Mittelpunkt, kann aber nicht als Leitfaden fiir Auswahl
und Eigenschaften von Stabilisierungssystemen gelten. Die
derzeitige Kontroverse bei der Deutung der Ergebnisse ist
auch in diesem Buch erkennbar (besonders im Zusammen-
hang mit der Rolle des Singulett-Sauerstoffs bei der Photo-
oxidation). Dies gereicht ihm jedoch zweifellos zum Vor-
teil, da der Leser hier mit den aktuellen Fragestellungen
vertraut gemacht wird. Einige zum Teil recht ausfiihrlich
dargestellte Themen (wie die Friessche Verschiebung bei
UV-Absorbern) sind dagegen weniger aktuell, wihrend
Hinweise auf wichtige Einzelfragen (wie den durch Zu-
satzstoffe induzierten gezielten Lichtabbau) fehlen.
Insgesamt muB das Buch als ein weitgehend umfassen-
des Werk von hoher informativer Qualitdt betrachtet wer-
den, welches fiir alle, die sich wissenschaftlich mit Stabili-
tit und Stabilisierung von Kunststoffen beschiftigen, un-
entbehrlich ist. Weiterhin ist es allen an reaktionskineti-
schen, photochemischen und photophysikalischen Fragen
interessierten Chemikern, Physikern und Studierenden be-
stens zu empfehlen. Hervorgehoben sei schlieBlich die vor-
ziigliche Ausstattung.
Joachim Voigt [NB 714]
Hoechst AG, Frankfurt am Main

Spectral Atlas of Polycyclic Aromatic Compounds. Von W'
Karcher, R. J. Fordham, J. J. Dubois, P. G. J. M. Claude
und J. 4. M. Lighthart. D. Reidel Publishing Company,
Dordrecht 1985. 818 S., geb. $ 94.00. - ISBN 90-277-
1652-8
Polycyclische aromatische Verbindungen (Kohlenwas-

serstoffe und aromatische Heterocyclen) entstehen bei Py-

rolysen und unvollstindigen Verbrennungen von organi-
schem Material. Da derartige Prozesse iiberall in unserer

Umwelt stattfinden (z.B. im Kraftfahrzeug, in Feuerungs-

anlagen, bei Waldbrénden) sind die polycyclischen aroma-

tischen Verbindungen (polycyclic aromatic compounds,

PACs) ubiquitdr. Einige PACs haben sich in Tierexperi-

menten als carcinogen erwiesen. Aus diesen beiden Fakten

resultiert das groBe aktuelle Interesse an der Analytik der

PACs.

Da die Proben, die der Analytiker zu untersuchen hat, in
der Regel duBerst komplexe Gemische von PACs sind,
werden meist Kombinationen von trennenden (chromato-
graphischen) und erkennenden (spektroskopischen) Me-
thoden angewandt. Im Idealfall stehen einem Laboratori-
um, das PAC-Analytik betreibt, hochreine Referenzsub-
stanzen aller in den Gemischen zu analysierenden PACs
fir Identifizierungs- und Eichzwecke zur Verfiigung. Je-
doch bemerken die Autoren zu recht: ,,due to the enor-
mous number of compounds which are encountered, this
situation is unlikely to be attained in the foreseeable fu-
ture*, und ziehen den SchluB: ,the widespread availability
of high quality molecular spectra and related data repre-
sents a more realistic and practical alternative*.

Das vorliegende Werk wird von den Autoren als der Be-
ginn einer Realisierung dieser Alternative angesehen. Der
Spektrenatlas bezieht sich insgesamt auf nur 42 Verbin-
dungen (25 polycyclische aromatische Kohlenwasserstoffe
(PAH), acht Methyl-PAHs, fiinf Benzothiophene und drei
Carbazol-Derivate sowie 10-Azabenzo[a]pyren). Zahlrei-
che der dokumentierten Verbindungen und an eigenen Ge-
riten gemessene Spektren diirften in jedem PAC-Analytik
treibenden Laboratorium zur Verfiigung stehen (Carbazol,
Anthracen, Phenanthren, Fluoranthen, Pyren, Benzo[a]py-
ren u.a.). Doch beabsichtigen die Autoren - wie man dem
Vorwort entnehmen kann - dem vorliegenden Band wei-
tere Binde folgen zu lassen; die Herstellung eines umfang-
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reichen, mehrbindigen PAC-Spektrenatlas wire in der Tat
ein begriiBenswertes, niitzliches Unternehmen und wiirde
auch dem vorliegenden Band groBere Bedeutung verschaf-
fen.

Konzept und Ausfithrung der Spektrendokumentation
sind ausgezeichnet:

® Von den Verbindungen werden in Form von Graphen
und Tabellen die UV/VIS-Absorptionsspektren, Fluo-
reszenz- und Fluoreszenz-Anregungsspektren (Raum-
temperatur, energie-korrigiert), Shpol’skii-Fluoreszenz-
und Phosphoreszenzspektren (15 K), Massenspektren
(70 eV), '"H-NMR-Spektren (80 MHz), '*C-NMR-Spek-
tren und IR-Spektren (KBr-PreBling und L&sung) wie-
dergegeben.

