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Kurzgefasst 

Um eine chemische Umsetzung beur-
teilen zu können, müssen zunächst die 
Mengen und Reinheitsgrade der Aus-
gangsstoffe und Hilfsmittel (u.a. 
Lösungsmittel, Katalysatoren) bekannt 
sein. Die Reinheitsgrade zu ermitteln, ist 
eine Aufgabe der analytischen Qualitäts-
kontrolle. Am Ende der Umsetzung lie-
gen Produkte vor, die voneinander ge-
trennt werden. Mit Hilfe analytischer 
Methoden wird dann aufgeklärt, um wel-
che Stoffe (Hauptprodukte, Nebenpro-
dukte und Abfälle) es sich handelt und in 
welchem Mengenverhältnis sie vorlie-
gen.  

Auf Basis der analytischen Daten wird 
abschließend eine Reaktionsgleichung 
aufgestellt, und es werden Berechnun-
gen der Ausbeute, der Atomökonomie 
und des Umweltfaktors vorgenommen, 
die als Kriterien für die Effizienz einer 
Synthese herangezogen werden kön-
nen, was aber auch seine Grenzen hat, 
wie im Folgenden geschildert wird. 

Green Chemistry 

Ein zentrales Ziel eines Chemiestudiums 
ist es, den Studierenden zu vermitteln, 
dass chemische Synthesen so „grün wie 
möglich“ konzipiert und durchgeführt 
werden müssen [1].  

Im ersten Fachsemester lernt man tradi-
tionell auch das Chemische Rechnen. 
Neben dem korrekten Aufstellen von 
Reaktionsgleichungen spielen dabei 
Begriffe wie Massenwirkungsgesetz, 
Stoffmenge, Massenanteil … eine wich-
tige Rolle. Präparative Laborübungen 
enden üblicherweise mit der Berechnung 
der Ausbeute eines Produktes.  

Ist die Ausbeute ein Kriterium für die 
Effizienz der Synthese oder eher eins für 
das experimentelle Geschick der Prakti-
kantin bzw. des Praktikanten und dann 
ein Maß für die Notengebung? Parame-
ter wie Atomökonomie oder Umweltfak-
tor werden selten berechnet, was aber 

geschehen sollte und wozu wir im Fol-
genden ermutigen möchten.  

Wenn man zwei verschiedene Synthesen 
für ein Produkt miteinander vergleicht, 
gilt diejenige mit der höheren Ausbeute, 
der höheren Atomökonomie und dem 
niedrigeren Umweltfaktor als die „grü-
nere“ Synthese. Aber Vorsicht. Parame-
ter ausrechnen kann man immer, doch 
für eine Gesamtbeurteilung müssen 
noch andere Faktoren hinzugezogen 
werden: insbesondere toxikologische 
und sicherheitstechnische Daten, Ver-
wertbarkeit von Nebenprodukten, 
Recycling von Hilfsstoffen, Abfallentsor-
gung, Verfügbarkeit von Ausgangsstof-
fen sowie Kosten für Chemikalien und 
Apparaturen. An all dies zu denken, da-
für müssen Studierende sensibilisiert 
werden. Im Folgenden tun wir dies an-
hand einiger Beispiele.  

Definitionen 

Die Ausbeute [2] ist das Verhältnis der 

Stoffmenge des tatsächlich erhaltenen 
Zielproduktes zur theoretisch möglichen 
Stoffmenge dieses Stoffes und wird in 
der Regel in Prozent angegeben (Glei-
chung 1) 

Die Atomökonomie AE (auch Atomeffi-

zienz, engl.: atom economy) [3] ist das 

Verhältnis der Molmasse des Zielpro-
duktes zur Summe der Molmassen aller 
Ausgangsstoffe und wird normalerweise 
in Prozent formuliert (Gleichung 2) 

Der Umweltfaktor E (auch E-Faktor, 

engl.: ecological factor) [4] ist das Ver-
hältnis der Summe aller Massen von 
Nebenprodukten und Abfällen zur Masse 
des tatsächlich erhaltenen Zielproduk-
tes (Gleichung 3) 

Ausbeute 

Beginnen wir mit einem Präparat aus un-
serem Einführungspraktikum. Die Auf-
gabenstellung lautet:  

