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MODELL UND THEORIEBILDUNG BEI DER
ABLEITUNG VON REAKTIONSMECHANISMEN
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Abstract

Es werden Begriffe wie Hypothese, Modell, Theorie,
Abstraktion etc. wissenschaftstheoretisch erldutert
und auf das Problem der Ableitung von chemischen Re-
aktionsmechanismen bezogen. Dabei wird besonders die
Rolle des Modells und seiner Mathematisierung bei der
Theoriebildung beriicksichtigt.
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1840 erschien in den "Annalen der Pharmacie", hrsg. von
Justus Liebig und Friedrich Wéhler, ein lédngerer Aufsalz von
Justus Liebig "Uber die Erschecinungen der Girung, FiulniB und

Verwesung und ihre Ursachen." 1

1n einem Nachtrag hierzu bemerkt Liebig folgendes: "lMehrere
meiner Freunde, denen ich Gelegenheit hatte, vor dem Abdéruck
meiner Abhandlung die darin entwickelten Ansichten
mitzutheilen, bemerkten mir, daB auch mit der Annahme der neuen
Ursache, welcher ich die Ergcheinungen der Géhrung, Fiulnif
und Verwesung zugeschrieben habe, die Theorie in so Tern etwas
ﬁgfriedigendes lasse, als man nicht eingsdhe, wie und auf welche
Weise diese Ursache, das Zerfallen des Zuckcrs z.B., also die
Erscheinung, bewirke.

Diese Anforderung an eine Theorie gcht cigentlich iiber die
Grenzen der Naturforschung hinaus, denn bei allen Naturer-
scheinungen haben wir Uber die Wirkungsweigse der Ursache,
durch die sie hervorgebracht werden, nur Vorstellungen,
Hypeothesen; sie dienen uns um diese Wirkungsweise zu versinn-
lichen. Diese Art von Ansichten wechseln mit den herrschenden
Ideen der Zeit, sie konnen falsch seyn und sich andern, ohne
daB damit die Existenz der Ursache aufhért; ich habe, soviel
als in meinen Kraften stand, Hypothesen vermieden und mich

3 - =]
nur an die Erscheinungen gehallen." ©

Diese Bemerkung cnthilt m.E. etwas Richliges und etwas Fal-
sches: das Historische von Ideen, hier Hypothesen, wird her-
vorgehoben. Licbig weist iiberzogene Anspriiche an eine konkrete
Theorie zurick, die pewissermaBen der Zeit vorauseilen; er
macht aut den ProzeBcharakter der Erkenntnis aufmerksam und
stellt vor allem klar den Unterschied zwischen realem Objekt
("Existenz der Ursache") und Theorie iiber das Objekt heraus.

Liebig unteracheidetl aber nicht ndher zwischen Hypothegen
und Theorien und meinl anscheinend, ohne golche auszukommen.
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Gerade well die allermeiston Chemiker heute in dem Gebrauch
des Begriffs Thecorie in gar keiner Weise widhlerisch sind,

ihn auf jede, noch so spontane ldee anwenden, habe ich meinen
kurzen Beitrag diesem Thema gewidmet. Desghalb heginne ich

wit einer Begriffsklarung, die sich aul bestimmte, im folgen-
den dargestellle Stufen des Erkenntnisprozesses beuniehb.

Dabei mul notwendigerweise zwischen individuellem und ge-
sellgchaftlichen Erkenntnisprozel unterschieden werden.E)
Letzterer gstellt die Entwicklung der gesamien Erkenntnissc
eginer Gruppe von Menschen, einer Gesellschaft oder der panzen
Menschheit dar.

Ganz grob vereinfacht mul eine synthetische Theorie (dieser
Begriff mull hier schon verwendet werden, obwohl er erst defi-
niert werden =0ll) der wissenzchaftlichen Erkenninis formal
folgende Stufen unterscheiden:

st

bilden die Vorausse tzungen fir die Planung von Experimenten.

1) Hypothesen bzw. Hypothesenhierarchien (Leinfellner

2) Es kdnnen auch Modelle aufgestellt werden, materielle sowie
idedle, die teils hypothetischen, teils theoretischen Cha-
rakter begitzen, Jjedenfalls komplexer sind als cinfache
hypothetische Satze.

3) Experimente werden durchgefiihrt (auf die Kategorie des
Messens kann hier nicht elngegangen werden 5)).

4) Experimente werden im Lichte der HLypothesen oder anhand der
Modelle interpretiert.

5) SchlieBlich werden Gesetze iiber konkrete Zusammenhinge nab-
geleitet, die zu eilner Theorie fiihren, die eine relativ
richtige Darstellung eines Gegenstandes ist. Davon aus-—

gehend konnen wieder ncue Hypothesen erdacht werden.

