol, verarbeitet werden. sämtliche chemi-
schen Prozesse benötigen neue Katalysatoren, 

die am LiKat entwickelt werden. so gibt es für 
die cO2-abscheidung aus der atmosphäre bis-
her noch keine marktreifen Lösungen.  
Neben den Forschenden des LiKat werden auch 
existenzgründer und etablierte Unternehmen 
am technikum hand in hand arbeiten können 
und voneinander profitieren. Zu den ersten Pro-
jekten gehört die entwicklung eines Demons-
trators für sogenannte Wasserstoff-Batterien, 
die das LiKat gemeinsam mit der Apex Group 
entwickelt.  

Start für die „Forschungsfabrik Wasserstoff MV“ 
– Nordosten als Vorreiter für Technologien der 
Energiewende 
Mit der Vergabe der ersten Fördergelder an das 
Leibniz-institut für Katalyse, LiKat, startet das 
Verbundprojekt „Forschungsfabrik Wasserstoff 
MV“. Gemeinsam mit zwei weiteren Forschungs-
einrichtungen wird das LiKat auf der basis er-
neuerbarer energien Verfahren und technologien 
für cO2-neutrale Produktionskreisläufe erkunden, 
optimieren und zur anwendungsreife führen. Ver-
bundpartner sind neben dem LiKat das rostocker 
Fraunhofer-institut für Großstrukturen der Pro-
duktionstechnik, iGP, und das Leibniz-institut für 
Plasmaforschung und technologie, iNP Greifswald.
Die Forschungsarbeiten werden im LiKat-eigenen 
Catalysis2Scale-technikum erfolgen.  

abb.: Freuen sich über den Fördermittelbescheid für das 
PtX-transfer-Projekt am LiKat: reinhard Meyer, wirt-
schaftsminister Mecklenburg-Vorpommerns und Förder-
mittelgeber (rechts), bettina Martin, wissenschaftsminis-
terin, und Prof. Dr. Matthias beller, Direktor des LiKat. 
Der Bescheid wurde am 4. Juli 2022 zur Eröffnung des 
neuen technikums am LiKat überreicht. (Foto: LiKat)

transfer - Catalysis2Scale transfertechnikum
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Gemeinschaftsfonds ein. er entstand eigens zur 
absicherung von Mitarbeiterinnen und Mit-
arbeitern in befristeten arbeitsverhältnissen 
während einer schwangerschaft, elternzeit oder 
Pflegezeit und ist mittlerweile fester Bestandteil 
des institutshaushaltes. Der Fonds bietet den 
beschäftigten Planungssicherheit und bindet sie 
enger als bisher an das institut.
aktuell sind etwa ein Drittel aller Mitarbeitenden 
am LiKat Frauen. bis 2021 war die Verwaltungs-
leitung durch eine kaufmännische Direktorin be-
setzt, die als teil des Vorstandes gemeinsam mit 
dem wissenschaftlichen Direktor des instituts 
eine Doppelspitze bildet. Der Vorstand bestand 
in den jahren 2021/2022 zu 60% aus Frauen, ein 
anteil, den das LiKat bewahren möchte. in der 
Leitung der Forschungsbereiche und themen-
gruppen sind Frauen hingegen deutlich unter-
repräsentiert. Das wollen wir nachhaltig ändern, 
z.b. durch aktive rekrutierung neuer Mitarbeite-
rinnen. 
Der erfolg der Gleichstellungsarbeit am LiKat 
wird stetig überprüft. Mindestens einmal im jahr 
geben wir geschlechterspezifische Statistiken 
bekannt. in den regelmäßigen evaluierungen 
durch die Leibniz-Gemeinschaft entscheidet u.a. 
der stand unserer Gleichstellungsmaßnahmen 
wesentlich über den Verbleib in der Gemein-
schaft und damit über die weitere Förderung. 
regelmäßig stellt sich das LiKat zudem einer 
Kontrolle im rahmen eines externen audits 
durch das TEQ-Zertifikat. 2020 wurde uns das 
Zertifikat zum vierten Mal in Folge verliehen.