„Lösen Sie bitte 5,00 g 98%iges Kup-
fersulfat-Pentahydrat in 50 ml Wasser, 
rühren eine überschüssige Menge Am-
moniak-Lösung hinzu und fällen den ge-
bildeten tiefblauen Komplex durch Zu-
gabe von 200 ml Ethanol aus. Das ent-
standene Tetraamminkupfer(II)-sulfat-
Monohydrat saugen Sie bitte über einen 
Büchnertrichter mit eingelegtem und 
angefeuchtetem Filterpapier ab, 
waschen es dreimal mit jeweils 10 ml 
Ethanol, trocknen es, indem Sie es im 
Büchnertrichter belassen und Luft 
durchsaugen, wiegen es und berechnen 
die Ausbeute.“ 

Hier die Ausbeuten von drei Studieren-
den: 

• Person A: 102 % 
• Person B: 130 % 
• Person C:   60 % 

Diese sehr unterschiedlichen Ergebnisse 
zu diskutieren, ist im Praktikum der lehr-
reichste Moment. 
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Ausbeute(%) =
𝑒𝑟ℎ𝑎𝑙𝑡𝑒𝑛𝑒 𝑆𝑡𝑜𝑓𝑓𝑚𝑒𝑛𝑔𝑒 𝑑𝑒𝑠 𝑍𝑖𝑒𝑙𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑘𝑡𝑒𝑠 ∙ 100%

𝑚𝑎𝑥𝑖𝑚𝑎𝑙 𝑚ö𝑔𝑙𝑖𝑐ℎ𝑒 𝑆𝑡𝑜𝑓𝑓𝑚𝑒𝑛𝑔𝑒 𝑑𝑒𝑠 𝑍𝑖𝑒𝑙𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑘𝑡𝑒𝑠
 

(Gln 1) 

AE(%)  =  
Molmasse des Zielproduktes ∙ 100%

Summe der Molmassen aller Ausgangsstoffe
 

(Gln 2) 

E =
𝐺𝑒𝑠𝑎𝑚𝑡𝑚𝑎𝑠𝑠𝑒 𝑎𝑛 𝑁𝑒𝑏𝑒𝑛𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑘𝑡𝑒𝑛 𝑢𝑛𝑑 𝐴𝑏𝑓ä𝑙𝑙𝑒𝑛

𝑀𝑎𝑠𝑠𝑒 𝑑𝑒𝑠 𝑍𝑖𝑒𝑙𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑘𝑡𝑒𝑠
 

(Gln 3) 
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Basis der Ausbeute-Berechnung ist die 
Reaktionsgleichung: 

CuSO4∙5H2O + 4 NH3 → 
[Cu(NH3)4]SO4∙H2O + 4 H2O 

Da das Ausgangsmaterial nach Angabe 
des Herstellers nur einen Massenanteil 
von:  

w(Kupfersulfat-Pentahydrat) = 98 % 

besitzt, beträgt die Einwaage an reinem 
Edukt:  

m(CuSO4∙5H2O) = 0,98 ∙ 5,00 g = 4,90 g. 

Mit seiner Molmasse M(CuSO4∙5H2O) = 
249,69 g/mol berechnet sich die 
Stoffmenge an Edukt zu: 

𝑛(CuSO4 ∙ 5𝐻2O) =  

4,90 g

249,69
 g

𝑚𝑜𝑙

=  19,62mmol 

Da Ammoniak im Überschuss eingesetzt 
wird, ist diese Stoffmenge der limitie-
rende Faktor, sodass sie – unter der 
Annahme einer quantitativ ablaufenden 
Komplexbildung – der maximal mögli-
chen Stoffmenge an Zielprodukt ent-
spricht. Mit dessen Molmasse 
M([Cu(NH3)4]SO4∙H2O) = 245,75 g/mol 
berechnet sich die Masse an reinem Ziel-
produkt Tetraamminkupfer(II)-sulfat-
Monohydrat zu  

𝑚([Cu(NH3)4]𝑆𝑂4 ∙ 𝐻2O) =  

19,62 mmol · 245,75
g

mol
=  4,82 g 

Warum haben die drei Studierenden so 
unterschiedliche Ausbeuten erzielt?  

