Exkurs: Wasser
Das Elixier des Lebens



Wasser — Anatomie eines Molekls
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Elektronenkonfiguration
Sauerstoff

Das vollbesetzte 2s-Orbital sowie die drei p-Orbitale (eins voll besetzt) bilden eine
Tetraederstruktur mit dem Sauerstoffrumpf in der Mitte = zwei nichtbindende
Elektronenpaare und zwei ,bindende” Elektronen

Tetraederwinkel 109° - wird verkleinert (104.5°), wenn sich zwei Wasserstoffatome
anlagern



Das Wassermolekdl ist ein polar-kovalentes Molekul

H

(2.1) Ladungs-Dipol

104.45°

L Unterschiedliche Partialladungen Mehr positiv geladen

Durch die unterschiedlichen Partialladungen kann das Molekul von elektromagnetischen
Wellen mit einer Frequenz im Mikrowellen-Bereich (2.45 GHz) in Schwingungen und
Rotationen versetzt werden

- Erwarmung des Wassers



Vergleich mit zu Wasser homologen Molekilen CO2/ H2S

Schwefelwasserstoff

Elektronegativitatsdifferenz = 0.38
—>sehr schwacher Dipol

Bindungswinkel 91.3° (kaum Hybr.)
Schmelzpunkt -85.7 °C
Siedepunkt -60.2 °C

Differenz 255°

geringere Warmekapazitat

Sauerstoff Sauerstoff

(0)

Kohlenstoff
(C)

Kohlendioxid

Dihydrogenmonoxid
Elektronegativitatsdifferenz = 1.24
- sehr starker Dipol
Bindungswinkel 104.5° (sp3-Hybr.)
Schmelzpunkt 0 °C
Siedepunkt 100 °C

Differenz 100 °

Sehr gutes Losungsmittel
hohe Warmekapazitat

Durch den ausgepragten Dipolcharakter wird Wasser zu einem auRergewdhnlichen Stoff



AulRergewohnliche Eigenschaften von H20 (Auswabhl)

Wasser ist im Gegensatz zu dazu homologen Stoffen tber einen grolsen Temperaturbereich
flissig (unter Normalbedingungen zwischen 0 °C und 100 °C, ohne Berticksichtigung
der Dipoleigenschaften lage der Siedepunkt 46 °C oberhalb des Gefrierpunktes)

Wasser erreicht seine grofSte Dichte unter Normalbedingungen bei +3.98 °C (Anomalie)

Wasser ist der einzige Stoff auf der Erde, der in nennenswerter Menge in allen drei
Aggregatzustanden (fest, flissig, gasformig) vorkommt

Der kritische Punkt des Wassers liegt bei 374.15 °C und 2.21 - 1077 Pa, der Tripelpunkt
bei 0.01 °Cund 611,657 Pa.

FlGssiges Wasser hat eine sehr hohe spezifische Warmekapazitat von 4187 J/(kg:K)
1 Liter Wasser zum kochen bringen - 0.1 kWh Energie

Reines Wasser ist ein Nichtleiter. Durch Losung von Salzen
kann die Leitfahigkeit jedoch sehr schnell zunehmen

Wasser hat eine sehr grolse Oberflachenspannung




Molekulare Struktur von flissigem Wasser
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Kleinster Grundbaustein: Wasser-Tetramer (4 Grundeinheiten) \0....|||..|_|_
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Positiv geladener Teil des Wassermolekiils (O)
zieht negativ geladenen Teil (H) eines anderen

(Dipol-Dipol-Wechselwirkung)

Wassermolekiils an — elektrostatische Anziehung

- Wasserstoffbriicke

Bindungsstarke ~ 5 kJ/mol (~1/10 kovalenter Bindungen)
Typische Lebensdauer einer Wasserstoffbriicke ca. 1-20 ps - -

Wasser neigt zur Clusterbildung (= Vernetzung von Tetrameren), wobei die Neigung

mit steigender Temperatur abnimmt
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Wassercluster und ihre makroskopischen Eigenschaften

Raumliche Vernetzung

—

Wasser-Tetramer als Grundflache
eines Tetraeders (= Pentamer)

T~20 °C = Wéarmeenergie ~ 0.6 kJ/mol -> Bindungsenergie ~ 5 kJ/mol

Ein (meist kurzlebiger) autonomer Zusammenschlu8 von mehreren Wassermolekilen
zu einem groReren Verbund wird als Wassercluster bezeichnet

- grolle Zwischenrdume zwischen den Molekiilen (hat Auswirkungen auf die Dichte)
- bei Temperaturerhohung zerfallen groRere Wassercluster in kleinere
- Wassercluster sind kurzlebige Gebilde im dynamischen Gleichgewicht



Auswirkungen der Clusterbildung auf die makroskopischen

Eigenschaften von Wasser

Anomalie des Wassers: GroRte Dichte (1000 kg/m?3) bei einer Temperatur von 3.98 °C

Wassercluster umschliel3en ein
Volumen, welches bei maximaler
Clusterbildung (d.h. bei T~ 4 °C)
am kleinsten ist.