Ich sagte, das seil eine grobe Vereinfachung. Dies ist vor
allem g0 zu verstehen, dal der konkretc, individuelle Ex-
kenntnisprozell selbstverstindlich nichl so idealisiert und
gradlinig ablduft, teils auch gar keine Experimente notwendig
oder gar mdglich sind. SchlieBlich ist das angegebene Schema
geschlossen, Punkt 5 geht wieder in Punkt 1 iber, bzw. ist
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darin wider cnthalten. Trotzdcm kann man vereinfacht sagen,
Hypothescn und Modelle stellen Bindeglieder zwischen Theorie
und Experiment dar. Insofern wird also auch ihre unbedingte
Notwendigkeit im Erkenntnisprozel klar. Ohne Theorien
und Hypothesen kann kcin Experiment gestallet werden, kdnnen
"Tatsachen" nicht geordnet werden etc. Wic aus anderen Bemer-
kungen von Liebig hervorgeht, vertrat er ganz ausdricklich

diese Anschauung. 6)

Nicht viel spdter als Liebig schrieb Friedrich Engels in dem
Fragment "Dialektik der Natur": "Die Entwicklungsform der
Naturwissenschatt, sowelt sie denkt, ist die Hypothese. Eine
neue Talsache wird beobachtet, die die bisherige Erkldrungs-
weise der zu derselben Gruppe gehtrenden Tatsachen unmdglich
macht. Von diesem Augenblick an werden neue Erklarungsweisen
Bediirfnis - zundchst gegriindet auf nur beschridnkte Anzahl
von Tatsachen und Beobachlbungen. Ferneres Beobachtungsmaeterial
epuriert diese Hypothesen, beseiltigt die einen, korrigiert
die andren, bis endlich das Gesetz rein hergestellt. Wollte
man warten, bis das Material fiirs Geselz rein sei, so hieBe
das, die denkende Forschung bis dahin suspendieren, und das
Gesetz kdme schon deswegen nie zustande." 7

Nun h#ngen andererscits all diese Definitionen von der je-
welligen Wisscenschaftsauffassung des einen oder anderen
Wissenschaftlers ab, damit auch von seiner Weltanschauung.
Man kann sich vielleicht noch darauf einigen, daB die unmittel-
baren Produkte natur- wie gesellschaftswissenschaftlicher Er-
kenntnisse Theorien sind. Welcher Wahrheitsgehalt ihnen je-
doch zukommt, dariber gehen die Ansichten je nach Ideologile
dann aber weit auseinander. U.U. wird das obige Schema der
Erkenntnisstufen gar nicht akzeptiert. Dabei wird um die Re-
alitdl der Experimente nicht geslritten, jedoch um die Inter-
pretation, die ja zur Thcorie fiihrt, diese daher in entschei-
denden Male beeinfluBlt.

So schreibt z.B. Werner Leinfellner: "Man kann ganz allgemcin
sagen, daB unser ganzes theoretisches Wissen (=Wissen in Fogm
von Hypothesen, Hypothesenhierarchien und Theorien) von hypo-



=223~

thetischem Charakter isl; es ist sozusagen ein Wissen aufl
Wiederruf, das zwar in sich widerspruchsfrei... und in hohem
MaBle an der Empirie bestdtigbar isl, das aber kein sbsolutes,
endgiiltiges und unecrselzliches Wiscen darstellt.” 8)

Demgegeniliber ist jedoch festzustellen, daR eine Theorie eine
relativ wahre, experimenlell iberpriifte oder iiberpriifbare,
gedanklicle Vorstellung {iber einen Bereich der objcktiven Re-
alitdat, alsc der Natur, der Gescllschaft oder des Denkens
isl. Um ein absolutes, endgiiltiges Wissen geht eg hier gar
nicht; diesen Gegensabz konstruicrt Leinfcllner willkiirlich,

wodurch seine Aussage widerspriichlich und nichissagend wird.

Eine Theorie enthdlt eine "systematisch georduete Menge von
hussagen bzw. Aussagesatzen" 9 , slic stellt ein Systenm
von Gesctzesaussagen dar, die sowohl eine explikative als
auch eine prognostische Funkiion besilzen: man kann etwas
vorhersagen, das zudem noch experimentell odcr anders lbecr-
priifbar ist. Von der prognostischen Funktion lebt tédglich
nicht nur jeder Laborchemiker, sondern auch dic chemische
Industrie. Der chemischen Industrie ist es zurecht gleich-
giiltig, ob ein Wissenschaftstheoretiker beteuerl, wir konnten
nichts Wahres, Endgiiltiges wissen. Die praktische Beherr-
gchung cines Produktionsprozesses ist schlieBlich der Be-
weig fiir die Richtigkeit der Theoric.

Hun einige Worte zum Modellbegriff. Ich m8chte, wegen der
Wahl des Beispicls, den Begriff Modell ein wenig eingeengt
verwenden, und zwar als ideelles Modell eines enzymatisch
katalysierten Resktionsverlaufs.

Ein Modell muB die Aufgabe haben, neuc Erkenntnisse iiber das
betrachtete Objekt zu ermdglichen; sonst wdrc es nicht not-
wendig, man koénnte alle Effekte am Objekt seclbsl studicren.