• Person A hat fast optimal gearbeitet. 
Das Filtrat war farblos, was für eine 
(nahezu) quantitative Umsetzung des 
Edukts zum Produkt spricht, denn des-
sen tiefblaue Farbe ist so intensiv, 
dass sie auch noch im Spurenbereich 
zu erkennen wäre. Das Produkt ent-
hält aber offensichtlich noch etwas 
(2 %) Ethanol, das nicht vollständig 
verdampft ist. Das Produkt dürfte also 
noch nicht verkauft werden, denn da-
für müsste es ganz frei von synthese-
bedingten Hilfsstoffen sein. Nach 
einer weiteren Trocknungszeit und 
einer Elementaranalyse mit den prak-
tikumsüblichen Methoden auf Kupfer 
(elektrogravimetrisch), Ammoniak 
(nach Kjeldahl) und Sulfat (gravimet-
risch) könnte es dann vermutlich für 
den Verkauf freigegeben werden.  

• Person B hatte es offensichtlich zu 
eilig. Auch ihr Filtrat war farblos; aber 

sie hat die erforderliche Trocknungs-
zeit des Präparates deutlich unter-
schätzt. Es erhielt noch viel (30 %) 
Ethanol und roch auch danach. 

• Person C hatte in der Versuchsvor-
schrift überlesen, dass das Filter-
papier vor der Filtration angefeuchtet 
werden muss, damit es dicht auf dem 
Büchnertrichter „klebt“. Das trockene 
Filterpapier wurde hingegen von der 
zu filtrierenden Suspension unter-
spült, sodass sich ein Teil des Produk-
tes im Filtrat befand, was deutlich zu 
sehen war. Damit der/die Studierende 
nicht am persönlichen Missgeschick 
bei Experimentieren verzweifelt, spre-
chen wir von einem „verfahrens-
bedingten Ausbeuteverlust“.  

Was ist ökologisch bei dem Experiment 
noch zu diskutieren? 

Neben der Giftigkeit von Kupferverbin-
dungen die Luftbelastungen, die beim 
Verdampfen von Ammoniak und Ethanol 
entstehen und die durch den Laborabzug 
zwar von den Experimentatoren fernge-
halten werden, aber dennoch in die 
Außenluft, also in die Natur, gelangen, 
gibt es das Filtrat, das eine ammo-
niakhaltige Wasser/Ethanol-Lösung ist, 
die mit Schwefelsäure neutralisiert und 
dann der professionellen Chemikalien-
entsorgung zugeführt werden muss. 
Trotz seines quantitativen Reaktions-
ablaufs hat der Versuch einen erhebli-
chen ökologischen Fußabdruck. Abhilfe 
kann hier am besten eine Reduzierung 
der Ansatzgröße schaffen. Ausgehend 
von nur 1,00 g Kupfersulfat-Penta-
hydrat sollten sich die beschriebenen 
Phänomene auch beobachten lassen. 
Aber der größere Ansatz ist natürlich 
ästhetisch schöner. 

Im Organik-Praktikum wird u.a. „Aspirin“ 
hergestellt. Dazu wird Salicylsäure mit 
überschüssigem Essigsäureanhydrid 
umgesetzt. Das Zielprodukt Acetyl-
salicylsäure wird aus Wasser umkristal-
lisiert.  

Ein Student gab ein Präparat ab, dessen 
Schmelzpunkt von 135 °C dem Literatur-
wert entspricht. Seine Ausbeute betrug 
30 %. Wie ist dieses Resultat zu 
beurteilen?  

Der Student ging davon aus, dass (wie 
bei dem oben geschilderten Kupfer-Prä-
parat) die Umsetzung quantitativ er-
folgt. Diese Annahme ist aber falsch, 
denn, wie eine dünnschichtchromato-
graphische Untersuchung des Rohpro-
duktes beweist, enthält dieses etwas 
nicht umgesetzte Salicylsäure. Die 
Berechnung der theoretischen Ausbeute 
wäre also nur möglich, wenn man die 
Gleichgewichtskonstante bei der Tem-
peratur der Reaktionsdurchführung 
kennt.  

