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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