Das LiKat bekennt sich ausdrücklich zu seiner 
Verantwortung, chancengleichheit und Ge-
schlechtergleichstellung aktiv zu fördern, und 
hat dies im jahr 2012 in seiner satzung veran-
kert. Gleichstellung meint dabei nicht nur die 
ermöglichung gleicher chancen der Geschlech-
ter, sondern darüber hinaus die herbeiführung 
von ausgewogenen Geschlechteranteilen durch 
bindende Maßnahmen.
Die Gleichstellungsbeauftragte des LiKat und 
ihre stellvertreterin werden seit 2006 im Vier-
jahresrhythmus gewählt. Maßnahmen zur 
Vereinbarkeit von Beruf und Familie, wie die 
betriebsvereinbarung zur Gleitzeit oder Dual-
Career-Maßnahmen, sind wesentliche bestand-
teile des arbeitslebens am institut. 
während der schul- und Kita-schließungen in 
der corona-Pandemie waren in den jahren 2019 
und 2020 vor allem junge eltern herausgefor-
dert. 
Mit seiner Forschungsarbeit ist das institut in 
wichtige Projekte eingebunden und seinen 
Partnern verpflichtet. Der Laborbetrieb am LIKAT 
wurde deshalb weitestgehend aufrecht erhalten, 
natürlich unter einhaltung der erforderlichen 
Maßnahmen für den Gesundheitsschutz. Von 
anfang an räumte der Vorstand zusätzlich zur 
betrieblich vereinbarten Gleitarbeitszeit allen 
beschäftigten größtmögliche Flexibilität ein, 
damit sie ihren familiären Fürsorgepflichten 
nachkommen können. soweit gewünscht und 
möglich, arbeiten die beschäftigten mobil.
ebenfalls zur Vereinbarkeit von beruf und Fa-
milie richtete das LiKat einen sogenannten 

Chancengleichheit & Geschlechtergleichstellung

2022

Promotionen
ai, han-jun (börner), aydin, Zeynep (Linke), 
chandrashekhar, Vishwas (beller), Dell’acqua, 
andrea (de Vries), Dühren, ricarda (beller), Guo, 
Xuewen (Kragl), Kopf, sara (beller), Krake, eve-
raldo (baumann), Kucmierczyk, Peter (extern) 
(beller), Lang, Moritz (strunk), Mosrati, jawaher 
(wohlrab), Naliwajko, Pawel (strunk), rothe, julia 
(beweries), skrypnik, andrey (Linke), spiegel-
berg, brian (de Vries), sun, Kangkang (extern) 
(beller), wu, Fupeng (börner), Yang, Qingxin 
(Linke), Zhao, Fengqian (börner), 

Master
bossow, Dennis (strunk), staude, josh (strunk), 
rippke, Mirko (beweries), schönke, eric (Fran-
cke), Gräber, Leo (Kragl), Nguyen, Duc Manh 
(extern) (Kragl), Giap Van, hung (strunk), brandt, 
sina (beweries), Gudkova, aija (Francke), scher-
kus, anton (Francke), Gutgesell, Merlin (strunk), 
thaens, jannik (beller), schlapp, janina (bewe-
ries), hollack, johannes (strunk), räsch, erik 
(strunk), Patel, harvi (strunk)

Bachelor
hirte, Paula (extern) (wohlrab), Lorenzen, Lud-
wig (beweries)

2021

Promotionen
budweg, svenja (beller), el-hage, Firas (NG 
Pospech), hauptmann, richy (NG Pospech), 
Hervochon, Julien (extern) (Beller), Iffländer, 
Karl Friedrich (strunk), Kunkel, benny (wohlrab), 
Leonard, David (beller), Liu, Xin (de Vries), Marx, 
Maximilian (beller), Meyer, tim (börner), Ngo, 
anh binh (brückner), Perechodjuk, anna (Linke), 
schneider, carolin (beller), schneidewind, jacob 
(beller), stefanow, Vivian (de Vries), täufer, tobi-
as (NG Pospech), wang, Fan (beller), Yuan, Yang 
(börner), Zhang, Youcan (börner)

Master
Kraußer, Laura (Linke), Leidecker, benedict 
(börner), Löbner, sebastian (wohlrab), Lorenz, 
Felix (strunk), Makhmutov, Denis (extern) (Lin-
ke), Mollaert, Guillaume (extern) (beller), Mürdel, 
Felix (strunk), Phong Dam, Le Quoc (extern) 
(brückner), schömig, Nadja (strunk), trang, 
Pham Minh (Francke), wellnitz, tim (NG he-
ring-junghans)

