die iiber Jahrzehnte sich erstreckenden Erscheinungster-
mine der Teilbdnde dieser Handbuches eine strenge Syste-
matik der Einteilung des Stoffes unter dem Ordnungsprin-
zip ,,Methoden zur Herstellung bestimmter organischer
Verbindungen* kaum noch aufrechtzuerhalten ist.

Die ersten 854 Seiten befassen sich mit der Herstellung der
Diene, wobei unter Durchbrechung der Systematik nicht
nur Kohlenwasserstoffe mit konjugierten Doppelbindun-
gen, sondern auch Diene mit funktionellen Gruppen auf-
genommen worden sind. Mit insgesamt 285 Seiten ist das
Kapitel iiber Umwandlungen der Diene ebenfalls recht
umfangreich ausgefallen, wobei allerdings beriicksichtigt
werden muB, daB die Diels-Aldersche Diensynthese einen
besonderes breiten Raum einnimmt.

Dieser Teilband bekommt durch die Abweichungen von
der Systematik des Handbuchs sehr stark den Charakter
einer Monographie und ist zweifellos fiir den speziell inter-
essierten Benutzer unabhingig von den librigen Bianden
als Handbuch ohne weiteres brauchbar.

Die beschriebenen Synthesemethoden gliedern sich in
solche, bei denen die konjugierten Doppelbindungen
ohne Anderung des K ohlenstoffgeriistes hergestellt werden
und solche, bei denen die Herstellung unter Abanderung
des Kohlenstoffgeriistes erfolgt.

Es schlieBien sich noch ein Kapitel iiber die Herstellung von
Dienen aus heterocyclischen Verbindungen sowie Kapitel
iiber Reinigung, Analytik und Handhabung von Dienen
an.

Im zweiten Teil finden sich folgende Kapitel: Oxidationen,
Additionen ohne Neukniipfung von Kohlenstoff-Kohlen-
stoff-Bindungen, Additionen unter Neukniipfung von
Kohlenstoff-Kohlenstoff-Bindungen,  Cycloadditionen,
photochemische Reaktionen, Dehydrierungen und Dis-
proportionierungen, Substitutionen, Isomerisierungen,
Reaktionen des Cyclopentadiens und Metallverbindungen.

Es folgt das umfangreiche Kapitel iiber die Diels-Alder-
Reaktion. Sowohl die Herstellungsmethode als auch die
Reaktionen der Diene sind in sehr iibersichtlicher und
systematischer Weise abgehandelt. Infolge der zahlrei-
chen typischen und sinnvoll ausgewihlten Beispiele, die
durch Tabellen ergianzt werden, ist der Band von sehr
hohem praktischem Wert. Ein besonderes Lob verdient
das ausgezeichnete Kapitel iiber die Diels-Alder-Reaktion.

AbschlieBend 148t sich feststellen, daB dieser wohlge-
lungene Teilband fiir alle Hochschul- und Industrie-
chemiker eine wichtige und notwendige Erginzung des
Gesamtwerkes darstellt.

Hermann Stetter [NB958b)

The Theory of Adsorption and Catalysis. Physical Chemis-
try, A Series of Monographs. Von A. Clark. Academic
Press. New York—London 1970 1. Aufl,, X, 418 S., geb.
DM 19.50.

Der Autor gibt in seinem Buch einen Uberblick iiber den
heutigen Stand der theoretischen Behandlung der Adsorp-
tion und der Katalyse. Es liegt in der Natur der Sache, daB
im ersten, der Adsorption gewidmeten Teil auf Modellvor-
stellungen aufbauende Theorien im Vordergrund stehen,
im zweiten Teil, der sich mit der Katalyse beschiftigt, da-
gegen empirisch gefundene Beziehungen.

Als Einfilhrung dient ein kurzer AbriB der Thermodyna-
mik der Adsorption. Thm schlieBt sich die Behandlung der
lokalisierten und nicht lokalisierten Adsorption auf homo-
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genen und heterogenen Oberflichen fiir Systeme ohne
Wechselwirkung zwischen benachbarten Teilchen und fiir
Systeme mit einer solchen Wechselwirkung an. Fiir diese
vielfdltigen Adsorptionssysteme werden mit Hilfe der sta-
tistischen Thermodynamik Adsorptionsisothermen, Ad-
sorptionswirmen, Adsorptionsentropien und dergleichen
abgeleitet.