® Alle Spektren wurden unter weitgehend standardisier-
ten Bedingungen von ausreichend reinen Substanzen
(>99%) gemessen.

® Die fiir die Messungen verwendeten Gerite und die
MeBbedingungen sind ausfiihrlich angegeben.

® Anhand von Literaturdaten und mit Hilfe des Ver-
gleichs von Spektren strukturell verwandter Substanzen
werden Zuordnungen der in den NMR-Spektren beob-
achteten chemischen Verschiebungen vorgenommen.

® Zuordnungen der IR-Banden zu den wesentlichen
Strukturmerkmalen der Verbindungen sind ebenfalls
aufgefiihrt.

Nur ein kritischer Hinweis sei hier gegeben: In einer so
umfangreichen Spektrensammlung von PACs sollten die in
festen Gldsern bei 77 K gemessenen Phosphoreszenzspek-
tren nicht fehlen; sie sind jedenfalls fiir quantitative Ana-
lysen wesentlich niitzlicher als Shpol’skii-Phosphoreszenz-
spektren.

Der Band enthilt auBerdem die an den sehr reinen Ver-
bindungen gemessenen Schmelzpunkte. Von einigen Ver-
bindungen sind der Literatur entnommene Loslichkeiten
in Wasser (25°C) angegeben.

Da die Autoren den Nutzen ihres Werkes ausschlieBlich
im Zusammenhang mit der Umweltanalytik der PACs se-
hen (was nach Auffassung des Rezensenten eine ganz un-
notige Einschrankung ist; PACs sind zum Beispiel in der
Photo- und Halbleiterphysik, in der Kohlechemie und auf
vielen anderen Gebieten von Bedeutung), ist verstindlich,
daB sie fiir jede Verbindung auch Hinweise zum ,,Vorkom-
men* und zur ,,biologischen Aktivitit" geben. Die Infor-
mationen sind in Form von Tabellen unter Angabe der ent-
sprechenden Literaturzitate zusammengestellt. Diese Ta-
bellen sollten jedoch nur als eine strukturierte Literatur-
sammlung angesehen werden (worauf allerdings die Auto-
ren nicht explizit aufmerksam machen), und ihre Durch-
sicht kann das vergleichende Studium der zitierten Arbei-
ten nicht ersetzen. Eine kritische, von Experten vorgenom-
mene Wertung des carcinogenen Potentials der meisten der
in dem vorliegenden Werk behandelten Verbindungen fin-
det sich in Band 32 der bekannten IARC-Monographien
(International Agency for Research on Cancer). Es ist zu
begriilen, daB die ,,JARC-Einstufungen’ in die Tabellen
des vorliegenden Werkes aufgenommen wurden. Doch es
wire nicht zuletzt wegen des hohen Ansehens der IARC-
Monographien und ihrer groBen Bedeutung als Informa-
tionsquelle wiinschenswert gewesen, wenn die Autoren des
PAC-Spektrenatlas hier immer richtig zitiert hitten. So
heiflt es in Band 32 der IARC-Monographien: ,,The avai-
lable data provide no evidence that anthracene is carcinoge-
nic to experimental animals*, wihrend die Autoren des
PAC-Spektrenatlas bei Anthracen vermerken: ,,JARC-
Ranking: inadequate data*'.
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ZusammengefaBt: Ein guter Spektrenatlas, dessen An-
schaffung empfohlen werden kann und der insbesondere
fir Laboratorien, die beginnen, eine PAC-Analytik aufzu-
bauen, von Nutzen sein wird. Was das Vorkommen und
die biologische Aktivitit der PACs anbelangt, kann der
Band die Literatursichtung erleichtern, aber keinesfalls er-

setzen.
M. Zander [NB 725]

Ritgerswerke AG, Castrop-Rauxel

Vibronic Coupling. Von G. Fischer. Academic Press, Lon-
don 1984. VIII, 222 S., geb. $ 42.00. - ISBN 0-12-257240-8
In den letzten Jahren ist die Bedeutung der vibronischen

Kopplung, das heit der Wechselwirkung zwischen Elek-
tronen- und Kernbewegung in Molekiilen, fiir Spektrosko-
pie und viele dynamische Prozesse immer klarer hervorge-
treten, was sich in einer zunehmenden Zahl von Publika-
tionen zu diesem Thema niederschligt. Daher besteht leb-
haftes Interesse an einem Buch, das den aktuellen Stand
der Forschung auf diesem Gebiet dokumentiert und auch
dem Nicht-Fachmann Orientierungshilfen gibt.