Bachelor
albrecht, Ole (Francke), hildebrandt, Laura 
(Francke), Zach, Luisa (NG Pospech)

Abschlüsse

abschlüsse
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Gremien, Organe, Services & Vertretungen

Mitgliederversamlung
Prof. Dr. ralf Ludwig Vorsitz, Uni Rostock
Prof. Dr. Norbert stoll, Stellv. Vorsitz, Uni 
Rostock
woldemar Venohr, BM MV
Dr. wenke apt, BMBF
Prof. Dr. wolfgang schareck, Uni Rostock
Prof. Dr. reinhard schomäcker, TU Berlin
Prof. Dr. Karlheinz Drauz
Prof. Dr. Manfred hennecke, BAM (Gast-
Wiss.)
Dr. thomas heidemann, BASF SE
Prof. Dr. Ulrich bathmann, Leibniz-Institut 
für Ostseeforschung Warnemünde  
Prof. Dr. Uwe bornscheuer, Uni Greifswald

Kuratorium
woldemar Venohr, Vorsitz, BM MV
Dr. wenke apt, stellv. Vorsitz, BMBF
Prof. Dr. wolfgang schareck (seit 05/23 
Prof. Dr. elisabeth Prommer), Uni Rostock
Dr. Norbert richter, Symrise AG
Prof. Dr. Michael Dröscher, Gesellschaft 
Deutscher Naturforscher und Ärzte 
(GDNÄ)
Prof. Dr. Manfred hennecke, BAM (Gast-
Wiss.)
Dr. hans jürgen wernicke, DECHEMA
Prof. Dr. barbara albert, TU Darmstadt
Dr. Steffen Hasenzahl, Evonik Operations 
GmbH

wissenschafts- & industriebeirat
Prof. Dr. brigitte Voit, Vorsitz, Leibniz-Ins-
titut f. Polymerforschung
Prof. Dr. ivana Fleischer, stellv. Vorsitz, 
Universität Tübingen
Prof. Dr. hansjörg Grützmacher, ETH Zürich
Prof. Dr. Martin Muhler, Ruhr-Universität 
Bochum
Prof. Dr. richard Fischer, Technische Uni-
versität München
Prof. Dr. rüdiger beckhaus, Carl von Os-
sietzky Universität Oldenburg
Prof. Franziska schönebeck, RWTH Aa-
chen
Dr. Dorit wolf, Evonik Operations GmbH
Prof. Dr. ainara Nova, University of Oslo
Prof. <dr. arne thomas, Technische Uni-
versität Berlin

Das Leibniz-institut für Katalyse (LiKat rostock) ist eine Forschungseinrichtung der Leibniz-Gemeinschaft 
und hat die rechtsform eines eingetragenen Vereins (e.V.). als ein an-institut der Universität rostock ist das 
LiKat ein organisatorisch sowie rechtlich eigenständiges Forschungsinstitut mit den Organen Mitglieder-
versammlung, Kuratorium und wissenschafts- und industriebeirat. Die Finanzierung wird paritätisch durch 
bund und Länder getragen. Die fachliche Zuständigkeit liegt auf seiten des sitzlandes Mecklenburg-Vor-
pommern beim Ministerium für bildung, wissenschaft und Kultur und auf seiten des bundes beim bundes-
ministerium für bildung und Forschung (bMbF). 

Vorstand
Prof. Dr. Matthias beller, Wissenschaftlicher Diektor | Dr. Mirko Kirschkowski, Kaufmännischer Direktor | Prof. Dr. robert Francke | 
Dr. habil. eszter bárath
(bis März 2023 Prof. Dr. angelika brückner und Prof. Dr. jennifer strunk)

themenfeld-sprecher:innen
tF 01  NN (bis 03/2023 Prof. angelika brückner), PD Dr. habil.
           wolfgang baumann 
tF 02  Prof. Dr. evgenii Kondratenko & Prof. haijun jiao
tF 03  Dr. David Linke & Dr.-ing. Udo armbruster
tF 04  Dr. habil. eszter bárath & Dr. ali abdel-Mageed
tF 05  Prof. Dr. robert Francke (bis 05/2023 Prof. Dr. jennifer
           strunk) & Dr. henrik junge
tF 06  Dr. sebastian wohlrab & Dr. bernd Müller
tF 07  Prof. Dr. torsten beweries & Dr. christian hering-junghans