Je ein Kapitel beschaftigt sich mit den Adsorptionskraf-
ten bei der Physisorption, bei der Chemisorption an Metal-
len und der Chemisorption an Halbleitern. Dementspre-
chend werden die Dispersions- und Repulsionskrifte be-
sprochen, ebenso die Analogie zwischen der Chemisorp-
tionsbindung und der chemischen Bindung und die An-
sitze zu einer quantenmechanischen Behandlung der
Chemisorption. Fiir die Beschreibung der Chemisorption
an Halbleitern dienen vornehmlich die Hauffeschen und
die Wolkensteinschen Uberlegungen. Ein Kapitel iiber die
Kinetik der Chemisorption schlieBt den ersten Teil des
Buches ab.

Die Betrachtung der Beziehung zwischen Adsorption und
Katalyse leitet den zweiten Teil ein. Die Kinetik heteroge-
ner katalytischer Reaktionen wird getrennt betrachtet fiir
Reaktionen, bei denen die Diffusion keine Rolle spielt,
und fiir diffusionskontrollierte Reaktionen.

Der ,,geometrische Faktor* wird eingehend am EinfluB
von Gitterstruktur, Fehlstellen und TeilchengréBe auf die
katalytische Wirksamkeit diskutiert. Der ,elektronische
Faktor* wird fiir Metalle und Halbleiter behandelt. Ein
abschlieBendes Kapitel beschiftigt sich mit den adsor-
bierten Spezies und ihrer Rolle bei der heterogenen Kata-
lyse.

Die reichhaltigen Literaturzusammenstellungen weisen
Arbeiten bis zum Jahre 1969 auf.

Fiir jeden, der sich mit den Grundlagen der Adsorption
und Katalyse beschiftigt, diirfte diese gelungene Zusam-
menfassung unseres heutigen Wissens eine willkommene
Hilfe sein.

Gerd Wedler [NB 951]

Computer Programs for Chemistry. Von D.F. Detar.
W.A. Beniamin Inc. New York 1968. 1. Aufl, XX,
207 S., geb. § 14.75.

Die Auswertung von MeBergebnissen oder die Berechnung
von Molekiileigenschaften mit Hilfe von Computer-Pro-
grammen gewinnt in der Chemie zunechmend an Bedeu-
tung. Sobald den Uberlegungen ein komplizierter Rechen-
gang zugrunde liegt, ist es ratsam, hierfiir Programme zu
verwenden, die von einem Personenkreis geschaffen wur-
den, der sich mit programmtechnischen Problemen ver-
traut gemacht hat.

Der Zweck der “Computer Programs for Chemistry” ist
es, Programme bereitzustellen, die zur Losung gewisser
chemischer Probleme direkt verwendet werden konnen
oder die sich nach geringfiligigen Anderungen in andere
Programme einbauen lassen. Der vorliegende erste Band
enthialt FORTRAN-IV-Programme mehrerer Autoren
aus dem Bereich der NMR-Spektroskopie und der Kinetik
sowie ein Programm zum Aufzeichnen von Kurven
(PLOTLN). LAOCN 3 und die Programme NMRIT,
NMREN berechnen aus angenommenen chemischen Ver-
schiebungen und Kopplungskonstanten die Lage und die
Intensitit der NMR-Linien. Ist das berechnete dem
experimentellen Spektrum #hnlich, so konnen die Ein-
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gabeparameter in Iterationsverfahren verbessert werden.
LSG oder LSKIN1 wertet die Daten einer Reaktion 1.
Ordnung aus und berechnet den besten Wert fiir die
Geschwindigkeitskonstante sowie den Anfangs- und End-
wert der Variablen.
Alle Programme sind als verkleinerte photomechanische
Wiedergaben der Originalprogramme aufgenommen wor-
den, und jedes Programm ist mit der Ein- und Ausgabe
eines Beispiels versehen. AuBer einer Ein- und Ausgabe-
erlauterung wird zu jedem Programm eine Beschreibung
gegeben. Ein wichtiger Teil dieser ist jeweils das Kapitel
“Structure of the Program”, das dem Leser die Mdglich-
keit der Programmanalyse gibt. Wihrend dieser Teil der
Programmbeschreibung bei LAOCN3 ausgezeichnet ge-
lungen ist, ist er bei den iibrigen Programmen zu kurz
geraten. Alle Programme wurden von anderer Seite ge-
priift, so daB Fehler nur formaler Natur sind. So muf
es auf Seite 22 heilen “last two cards are blank™. Des-
gleichen fehlt auf Seite 24 auf der rechten Hilfte zwi-
schen den Datensitzen eine Leerkarte. Die Variable
ISUM (S. 29) ist gleich der Anzahl der um 1 vermehrten
B-Spins.
Alle Programme kénnen auf einem Programmband kiuf-
lich erworben werden, die Listen und Karten waren bis-
her auch vom Quantum Chemistry Program Exchange
(QCPE), Indiana University, Bloomington erhiltlich.
Aber selbst ein Ablochen der Programmlisten steht in
punkto Zeitaufwand in keinem Verhiltnis zu einer Neu-
programmierung, ganz abgesehen von dem didaktischen
Wert, den eine gelungene Programmanalyse fiir den Be-
arbeiter mit sich bringt.