Temperaturerhohung: Molekile
im Cluster bendtigen mehr Raum
um zu schwingen (Dichte nimmt ab)

Temperaturerniedrigung: Durch
Wandel in pentamere kristalline
Strukturen wird Volumen bendtigt
(Dichte nimmt ab)

—> kristallines Eis enthalt mehr
Hohlraume zwischen den

Dichte p

Wassermolektlen als in fllissigen Wasser
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Sehr hohe Warmekapazitat von fliissigen Wasser

Die Warmekapazitat ist hoch, solange die Cluster weitgehend intakt und untereinander
verschiebbar sind.

- dieser Effekt nimmt oberhalb von T=37 °C schnell ab

- bei T= 38 — 42 °C bricht ein Cluster nach dem anderen auf (es wird immer weniger
Warmeenergie erforderlich, um die Wassertemperatur um 1 ° zu erhéhen)

Problem Fieber: Temperaturanstieg von 37.5 °C ->38.5 °C erfordert eine Warmemenge
von ~ 30 kCal

Cluster zerfallen in den engen Kapillaren des Blutkreislaufs;
Hydrathillen um Na-lonen beginnen sich aufzulsen (Signalweiterleitung

im Nervensystem wird gestort, Muskelfunktionen sind reduziert)

T~40 °C: es droht ein biochemischer Kollaps

- Abtransport der Gberschissigen Warme durch Schwitzen (SchweiR)



Wasser-
Cluster

4°C

-> jdeale
pentamere
Struktur

Ebene:
hexagonales
Muster

Gestortes Muster bei 20 °C und z.T. aufge-
ostes Muster bei 37 °C (noch ~60% intakt)
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Viskositat und Oberflachenspannung
Ungestorte Cluster sind steif, d.h. kaltes Wasser mif3te sich eher wie Sirup verhalten ...

aber -> Einzelmolekile konnen schnell in leicht gestorte Cluster eindringen, temporar
Bricken bilden / aufldsen und somit das Wasser , fluider” machen

Sehr hoher Siedepunkt (100 °C) = Cluster halten Wassermolekile an der Oberflache
fest, weshalb sie nicht so leicht ,abdampfen” konnen

- sehr hohe Oberflachenspannung




Wasser als ideales Losungsmittel
Wasser ist der Stoff mit der groBten Dielektrizitdtskonstanten (Permittivitat) ~ 80

d.h. die Wassermolekul-Dipole konnen die Gitterbindungsenergie von lonenkristallen
soweit herabsetzen, daRR deren Kationen und Anionen dissoziieren und in
Lésung gehen
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In der Fahigkeit, sehr viele verschiedene anorganische und organische Stoffe
zu l6sen, liegt eine wichtige biologische Bedeutung des Wassers, welches auf
diese Weise Reaktionsraume fiir biochemische Reaktionen bereitstellt.

Einige verstorende Tatsachen...

In jedem Mensch (und jedem Hund) sind von
100 Molekulen 99 Wassermolekiile

Ein Mensch (oder ein grolRer Hund) von 75 kg
besteht zu 50 kg aus Wasser

- restliche 25 kg (35 Gewichtsprozente) entfallen
auf die Proteine der Muskeln, die Lipide der
Nerven, Zellwande und Fettgewebe sowie auf

! das Kalziumphosphat der Knochen und Zahne.

Grund: Wassermolekil ist sehr leicht
Organische Molekile sind im Mittel 30x schwerer als ein Wassermolekul

Deshalb: von 100 Molekulen im Menschen ist nur 1 kein Wassermolekdil



Biochemie findet generell im ,wassrigen” Milieu statt

Wasser ist die ideale Substanz des Lebens, weil sich so viele hydrophile
Molekdilsorten in hoher Konzentration darin l0sen lassen

- Hydrathillen kénnen lonen nach aulRen abschirmen, weshalb eine
hohe lonenkonzentration im Wasser moglich wird

- funktionelle Gruppen (Aminogruppe, Zucker, Nukleotide) sind aufgrund
ihrer Polaritat ,, hydrophil“ und damit sehr gut wasserloslich. Sie konnen
Wasser als Reaktionsraume nutzen, in denen die Ausgangsstoffe leicht

durch Diffusion zueinander finden

Apotinari
Ausgezeichneter
Geschmack

Reines Wasser ist geruchs- und
geschmacklos. Deshalb kann 4
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Wasser im Kosmos Durchmesser ~ 30 Lj
Masse > 700 M(Sonne)

Im Orionnebel entstehen pro Tag 10711 km? Wassermolekiile, d.h. eine Menge, die
der 60-fachen Wassermenge der gesamten Erde entspricht.



Herschel- Spektrum (IR) vom Orionnebel
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Ohne Wasser, merkt euch das, war” uns’re Welt ein leeres Fals...




