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Nahezu jede technische Innovation greift auf neue oder zumindest modi�zierte Werksto�e zurück,

die Verfügbarkeit neuer Werksto�e ist also eine wichtige Voraussetzung für Konkurrenzfähigkeit

im technologischen Wettbewerb. Die klassische Aufgabe der Chemie im Rahmen der Materialfor-

schung besteht in der Bereitstellung neuer Feststo�e mit immer besseren Leistungsdaten. Trotz

aller Erfahrung ist man hier häu�g noch auf Zufallsentdeckungen angewiesen, die Vorgehensweise

ist "explorativ".

Es wird ein in sich geschlossenes Konzept für eine rationale Syntheseplanung in der Festkörper-

und Materialchemie vorgestellt. Dieses beruht auf einer Repräsentation der gesamten materiellen

Welt, d.h. aller bekannten und unbekannten Verbindungen, als (lokale) Minima auf einer Energie-

landschaft

Eine voraussetzungsfreie Vorhersage von lohnenden Synthesezielen erfordert die globale Erkundung

dieser Multi-Minima-Landschaft mit theoretischen Methoden. Die Struktur dieser Landschaft (und

damit Existenzfähigkeit und Eigenschaften chemischer Sto�e) ist naturgesetzlich festgelegt und
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damit grundsätzlich deduktiv erschlieÿbar. Allerdings resultiert aus der überwältigenden kombina-

torischen Vielfalt chemischer Kon�gurationen und der groÿen Anzahl erforderlicher Gesamtener-

gieberechnungen ein numerischer Aufwand, der an die Grenzen des gegenwärtig Machbaren geht.

Die als (meta)stabil identi�zierten Kandidaten werden mit erhöhter Genauigkeit nachoptimiert.

Bei endlichen Temperaturen werden die thermodynamischen Zustandsfunktionen berechnet, auf

deren Grundlage Phasendiagramme ohne Verwendung von experimentellen Vorinformationen ab-

geleitet werden können.
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