Giinter Ege [NB 949]

Phase Equilibria, Basic Principles, Applications, Experi-
mental Techniques. Von A. Reisman. Academic Press,
New York-London 1970. XI, 541 S., geb. $ 27.50.

Bis zur Mitte der fiinfziger Jahre interessierten Phasen-
gleichgewichte fast ausschlieBlich den Metallurgen. Heute
denkt man dabei an Begriffe wie Halbleiter, Kerntechnik,
Weltraumtechnik, Zonenschmelzen, chemische Transport-
reaktionen, Kristallziichtung. Wihrend der Metallurge
sich vorwiegend mit Gleichgewichten kondensierter Phasen
bei Normaldruck beschiftigte, spielt sowohl die Gas-

phase als auch der EinfluB hoherer Driicke heute eine
zunehmende Rolle.

Dies war der eine Grund fiir den Autor, das vorliegende
Buch zu schreiben. Der zweite lag darin, daB die bisher
dieses Gebiet behandelnden Biicher phdnomenologisch
angelegt sind und sich vorwiegend graphischer Darstel-
lungen bedienen, wihrend die mathematische Behandlung
vernachlissigt wurde. Das Vorhandensein von Computern
hat hier neue Wege eréffnet.

Zunichst wird die thermodynamische Basis erarbeitet und
an den Gleichgewichten einkomponentiger Systeme er-
probt. Bei den folgenden bindren und pseudobindren
Systemen betrachtet der Autor nur ideale Modellsysteme,
ohne die Bedeutung solcher Begriffe wie Fugazitit oder
Aktivitit abzuwerten. Eine konsequente mathematische
Behandlung dieser idealen Systeme ermdglicht das Ver-
stindnis der GesetzmiBigkeiten, die den beobachteten
Typen von Phasengleichgewichten zugrunde liegen. Ins-
besondere wird an zahlreichen Beispielen der EinfluB der
Parameter wie Schmelztemperatur und -wirme der be-
teiligten reinen Komponenten, Dissoziation oder Asso-
ziation in Schmelze oder Festkérper, duBerer Druck und
eigener Dampfdruck quantitativ untersucht. Die be-
rechneten Modellsysteme, die graphisch dargestellt sind,
werden mit Beispielen aus der Literatur verglichen. Auch
so bizarre Systeme wie solche, die ununterbrochene Misch-
kristallbildung mit Schmelzminimum aufweisen, werden
auf dieser Basis berechnet. Danach folgen einige Kapitel,
die sich mit terndren Systemen befassen. Anwendungs-
beispiele wie Reinigung durch Destillation oder Zonen-
schmelzen sowie chemische Transportreaktionen runden
das Bild ab.

Das letzte, weniger gegliickte Kapitel behandelt experi-
mentelle Methoden. Hier fehlen wichtige Methoden voll-
stindig, wie EMK- oder kalorimetrische Messungen.
Andere Aspekte wie das Funktionieren eines Thermo-
elementes werden zu ausfiihrlich beschrieben.

Allgemein kann man sagen, daB das Buch den Zugang
zu dem komplexen Gebiet der Phasengleichgewichte er-
leichtern diirfte, wozu wesentlich die Beschrinkung auf
Modellsysteme beitragt. Es ist so in gleicher Weise ge-
eignet fiir fortgeschrittene Studierende wie fiir Praktiker,
die zu den grundlegenden GesetzmiiBigkeiten der Phasen-
gleichgewichte vorstoBen wollen.

Hans Rau [NB 947]

Die Wiedergabe von Gebrauch Handel. Warenbezeichnungen und dgl. in dieser Zeitschrift berechtigt nicht zu der Annahme, dafi soiche Namen
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