Forschungsbereichsleitung
Dr. habil. eszter bárath
Prof. Dr. Matthias beller
Prof. Dr. torsten beweries
Prof. Dr. armin börner
Prof. Dr. robert Francke
Prof. Dr. evgenii Kondratenko (bis 03/2023 Prof. Dr. angelika 
brückner)
Prof. Dr. Udo Kragl
Dr. David Linke
Prof. Dr. jennifer strunk
Dr. sebastian wohlrab

servicebereichs- & stabsleitung
PD Dr. habil. wolfgang baumann, Analytik
Dr. Mirko Kirschkowski, Verwaltung
andreas schupp, Technik
Dr. sandra hinze, Stab

Uni in Leibniz - assoziierte hochschulforschungsgruppen
Prof. Dr. Malte brasholz, Uni Rostock
Prof. Dr. björn corzilius, Uni Rostock
Prof. Dr. Marko hapke, JKU Linz
Prof. Dr. ralf Ludwig, Uni Rostock
Prof. Dr. Klaus Neymeyr, Uni Rostock
Prof. Dr. axel schulz, Uni Rostock
Prof. Dr. wolfram seidel, Uni Rostock
Prof. Dr. thomas werner, Uni Paderborn

Personalvertretungen
Dr. jens holz, Betriebsrat | Dr. thomas schareina, Datenschutz | Dr. sandra hinze, Gleichstellung | PD Dr. habil. wolfgang baumann, 
Ombudsperson | anja simmula, Schwerbehindertenvertretung | thea Mayer, Paul hünemörder, carolin stein, Doktorand:innen- & 
PostDoc-Vertretung

Matrixstruktur 

als Mitglied der Leibniz-Gemeinschaft steht die beantwortung gesellschaftsrelevanter Forschungs-
fragen im Vordergrund unseres Forschungsansatzes. Dieser ansatz bedarf einer ganzheitlichen und 
interdisziplinären herangehensweise. Konsequenterweise werden die operativen Forschungsarbei-
ten am LIKAT bereichsübergreifend Themenfeldern (TF) zuordnet und spezifische Kompetenzen 
des gesamten instituts gebündelt.

Die Neuorganisation der einzelnen themengruppen zu forschungsbereichsübergreifenden the-
menfeldern fördert transparenz und intensive Kommunikation zwischen allen Forschungsbereichen 
und Themengruppen. Ziel ist es, eine Informationskultur zu entwickeln, die einen effektiven Infor-
mationsaustausch auf allen ebenen fördert: fachlich, organisatorisch, bei gemeinsamen Projekten 
und neuen gemeinsamen antragsstellungen.

Struktur-Reaktivitäts-
Beziehung
NN
Wolfgang Baumann

Kinetik, Theorie &
Mechanismen
EvgeniiKondratenko
Haijun Jiao

Reaktionstechnik &
Implementierung
David Linke
Udo Armbruster

Erneuerbare
Rohstoffe
Eszter Baráth
Ali Abdel-Mageed

Energie &
Umwelt
Robert Francke
Henrik Junge

Effizientere
Prozesse
Sebastian Wohlrab
Bernd Müller

Neue Produkte &
Verfahren
Torsten Beweries
Christian Hering-Junghans

Synergien inder
Katalyse
Eszter Baráth

Sel. Kat. Synthesemethoden
Eszter Baráth

Kat. m. phosphorhaltigen
Materialien
Christian Hering-Junghans
Kat. f. nachhaltige Synthesen
Jagedeesh Rajenahally

Kat. f. nachhaltige Synthesen
Jagedeesh Rajenahally

Sel. Kat. Synthesemethoden
Eszter Baráth
Kat. m. phosphorhaltigen
Matererialien
Christian Hering-Junghans
Kat. f. nachhaltige Synthesen
Jagedeesh Rajenahally

Kat. f. nachhaltige Synthesen
Jagedeesh Rajenahally

Sel. Kat. Synthesemethoden
Eszter Baráth
Kat. m. phosphorhaltigen
Matererialien
Christian Hering-Junghans