Im Modell hat man aber den Vorteil, nicht alle konkreten Zu-
gammenhinge des Objektis formulieren und beriicksichligen zu
missen, sondern man kKann sich auf die wesentlichen, mdglicher-
weise gogar auch nur einige wenige beschranken. Vor allem
kdnnen Modelle durch die in ihnen verwendeten Analogien bzw.
Homolegien anschaulicher scin als das Objekt. Zusammen mit
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dem unter Punkt 2 delinierten Charakter lassen sich folgende
wesentliche Funktionen von Modellen formulieren: Vorbereitung
aer Theorie, Entwicklung neuer Thearien, Veranschaulichung

von Theorien. 10)

Das Beispiel fiir ein Modell soll die Entwicklung einer Vor-
stellung lber den prinzipiellen Verlauf einer einfachen En-
zymreaktion secin.

Bereits wenige Jahre nach der Entdeckung der zellfreien Garung
durch Buchner ("Zymase", 1897) stellte Victor Henri 1901 baw.
190% eine empirische Gleichung auf, die die Abnahme an Sub-
strat und_Zunshme des Produktes bei eincr Engymrcaktion er-
faBte. 11212)

ncn wute man, dal} sie erster Ordnung in Bezug auf das Sub-

Von der chemischen Katalyse der gleichen Reaktio-

slrat vcrliefeg?%&mmer mehr Experimente cnzymatischer Reaktio-
nen zeigten aber, dal es Bereiche gab, wo die Reaktion Nullter
Ordnung verlief, das heiBit, die Geschwindigkeit unabh#ngig von
der Substraltkonzentration war. So war die Henri-Gleichung zu-
nichet eine qualitative, mathematische Hypothecse. Sie konnte
die meisten experimentellen Ergebnisse crfassen. Das enl-
scheidene Mndelll?nvde 1902 von A.J.Brown aufgestellt:

1 =
E + S — ES E = Enzym
k- S = Substrat
e g p = Produkt

Es fiihrte erstmals def Enzym-Substrat-Komplex (ES) als Hypo-
these in die Vorstellung ein und konnte anschaulich crkliren,
warum eine Sattigung auftreten muB, bzw. warum esg cinen Be-
reich geben muB, wo die Reaktion pseudo-erster Ordnung ver-
laufl und einen, wo sie nullter Ordnung verliuft, in Bezug
auf das Subglrat se'.l.bstverst:[aindlich.15
Gegschwindigkeit von der Substrdkonzenlration hatte Ilyperbel-

Die Abhdngigkeit der

gestalt. Von einem Enzymmolekiil hatte man jedoch noch keine
Vorstellungen.

Zehn Jahre spialer arbeileten Michaelis und Menten in ihrer
beriihmten Arbeit 14) dic quantitativen Bedingungen dieses
Modells theoretisch und experimentell aus, sodaB das Modell
schon mehr den Charakter einer Theorie annahm, allerdings
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bezogen auf das mwolekulare Geschehen in hoch abstrakter Form.
Fir die Ableitung der Geschwindigkecitsgleichung sus doem Modell
nachten Michaclis und Menten jedoch einige vereinfachendc
Lnnahmen und es dauverte bis 1925, als Bripes und Haldane in
einer bemerkenswert kurgzen Arbeit, auf zwei Seiten, zeigten,
wie man bel der mathematischen Ableitung einer Geschwfﬁig—
keltsgleichung fir ein Reaktionsmodell vorzugehen hat, nidmlich
mit Hilfe von Differentialgleichungen, die durch die Annahme
eines FlieBRgleichgewichls ("steady state") ldésbar waren. Das
System von Michaelis und Menten, obwohl formal mit dem gleichen
Ergebnis, erwies sich als Spezialfall dieser allgemeinen Ab-

15)

leitung.

Die Formel fiur die Geschwinligkeit der Enzymreaktion stellte
zwar nichts anderes dar als den mathematischen Ausruck des
Modells, aber nun war die Gleichung exakt aus dem Modell ab-
leitbar, man konnte damit rechncen, vereinfachende Annahmen
machen usw., d.h. das ganze System war einer quantitativen
Beschreibung zugdnglich gemacht und durch verschiedene Kon-
stanten charakterisierbar.

1969 schrieb John Westley in seinem Buch "Enzymic Catalysis'™,
das Erstaunliche an diesem ersten Modell sei, dall tast alle

Enzymreaktionen dieses Typs danach ablaufen. 16)

Fragt man allerdings nach der Beweisbarkeit dieses oder
jenes Modells, so muB man sagen, daf allein mit Hilfe des
Kriteriums der Ubereinstimmung des Modells mil den kinetischen
Experimenten das Modell nicht als richtige Abstraktion der
Theorie bewiesen werden kann, exakt kann es nur falsifiziert
werden, namlich bei Nicht-Ubereinstimmung. Man kommt aller-
dings durch den AusschluB von ungeeigneten Modellen und vor
allem durch Hinzunshme weiterer Methoden zu einer Theorie
einer bestimmten Enzymreaktion. Falsifikation kann hier als
Methode durchaus im ProzeB der Theorieentwicklung mit Hilfe
von Modellen eine wichtipe Rolle spielen; es besteht aber
kein AnlaBR, daraus ein Dogma zu konstruieren und Falsifi-
zierbarkeit auch von Theorien zu verlangen, deren relative
Wahrheit durch praktische Anwendung stindig bewlesen wird.
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