Die vorliegende Monographie wendet sich in erster Li-
nie an den Nicht-Fachmann. Sie beginnt daher in Kapitel 1
mit einer elementaren Demonstration der Variablentren-
nung in verschiedenen Systemen, die das Verstindnis der
adiabatischen Niherung erleichtern soll. In den beiden
folgenden Kapiteln wird diese Niherung fiir zwei- bzw.
mehratomige Molekiile abgehandelt. Neben Varianten die-
ser Ndherung kommen hier (hauptsichlich stérungstheore-
tische) Methoden zur Sprache, dariiber hinauszugehen und
somit ,.intensity borrowing* oder nichtadiabatische Ef-
fekte zu beschreiben. Zwei Zuginge zur Berechnung von
Ubergangsintensititen in Elektronenspektren (,,dipole
length*- und ,,dipole velocity*-Form) werden in Kapitel 4
verglichen. Kapitel 5 beschlieBt den allgemeinen Teil mit
der Darstellung symmetriebedingter Entartungen (Jahn-
Teller- und Renner-Teller-Effekt), zwei klassischen Bei-
spielen fiir vibronische Kopplung. In den Kapiteln 6-8
kommen die wichtigsten Anwendungen zur Sprache: die
Berechnung vibronischer Kopplungseffekte mit semiempi-
rischen (CNDO) Methoden sowie Manifestation und
Nachweis dieser Effekte in Elektronenspektren und Mehr-
photonenprozessen. Wichtige dynamische Prozesse, bei
denen die vibronische Kopplung eine Rolle spielt - insbe-
sondere der strahlungslose Zerfall -, werden in Kapitel 9
besprochen; das Buch endet mit einem Uberblick iber die
analogen Effekte in Molekiilkristallen.

Insgesamt wird bei der Lektiire des Buches das Bemii-
hen des Autors erkennbar, die vielfiltigen Anwendungen
der vibronischen Kopplung in einer Weise, die auch fir
den Nicht-Fachmann verstindlich ist, aufzuzeigen. Aus
mehreren Griinden kann dieses Bemiihen dennoch nicht
als gegliickt gelten.

An erster Stelle miissen hier Stoffauswahl und -gliede-
rung genannt werden. Wichtige neuere Entwicklungen,
z.B. das Konzept der sogenannten diabatischen elektroni-
schen Wellenfunktionen, das Auftreten starker nichtadia-
batischer Effekte bei konischen Durchschneidungen von
Potentialflichen und die Berechnung vibronischer Kopp-
lungseffekte mit echten ab-initio-Methoden werden nicht
einmal erwidhnt, wihrend Probleme wie lokale Moden,
Energietransfer und unimolekulare Reaktionen, die mit
dem Thema des Buches nur sehr lose zusammenhingen,
diskutiert werden. AuBerdem fehlen viele Standard-Litera-
turzitate, und es wird nur wenig experimentelles Material
gebracht, um die Bedeutung der diskutierten Effekte zu be-
legen.

Der Stoff ist nicht gerade iibersichtlich gegliedert. So
werden die grundlegenden gekoppelten Gleichungen fiir
Elektronen- und Kernbewegung in den Kapiteln 2, 3 und §
und die sogenannte Herzberg-Teller-Entwicklung des
Ubergangsmomentes in den Kapiteln 3, 4 und 6 jeweils
neu abgeleitet. Ohne Querverweise sind solche Wiederho-
lungen nicht nur iiberfliissig, sondern erschweren sogar -
zumindest dem Anfinger -~ die Orientierung. Die Zuord-
nung des Stoffes zu den Kapiteln ist teilweise unlogisch;
Kapitel 7 z. B. wirkt wie ein Fremdkérper, der thematisch
zu Kapitel 6 oder 8 gehért. Die unsystematische Anord-
nung des Stoffes erschwert es auflerordentlich, sich einen
Uberblick iiber die Auswirkungen vibronischer Kopplung
und deren inneren Zusammenhang zu verschaffen. Warum
wird z.B. in Kapitel 5 iiber den Jahn-Teller-Effekt nicht
die Gelegenheit genutzt, durch Diskussion von berechne-
ten Modell-Spektren deren Zusammenhang mit adiaba-
tischen Potentialflichen transparent zu machen? Insge-
samt vermittelt das Buch den (allerdings unzutreffenden)
Eindruck, man kdnne nichtadiabatische Effekte fast immer
storungstheoretisch beschreiben, und es bleibt z. B. unver-
stindlich, weshalb in Abschnitt 6.5 ,,Breakdown of the
Born-Oppenheimer approximation* ein Beispiel gebracht
wird, bei dem diese gerade nicht zusammenbricht.

Das Bild der Mingelliste wird abgerundet durch zahlrei-
che kleinere Nachlissigkeiten und Fehler, die sich in den
Text eingeschlichen haben. Als Beispiele seien erwdhnt
eine falsche Definition des Begriffes ,.electrical anharmo-
nicity** auf S. 106 oder (gravierender) auf S. 84 die Diskus-
sion der Potentialflichen eines vibronischen Systems mit
mehreren Kernschwingungen, bei der die eigentlich inter-
essanten Vielmoden-Effekte schlicht iibersehen werden.

Fazit: ein Buch, das nur sehr bedingt geeignet ist, einen
Anfinger in das behandelte Gebiet einzufiihren.

Horst Kdppel [NB 721]
Physikalisch-chemisches Institut
der Universitit Heidelberg
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