Angewandte
Homogenkatalyse
Matthias Beller

Kat. f. Energietechnologien
Henrik Junge
Nachhal. Redoxreaktionen
Kathrin Junge

Theorie der Katalyse
Haijun Jiao

Homog. Kat. f. Life Sciences
Helfried Neumann
Angew. Carbonylierungen
Ralf Jackstell
Kat. f. Energietechnologien
Henrik Junge

Nachhal. Redoxreaktionen
Kathrin Junge

Kat. f. Energietechnologien
Henrik Junge

Nachhal. Redoxreaktionen
Kathrin Junge
Homog. Kat. f. Life Sciences
Helfried Neumann
Angew. Carbonylierungen
Ralf Jackstell

Nachhal. Redoxreaktionen
Kathrin Junge
Homog. Kat. f. Life Sciences
Helfried Neumann

Moderne Konzepte
dermolekularen
Katalyse
Torsten Beweries

Kat. früher Übergangsmetalle
Fabian Reiß
Kat. späterÜbergangsmetalle
Torsten Beweries
Kat. Funktionalisierungen
Jola Pospech

Kat. früher Übergangsmetalle
Fabian Reiß
Mech. d. homog. Katalyse
Hans-Joachim Drexler

Kat. früher Übergangsmetalle
Fabian Reiß
Kat. späterÜbergangsmetalle
Torsten Beweries
Kat. Funktionalisierungen
Jola Pospech

Hydrierungen&
Hydroformylierungen
Armin Börner

Katalyse zuHeterocyclen
Xiao-Feng Wu

Hydrier. & Hydroformyl.
Jens Holz

Katalyse zuHeterocyclen
Xiao-Feng Wu
Hydrier. & Hydroformyl.
Jens Holz

Elektrochemie&
Katalyse
Robert Francke

Molekulare Elektrochemie
Robert Francke

Molekulare Elektrochemie
Robert Francke
Kat.designf. Elektrosynthese
Bernd Müller

Molekulare Elektrochemie
Robert Francke
Kat.design f. Elektrosynthese
Bernd Müller

Methodenfür die
angew. Katalyse
EvgeniiKondratenko

Magn. Res. & Röntgenmeth.
Jabor Rabeah
Opt. Spektroskopie
Christoph Kubis
Reaktionsmechanismen
EvgeniiKondratenko

Magn. Res. & Röntgenmeth.
Jabor Rabeah
Opt. Spektroskopie
Christoph Kubis
Reaktionsmechanismen
EvgeniiKondratenko

Magn. Res. & Röntgenmeth.
Jabor Rabeah
Opt. Spektroskopie
Christoph Kubis
Reaktionsmechanismen
EvgeniiKondratenko

Reaktionsmechanismen
EvgeniiKondratenko

Reaktionsmechanismen
EvgeniiKondratenko

Biokatalyse &
Polymerchemie
Udo Kragl

Polymerchemie & Katalyse
Esteban Mejia
Biokatalyse
Udo Kragl

Polymerchemie & Katalyse
Esteban Mejia
Homogene Kat.mit
ErneuerbarenRohstoffen
Sergey Tin

Polymerchemie & Katalyse
Esteban Mejia
Biokatalyse
Udo Kragl

Katalysatorent-
wicklung &
Reaktionstechnik
David Linke

Hochdurchsatz-Technologie
Uwe Rodemerck
Reaktionstechnik
David Linke

Reaktionstechnik
David Linke

Hochdurchsatz-Technologie
Uwe Rodemerck
Reaktionstechnik
David Linke

Hochdurchsatz-Technologie
Uwe Rodemerck
Reaktionstechnik
David Linke

Heterogene
Photokatalyse
Jennifer Strunk

Photokat. CO2-Reduktion
Tim Peppel
Mikroverfahrenstechnik
Norbert Steinfeldt

Mikroverfahrenstechnik
Norbert Steinfeldt

Heterogenkata-
lytische Verfahren
Sebastian Wohlrab

Oberflächench. d. angew. Kat.
Ali Abdel-Mageed
Anorg. Funktionsmaterialien
Sebastian Wohlrab

Technologieorient. Verf.
Udo Armbruster
Oberflächench. d. angew. Kat.
Ali Abdel-Mageed
Anorg. Funktionsmaterialien
Sebastian Wohlrab

