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Mikromandalas ihre volle Wirkung entfalten lassen

Ein neuer Speziationsatlas hilft Forscher*innen dabei, genauere Ergebnisse und neue Entdeckungen zu
erzielen.

Um das bisher schwierig fassbare Verhalten und die Stabilitiat komplexer Metallverbindungen in wassrigen Losungen,
sogenannter "POMs", aufzudecken, haben Forscher*innen an der Universitidt Wien einen Speziationsatlas entwickelt,
der aktuell in Science Advances verdffentlicht wurde. Dieser Durchbruch hat das Potenzial, neue Entdeckungen und
Fortschritte in Bereichen wie Katalyse, Medizin und weiteren Disziplinen voranzutreiben.

Metallatome kénnen mit Sauerstoff winzige 3D-Strukturen bilden, komplizierte Geriiste, die wie Drahtmandalas
aussehen und als "Polyoxometallate" oder kurz "POMSs" bezeichnet werden. Diese POMs sind niitzlich zur Kontrolle
chemischer Reaktionen in Chemie, Biologie oder Materialwissenschaften. Ihre Struktur ist jedoch duRerst variabel und
hangt von winzigen Veranderungen in ihrer Umgebung ab, was es fiir Forscher*innen sehr schwierig macht, ihre
Struktur und damit ihre Funktion fiir verschiedene Anwendungen, von der Medizin bis zur Umweltsanierung,
vorherzusagen.

Nadiia Gumerova und Annette Rompel von der Fakultat fiir Chemie an der Universitit Wien haben nun einen
sogenannten "Speziationsatlas" entwickelt, eine Art Spickzettel, der es Forscher*innen ermdglicht, die erwartete
Struktur und das Verhalten von zehn giangigen POMs fiir beliebige chemische Bedingungen genau zu bestimmen.
Konkret handelt es sich bei diesem Atlas um eine Datenbank, die ein vorhersagendes Modell enthilt, das auch auf
andere als die zehn ausgewdhlten POMs erweitert werden kann. Dadurch werden POM-Artenverteilungen, Stabilitat
und katalytische Aktivitat unter Beriicksichtigung von Faktoren wie pH-Wert, Temperatur, Inkubationszeit,
Pufferlosungen, reduzierenden oder chelatbildenden Substanzen und ionischer Starke ermittelt.

Um zukiinftige Forschung weiter zu unterstiitzen, haben Gumerova und Rompel auch eine "Roadmap" fiir andere
Wissenschafter*innen entwickelt, die Experimente mit eigenen POMs durchfiihren: Durch Auswahl stabiler
POM-Varianten, Auflistung der Anwendungssystemparameter und Durchfiihrung sogenannter
"POM-Speziationsstudien" — Experimente, die die Verdnderung der POM-Struktur unter verdnderten Bedingungen
aufzeigen — konnen Forscher*innen sicherstellen, dass sie die genauesten Ergebnisse erhalten und POMs optimal fiir
ihre Arbeit nutzen.

"Der Speziationsatlas fiir POMs stellt einen bedeutenden Fortschritt in unserem Verstandnis dieser komplexen
Metallverbindungen dar. Daraus gewonnene Erkenntnisse haben das Potenzial, neue Entdeckungen und Fortschritte in
Katalyse, Biologie, Medizin und dariiber hinaus voranzutreiben", so Annette Rompel.
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Der "Speziationsatlas" ermoglicht es Forscher*innen, die erwartete Struktur und das Verhalten von gangigen POMs fiir
beliebige chemische Bedingungen genau zu bestimmen.
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