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The Chemistry of the Nitro and Nitroso Groups. Teil I.
Herausgeg. von H. Feuer. Aus der Reihe ,,The Chemistry
of Functional Groups*‘. John Wiley & Sons Ltd., London-
New York 1969. 1. Aufl,, XII, 771 S., zahlr. Formeln und
Tab., 281s.

In der von S. Patai herausgegebenen Reihe ,,The Chemistry
of Functional Groups* ist der erste der beiden der Nitro-
und der Nitroso-Gruppe gewidmeten Binde erschienen. Er
enthédlt neun (von insgesamt zehn Autoren geschriebene)
Kapitel iiber theoretische Aspekte der C—NO- und C—NQ;-
Bindungen, die Spektroskopie und Photochemie der beiden
Gruppen, Bildung und Reaktionen der Nitrosogruppe, Bil-
dung aliphatischer und alicyclischer Nitroverbindungen, von
Nitronsduren und -estern sowie von Nitroamino-Gruppen.
In einem Kapitel wird schlieBlich die Aktivierung nucleo-
philer aromatischer Substitutionen durch Nitrogruppen
diskutiert.

Die Einleitung enth4lt auBerdem eine Ubersicht {iber Kapitel
und Autoren des noch nicht erschienenen zweiten Bandes.
Daraus geht z.B. hervor, daf§ erst dort die Bildung aromati-
scher Nitroverbindungen, der EinfluB der Nitrogruppe auf
elektrophile und radikalische aromatische Substitutionen
sowie die Meisenheimer-Komplexe von Nitroverbindungen
diskutiert werden. Es ist klar, daB das als letztes erwihnte
Thema des ersten Bandes in den allgemeinen Rahmen des
zweiten Bandes gehdrt. Aus Bemerkungen im Vorwort kann
man entnehmen, daB dieser mangelhafte Zusammenhang der
Kapitel offenbar auf dem verspéteten Eingang einiger Manu-
skripte beruht. Unseres Erachtens wire es Sache der Verlage,
Mittel und Wege zu suchen, um diese grundsitzlichen
Schwichen von ,,Mehrautoren-Biichern*‘ zu vermeiden. Da
eine kritische Besprechung des ersten (fragmentarischen)
Bandes ohne Kenntnisse des Inhalts des zweiten Teils den
Verdiensten der Autoren, deren Kapitel bereits erschienen
sind, nicht unbedingt gerecht werden kann, soll das Gesamt-
werk erst nach Erscheinen des zweiten Bandes besprochen

werden. Heinrich Zollinger [NB 858]

The Molecular Orbital Theory of Organic Chemistry. Von
M. J. S. Dewar. Aus der Reihe ,,McGraw-Hill Series in Ad-

vanced Chemistry* McGraw-Hill Book Corp., New York

1969. 1. Aufl., X1V, 484 S., zahlr. Abb. u. Tab., geb. ca.
DM 74.—.

Schon von der Anlage her ist das Buch iiberaus anspruchs-
voll. Es stellt einen Versuch dar, die organische Chemie aus
den Prinzipien der Quantenmechanik herzuleiten. In Kapitel
1 fahrt der Verfasser so schwere Geschiitze wie den Dirac-
schen Bra-Ket-Formalismus auf und riskiert damit, Leser zu
verschrecken, die dem Rest des Buches durchaus folgen
konnten. In Kapitel 2 werden die quantenchemischen Néhe-

rungsmethoden besprochen, Kapitel 3 ist einer Diskussion
der semiempirischen Methoden der Quantenchemie und Ka-
pitel 4 einem Abrif§ der Theorie der Atome und kleiner Mole-
kiile gewidmet. Zwei Drittel des Buches befassen sich mit den
Eigenschaften organischer Molekiile, z.B. ihren Bindungs-
energien und ihrer Stabilitat sowie dem Problem der Aroma-
tizitat (Kapitel 5), ferner mit den Mechanismen chemischer
Reaktionen (Kapitel 8). Die Theorie der UV-Spektren ist
bewufBt ausgeklammert, dagegen findet man (in Kapitel 7) et-
was liber die MO-Theorie der Elektronenspinresonanz. Ein
besonderes Kapitel 9 ist den aromatischen Systemen mit
Heteroatomen vorbehalten, und zum AbschluB (Kapitel 10)
wird auch etwas zu dem aktuellen Gebiet der Quantenche-
mie der a-Bindungen gesagt.

Methodisch im Mittelpunkt des Buches steht die Dewarsche
(d.h. die fur Eigenschaften der Grundzustinde parametri-
sierte) Version der semiempirischen Pariser-Parr-Pople-
Methode fiir die n-Elektronen, vom Verfasser kurz ,,Pople-
Methode* genannt, fiir deren Brauchbarkeit er iiberzeugende
Vergleiche von Experiment und Theorie gibt. Die angegebene
quantenmechanische Begriindung der Pople-Methode (ins-
besondere fiir die sogenannte Vernachldssigung der differen-
tiellen Uberlappung) iiberzeugt dagegen nicht ganz. Sehr
schon wird die Hiickelsche-MO-Methode (HMO) aus der-
jenigen von Pople abgeleitet, weil man anhand dieser Ab-
leitung deutlich die Grenzen, aber auch die Mdglichkeiten
der HMO-Methode erkennt (vorausgesetzt allerdings, daB
man sich von der Zuldssigkeit der Popleschen Niherungen
vorher hat iiberzeugen lassen).

Als Alternative zur Pople-Methode bietet der Verfasser eine
storungs-theoretische Vereinfachung der HMO-Methode,
die sich insbesondere der Eigenschaften alternierender Koh-
lenwasserstoffe bedient, unter dem Namen PMO-Methode
an. Diese ist sehr anschaulich und sicher iiberaus niitzlich,
da sie zu wichtigen Ergebnissen ohne Rechnung fiihrt, aber
sie ist nicht so unproblematisch, wie man nach der Lektiire
von Kapitel 6 denken konnte.

Mit einer Reihe von althergebrachten falschen Vorstellungen
raumt das Buch auf, wobei aber die oft wohltuende Polemik
bisweilen auch {iber das Ziel hinausschieft.

DaB der Autor :zine eigenen Beitrige besonders, an manchen
Stellen iiber Ge. :hr, herausstelit, wird man ihm nicht ver-
denken, obwohl cr besser der Versuchung widerstanden
hiitte, z.B. die sogenannte ,,SPO-Methode** unterzubringen,
die weder in ihrer ersten noch ihrer zweiten Fassung mehr als
historisches Interesse beanspruchen kann.

Bei allen Einwinden, die man gegen Einzelheiten des Buches
haben kann, muB man ihm doch bescheinigen, daB es auBer
ihm kein Lehrbuch der Theoretischen Organischen Chemie
auf vergleichbarem Niveau gibt.

Werner Kutzelnigg [NB 859]
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