Oberflächench. d. angew. Kat.
Ali Abdel-Mageed
Anorg. Funktionsmaterialien
Sebastian Wohlrab

Technologieorient. Verf.
Udo Armbruster

Technologieorient. Verf.
Udo Armbruster
Anorg. Funktionsmaterialien
Sebastian Wohlrab

Nachwuchsgruppen Moderne organischeChemie
Osama El-Sepelgy
Theorie d. homog. &Biokat.
Milica Feldt

Theorie d. homog. & Biokat.
Milica Feldt

Moderne organischeChemie
Osama El-Sepelgy
Theorie d. homog. &Biokat.
Milica Feldt

Theorie d. homog. &Biokat.
Milica Feldt

Uni in Leibniz
Assoziierte Gruppen

Björn Corzilius ·Marko Hapke ·
Axel Schulz

Ralf Ludwig · Klaus Neymeyr Thomas Werner Malte Brasholz · Klaus 
Neymeyr Wolfram Seidel

Thomas Werner Marko Hapke · Axel Schulz
Thomas Werner

Analytik
Wolfgang Baumann Analytik

07060504030201
Forschungsbereiche

Themenfelder

Matrixstruktur
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Publikationen 2021
[1] s. abbas, F. rashid, e. Ulker, s. 
Zaib, K. ayub, s. Ullah, M. a. Nadeem, 
s. Yousuf, r. Ludwig, s. ali, j. iqbal, 
journal of Biomolecular Structure and 
Dynamics 2021, 39, 1068-1081, an-
ticancer evaluation of a manganese 
complex on heLa and McF-7 cancer 
cells: design, deterministic solvother-
mal synthesis approach, hirshfeld 
analysis, DNa binding, intracellular 
reactive oxygen species production, 
electrochemical characterization and 
density functional theory.

[2] a. M. abdelMageed, K. wiese, a. 
hauble, j. bansmann, j. rabeah, M. 
Parlinska-wojtan, a. brueckner, r. j. 
behm, J. Catal. 2021, 401, 160-173, 
steering the selectivity in cO2 reducti-
on on highly active ru/tiO2 catalysts: 
Support particle size effects.

[3] s. adak, j. rabeah, r. ranjan, t. 
s. Khan, M. K. Poddar, r. K. Gupta, 
t. sasaki, s. Kumar, a. bordoloi, c. 
s. Gopinath, a. brueckner, r. bal, 
Applied Catalysis A: General 2021, 
624, 118305, In-situ experimental 
and computational approach to 
investigate the nature of active site 
in low-temperature cO-PrOX over 
cuOx-ceO2 catalyst.

[4] h.-j. ai, w. Lu, X.-F. wu, Angew. 
Chem. Int. Ed. 2021, 60, 17178-17184, 
Ligand-controlled regiodivergent 
thiocarbonylation of alkynes toward 
Linear and Branched α,β-Unsaturated 
thioesters.

[5] h.-j. ai, X. Ma, Q. song, X.-F. wu, 
Science China Chemistry 2021, 64, 
1630-1659, c-F bond activation un-
der transition-metal-free conditions.

[6] h.-j. ai, j. rabeah, a. brueckner, 
X.-F. wu, Chemical Communications 
2021, 57, 1466-1469, rhodium-cata-
lyzed carbonylative coupling of alkyl 
halides with thiols: a radical process 
faster than easier nucleophilic subs-
titution.

[7] h.-j. ai, F. Zhao, h.-Q. Geng, X.-F. 
wu, ACS Catalysis 2021, 11, 3614-
3619, Palladium-catalyzed thiocar-
bonylation of alkenes toward Linear 
thioesters.

[8] L. al sheakh, t. Niemann, a. Villin-
ger, P. stange, D. h. Zaitsau, a. strate, 
r. Ludwig, ChemPhysChem 2021, 22, 
1850-1856, three in One: the Versati-
lity of hydrogen bonding interaction 
in halide salts with hydroxy-Functio-
nalized Pyridinium cations.

[9] e. alberico, t. Leischner, h. junge, 
a. Kammer, r. sang, j. seifert, w. 
baumann, a. spannenberg, K. junge, 
M. beller, Chem. Sci. 2021, 12, 13101-
13119, hcOOh disproportionation 
to MeOh promoted by molybdenum 
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