Um ein sauberes Produkt zu erhalten, 
musste das Rohprodukt umkristallisiert 
werden, was automatisch mit einem 
Ausbeuteverlust und damit auch einem 
großen ökologischen Fußabdruck ver-
bunden ist. Der Student muss aber kei-
neswegs enttäuscht über seine „ge-
ringe“ Ausbeute sein, sondern bekommt 
Respekt davor, welch enormer Optimie-
rungsbedarf besteht, bis eine erste 
Laborsynthese zu einem ökologisch un-
bedenklichen wirtschaftlichen Blockbus-
ter führt. 

Atomeffizienz 

In einem Gedankenexperiment sollen die 
Studierenden zwei unterschiedliche Ver-
fahren zur „Herstellung von künstlichem 
Benzin“ diskutieren, die auf folgenden 
Reaktionsgleichungen basieren: 

Verfahren A:  
n CO + 2n H2 → [CH2]n + n H2O 

Verfahren B:  
n CO2 + 3n H2 → [CH2]n + 2n H2O 

Die Atomeffizienzen für die beiden Ver-
fahren berechnen sich folgendermaßen: 

𝐴𝐸(𝑉𝑒𝑟𝑓𝑎ℎ𝑟𝑒𝑛 𝐴) =  

𝑛 · 14 
𝑔

𝑚𝑜𝑙
· 100 %

(𝑛 · 28 + 2𝑛 · 2) 
𝑔

𝑚𝑜𝑙

= 44 % 

 

𝐴𝐸(𝑉𝑒𝑟𝑓𝑎ℎ𝑟𝑒𝑛 𝐵) =  

𝑛 · 14 
𝑔

𝑚𝑜𝑙
· 100 %

(𝑛 · 44 + 3𝑛 · 2) 
𝑔

𝑚𝑜𝑙

= 28 % 

Nur aufgrund dieses Kriteriums müsste 
man das Verfahren A als das günstigere 

OH

CO2H
H3C O CH3

O O

+

CO2H

O

CH3

O

+  CH3CO2H  

Abb. 1: Synthese von „Aspirin“ 
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präferieren. Doch Vorsicht mit der 
ökologischen Beurteilung.  

Das Verfahren A ist die klassische 
Fischer-Tropsch-Synthese, bei der eine 
CO/H2-Mischung (sog. Synthesegas) ein-
gesetzt wird, die aus der Kohleverga-
sung (Kohle und Wasser) oder dem 
Steamreforming (Methan und Wasser), 
also aus den fossilen Rohstoffen Kohle 
bzw. Erdgas, stammt. Wenn man das 
entstandene Benzin nachher verbrennt, 
entsteht Kohlenstoffdioxid, welches den 
Treibhauseffekt beschleunigt.   

Das Verfahren B beschreibt die Herstel-
lung von E-Kraftstoff (engl.: E-Fuel, 
electrofuel). Hierbei wird Kohlenstoff-
dioxid aus Abgasen von Industrieprozes-
sen oder aus der Atmosphäre entnom-
men und mit „grünem“ Wasserstoff zur 
Reaktion gebracht, der aus der Elektro-
lyse von Wasser resultiert, die mit 
Ökostrom betrieben wird. Wenn man den 
E-Kraftstoff nachher verbrennt, ent-
steht zwar auch Kohlenstoffdioxid, aber 
nur so viel, wie der Luft zuvor bereits 
entzogen worden ist. Die Ökobilanz 
eines E-Fuels ist also besser als die eines 
Fischer-Tropsch-Kraftstoffes.  

