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CALL QENTER('FMAT') {

RO Oth aan NDIM2M=(NS,...i.m,p..o}.é..cEla —

IDISK=0 import pymol

CALL IDAFI| from cmd import _cmd,lock,unlock,Shortcut
_feedback, fb_module, fb_mask,is_list

IFSTA=1 DEFAULT_ERROR, DEFAULT_SUCCESS, _ra
DO ISYR=1,l

NBR=NORB def resume(fname):

IF(NBR. El r= DEFAULT_EBROR

NB3=(NBR: if o§.path.exlsts(fname):

NENB=NBR: if(re.search(r"\.py$|\.PY$|\.pym$

r = cmd.do("run %s"%fname)

ISYS=ISYI olse:
IS3RS=(I! r = cmd.do("@%s"%fname)
/ DO ISYP=! if is_ok(r):
- NIP=NI! r = cmd.do("log_open %s,a"%fname)
- NOP=NO! if _raising(r): raise pymol.CmdExcept
/ NAESP=I return r
s IF(NOP
i - f 1syq=1: def log_open(fname='log.pml' mode="w' ):
. _AAJ_M‘ I1S3PQ= try:

—— try:
|<: r1 if hasattr(pymol,"_log_file")
() r] if pymol._log_file!=None:
pymol._log_file.close

del pymol._log_file

Pauli & Bohr
und viele mehr
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Eigenschaften vorhersagen: veieniange (m) ——p—p— T 1

| | | | | | | | |
Physikalische Gesetze in M v / @

chemische Konzepte

Gebaude Menschen  Insekten Nadelspitze  Zelle  Molekile Atome Atomkerne

Ubersetzen Strahlungstyp < . EE— oy
) L Radiowelle e |Nnfrarot _‘E Ultraviolett harte Rontgenstrahlen
— Struktur eines Moleklls Mikrowelle £ weiche Rontgenstrahlen

Gammastrahlen

Sj

105 106 107 108 10° 102 101 1012 1013 101 10%5 1016 1017 108 101° 1020
Frequenz (Hz) I I I I 1

e DN kT PO

AM Radio Mikrowelle Radar Menschen Leuchten Rontgen- Radioaktive
gerdte  Elemente

— Optische, vibronische,
magnetische Eigenschaften

E . v 109 108 107 106 1055 104 103 102 101 109 10t 102 103 104 105 106
nerge V) —T—T—T T T T T T T T T T T T T 1
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Chemié und Katalyse fur TR e
eine grunere Zukunft
Umwelteinfluss Liefersicherheit

.Be ICNOFNe .. ICNOFNe
. . sil @ S| et A Na. . i

K Ca Sc ......... Ga Ge .. Br Kr K Ca Sc. Vil \CF .. Co.Cu Zn Ga Ge.
... Mo Tc Ru . . .Sb Te | Xe Rb Sr Y .Nb Mo Tc Ru Rh....Sn.Te

Cs. . ....... TI .. Po At Rn Cs Ba * Hf T .Re Os Ir .... Pb . Po At Rn

| Xe

Fr Ra ** Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Cn Nh FI Mc Lv Ts Og Fr Ra ** Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Cn Nh FI Mc Lv Ts Og
....m.m. B o [ o ) * La Ce pr Nd pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
.Pa U Np Pu AmCm Bk Cf Es Fm Md No Lr ** Ac Th pa U Np Pu AmMCm Bk Cf Es Fm Md No Lr

Criticality score scale

low T __ " high

Adapted by U. I. Kramm from Graedel et al., ,Criticality of metals and metalloids”, PNAS 2015, 112, 4257.
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Criticality score scale

low T __ " high

Adapted by U. I. Kramm from Graedel et al., ,Criticality of metals and metalloids”, PNAS 2015, 112, 4257.
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eine grunere Zukunft

o Sauerstoffreduktion: Relevanz fur grine Mobilitat
 Platin: effizient, stabil, teuer, kritisch
» Eisen: effizient, weniger stabil, gunstiger, grin

02

i e |dentifikation des aktiven Zentrums

e Verstandnis des Reaktionsmechanismus
* Verbesserung der Katalysatorstabilitat

—)

2002230358 2°%: P20

Flow Field
Anode

Flow Field
Cathode

LR Sf X0

Ho 2 2H*+2e-
O2+4H*+4e - 2H20

In collaboration with Prof. U. I. Kramm
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o Sauerstoffreduktion: Relevanz fur grine Mobilitat
 Platin: effizient, stabil, teuer, kritisch
» Eisen: effizient, weniger stabil, gunstiger, grin

e |dentifikation des aktiven Zentrums CH,
e Verstandnis des Reaktionsmechanis
» Verbesserung der Katalysatorstabilil ™

Katalysatormaterial
amorph, heterogen
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Fe TECHNISCHE
Das katalytisch akti o
asS Kaltalytliscn a lve DARMSTADT
(2) Eigenschaften vorhersagen
Spinzustande MoRRbauer-Spektroskopie
A I . I . F rl\lC . 07 I I I I l I I I ’
sor ,e.j S1°=0 ] .\.\ - FeN,Cy, 128
| A @ S=1 0.6F " '
-~ / S~
= 60F 4 ~ A-S=2 1 _
~_ : 412 -
£ ~ g 0.5} - e
g 40 A £ T 15E
~ HE- - = / -
~ m / — 004 // S
L[JQ 20 [ | S ./., 1 <
0.3} 1 05
OF o0 00 O
210 3l0 410 5l0 610 7l0 8.0 9l0 02 210 3I0 4I0 510 6l0 710 8.0 9l0
Number of C-atoms Number of C-atoms

Offene Fragen zum FeNC-Katalysator

ChemComm

Chem. Commun. 2021; Adv. Energy Sust.
Res. 2021; J. Am. Chem. Soc. 2022
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Das katalytisch aktive

-Zentrum

imn]|
]
—|

(3) Vergleich mit dem Experiment

Thermodynamik

Chem. Commun. 2021; Adv. Energy Sust.
Res. 2021; J. Am. Chem. Soc. 2022

6 FeN,C,,
5¢ ——H,0-FeN,C,, 1
4}
3t
o 2f
5
ok
1t .
2} @
3} ) . ) . . El . .
©® @ ® @ 6 @ O
reaction coordinate
Offene Fragen zum FeNC-Katalysator
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AEg|/ mm s

TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

MoRbauer-Spektroskopie

4| i

3t ® .
® @

2| ® © O -

1t ®.  : i

. ® FeN,C,,

02 0 02 04 06 08 1 12 14

8o / MM s™

ChemComm

13




THEORETISCHE CHEMIE: VON DER PHYSIK ZUR KATALYSE 26
Fe TECHNISCHE
- - e ) UNIVERSITAT
DaS katalyt|SCh aktlve U DARMSTADT

-Zentrum

Offene Fragen zum FeNC-Katalysator

11.07.2023 Fachbereich Chemie | Theoretische Chemie | Prof. Dr. Vera Krewald 14



THEORETISCHE CHEMIE: VON DER PHYSIK ZUR KATALYSE 2%

Das katalytisch aktive
-Zentrum

TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

|

(4) Katalysezyklus

Offene Fragen zum FeNC-Katalysator
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