Auch das folgende Beispiel soll verdeut-
lichen, dass eine höhere Atomökonomie 
nicht unbedingt gleichzusetzen ist mit 
einer besseren Ökobilanz. Und zwar sol-
len die Studierenden zwei verschiedene 
Verfahren zur „Herstellung von Ethanol“ 
diskutieren. Die Reaktionsgleichungen 
dazu lauten:  

Verfahren A:  
H2C=CH2 + H2O → CH3CH2OH 

Verfahren B:  
C6H12O6 → 2 CH3CH2OH + 2 CO2 

Die Atomeffizienzen für diese beiden 
Verfahren berechnen sich folgender-
maßen: 

𝐴𝐸(𝑉𝑒𝑟𝑓𝑎ℎ𝑟𝑒𝑛 𝐴) =  

46 
𝑔

𝑚𝑜𝑙
· 100 %

(28 + 18) 
𝑔

𝑚𝑜𝑙

= 100 % 

 

𝐴𝐸(𝑉𝑒𝑟𝑓𝑎ℎ𝑟𝑒𝑛𝐵) =  

2 · 46 
𝑔

𝑚𝑜𝑙
· 100 %

180 
𝑔

𝑚𝑜𝑙

= 51 % 

Auf den ersten Blick ist Verfahren A der 
Sieger. Aber das dabei verwendete Ethen 
ist ein Crackprodukt des Erdöls, also 
eines fossilen Rohstoffes. Beim Verfah-

ren B handelt es sich hingegen um den 
biochemischen Prozess der alkoholi-
schen Gärung. Edukt ist hier der nach-
wachsende Rohstoff Glucose, die aus der 
Fotosynthese stammt, dabei sechs Äqui-
valente CO2 gebunden hat, von denen 
beim Gärungsprozess zwei wieder frei-
gesetzt werden. Bioethanol hat also ge-
genüber dem erdölbasierten Ethanol 
eine günstigere Ökobilanz.   

Umweltfaktor  

Im Green-Chemistry-Curriculum der 
Yale-Universität [5] haben wir ein hüb-
sches Experiment gefunden, dass den 
Begriff Umweltfaktor anschaulich er-
klärt. Ein Student soll eine große Tüte 
Smarties nach Farben sortieren und aus-
zählen. Er darf aber nur eine Sorte, z.B. 
die roten Smarties naschen. Die anderen 
sind für ihn tabu, und er muss sie entsor-
gen. Der Anteil der verschieden gefärb-
ten Schokolinsen ist – vom Hersteller so 
eingestellt – gleich, jeweils 20 % rote, 
grüne, blaue, gelbe und braune Linsen. 
Damit berechnet sich der Umweltfaktor 
für die roten Smarties: 

E(rote Smarties) = 80 / 20 = 4 

Das ist ein ziemlich hoher Wert; und 80 
vom 100 Smarties wegzuschmeißen, um 
nur die 20 roten zu naschen, tut einem 
Süßigkeiten-Freak schon weh. Wenn sich 
nun aber unter den anderen Studieren-
den selektive Liebhaber für grüne, blaue, 
gelbe und braune Smarties finden, wer-
den diese auch verputzt, und der ge-
samte Umweltfaktor berechnet sich zu: 

E(alle Smarties) = 0 / 100 = 0 

Ein ökologischer und ökonomischer Ide-
alzustand – und alle Studierenden sind 
glücklich. Als Wermutstropfen muss ver-
merkt werden, dass die Verpackung der 
Smarties Abfall ist und der Umweltfaktor 
des Smarties-Spiel deshalb doch nicht 
ganz Null ist.   

Nun ein analoges Beispiel aus der in-
dustriellen Chemie. Bei der klassischen 
elektrophilen Chlorierung von Toluol fie-
len para- und ortho-Chlortoluol im Ver-
hältnis 1:1 an.  

Das para-Isomer konnte der Hersteller, 
die Firma Bayer, problemlos verkaufen; 

für das ortho-Isomer war nicht so ein re-
ger Bedarf, sodass der Produzent auf der 
Hälfte davon „sitzen blieb“, den Stoff 
also kostspielig und umweltbelastend 
der chemischen Sondermüllverbren-
nung übergeben musste. Der Umwelt-
faktor für die Trennung der beiden Iso-
meren betrug:  

E(klassisches Verfahren) = 25 / 75 = 0,33 

Dies war nicht akzeptabel – genauso wie 
es nicht hinnehmbar war, die nicht-roten 
Smarties wegzuwerfen –, sodass, der 
Prozess optimiert wurde. Die Lösung 
brachte ein neuer Katalysator [6]. Es 
wurde geheim gehalten, um welchen es 
sich handelte; vielleicht ein sperriges 
Aluminiumorganyl, welches das angrei-
fende Chlor etwas mehr in die sterisch 
weniger behinderte para-Position 
drängte, sodass ein Isomerenverhältnis 
resultierte, das genau den Mengen-
anforderungen des Marktes entsprach. 
Damit ergab sich für das neue Verfahren 
ein idealer Umweltfaktor:  

E(optimiertes Verfahren) = 0 / 100 = 0 

Ein lehrreiches Beispiel dafür, dass Um-
weltschutz nicht immer nur mit Kosten 
verbunden ist, sondern dass eine in jeder 
Hinsicht optimierte Synthese auch am 
besten für die Umwelt und den Profit des 
Unternehmens ist. Ergänzend muss – 
wie bei dem Smarties-Experiment – noch 
auf die als Nebenprodukt anfallende 
Salzsäure eingegangen werden. Da sie 
aber durch Destillation in eine hochreine 
Form gebracht und verkauft werden 
kann, verschlechtert ihr Anfallen die Ge-
samtbilanz des Verfahrens allerdings 
kaum.  

Zum Schluss möchten wir den Umwelt-
faktor in Zusammenhang mit der Gewin-
nung eines wichtigen Übergangsmetalls 
reflektieren, und zwar des Cobalts, 
welches vor allem für das Kathoden-
material in Lithium-Cobaltoxid-Akku-
mulatoren benötigt wird. Die reichhal-
tigsten Erze gibt es in der Demokrati-
schen Republik Kongo. Im Durchschnitt 
weisen sie einen Massenanteil 
w(Co) = 4,2 % auf [7]. Nehmen wir zu-
nächst an, man könnte das Metall ein-
fach so aus dem Erz herausziehen, dann 
würde sich der Umweltfaktor berechnen 
zu: 

E(Co) = 95,8 / 4,2 = 22,8 

Eine riesige Menge Gangart müsste auf 
die Deponie gelegt werden. Das allein 
wäre schon eine energetisch gigantische 
Anstrengung. Entlastend ist, dass die Abb. 2: elektrophile Chlorierung von Toluol 
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Cobalterze im Durchschnitt auch noch 
13,6 % Kupfer enthalten [7], dessen pa-
rallele Gewinnung die Wertschöpfung 
erhöht. Belastend und den Umweltfak-
tor deutlich verschlechternd wirken sich 
hingegen die erforderlichen chemischen 
Aufbereitungsverfahren aus, die mit vie-
len und zum Teil giftigen Chemikalien-
abfällen verbunden sind, bis man 
schließlich ein reines Cobalt(II)-sulfat 
hat.  

Zudem ist die politische Situation in der 
Republik Kongo zu berücksichtigen. 
Machtkämpfe und Korruption machten 
das Cobalt aus diesem Land zu einem 
Konfliktrohstoff. Und da oft Kinder in 
mühseliger und gefährlicher Arbeit die 
Mineralien aus den engen Minen hervor-
holen, verbieten die Menschenrechte 
(ethisch) und das neue Lieferketten-
gesetz (juristisch) den Bezug von Cobalt 
aus dieser Weltregion – eigentlich. Man 
erwägt, auf Manganknollen [8] aus der 
Tiefsee, die auch Cobalt enthalten, aus-
zuweichen. Doch zerstört man durch 
einen Tiefseebergbau nicht bislang weit-
gehend unerforschte Ökosysteme [9]? 

Fazit 

Chemisches Rechnen, meistens auf Basis 
analytischer Daten, muss man beherr-
schen, keine Frage. Trotzdem wird es im 
Anfangsstadium eines Chemiestudiums 
eher als unliebsame Pflichtaufgabe ver-
standen. Wenn Chemisches Rechnen 
aber – wie hier gezeigt – in einen Zusam-
menhang mit Fragen zur Ökobilanz und 
Nachhaltigkeit von chemischen Prozes-
sen gestellt wird, bekommt es einen zu-
sätzlichen und tieferen Sinn. Denn, wie 
eingangs bereits gesagt, müssen Studie-
rende von Anfang an verinnerlichen, 
dass chemische Synthesen so „grün wie 
möglich“ konzipiert und durchgeführt 
werden müssen. Das sind wir unserer 
Zukunft schuldig. 
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