zehn Jahre das dynamische Verhalten von Protein- und
Nucleinsduremolekiilen behandelt. Gegliedert nach Zeit-
und Raumskala der verschiedenen Bewegungsarten wer-
den dic folgenden Themen erdrtert: Kurzzeitdynamik, lo-
kale Strukturverdnderungen, globale Strukturverinderun-
gen und die Dynamik der molekularen Assoziation. Im
letzten Kapitel (16 Seiten), das etwas aus dem Rahmen
falit. werden cine Reihe von Neuentwicklungen auf dem
Gebiet der Computersimulation von Biomolekilen be-
schricben. Das Buch wird vervollstindigt durch einen An-
hang (21 Seiten) iiber technische Details der Computersi-
mulation, ein Literaturverzeichnis und ein Sachregister.

Dic Autoren haben gute Arbeit geleistet und die oben
angesprochenen Ziele erreicht. Von grundlegenden Tatsa-
chen ausgehend faBt das Buch die Ergebnisse theoreti-
scher Arbeiten zur Protein- und Nucleinsduredynamik zu-
sammen, und sorgfiltig wird auf die Originalliteratur ver-
wiesen. Es werden viele rechnerische Beispiele gegeben,
und auch der EinfluB der Ldsungsmittelumgebung auf
Struktur und Dynamik von Biomolekiilen wird beriicksich-
tigt. Am besten 4Bt sich das Buch als ein Uberblick iiber
die ‘heoretischen Arbeiten auf dem Gebiet der biomoleku-
lare1 Dynamik bis zum Jahr 1986 charakterisieren. Das
Buch ist - méglicherweise aufgrund seines beschreibenden
Stils - nicht besonders kritisch in Bezug auf die Bewertung
der unterschiedlichen Arbeiten. Der Umfang, der der Be-
schreibung von Anwendungen gewidmet wird, richtet sich
nickt nach dem Wert der zugrundeliegenden wissenschaft-
lichen Methoden, sondern nur nach der Anzahl der Publi-
kationen. Ein Beispiel sind die relativ breit prasentierten
Normalschwingungsberechnungen an Proteinen, die - wie
die Autoren zugeben (S.91) - wegen der anharmonischen
Proteinbewegungen nur von sehr begrenztem Wert sind.
Die am meisten versprechenden praktischen Anwendun-
gen der Simulationstechniken werden nur im letzten Kapi-
tel erwihnt. Die Simulation der Molekilldynamik zur Ver-
feinerung der durch NMR-Studien oder Rontgenbeu-
gungsanalyse ermittelten rdumlichen Struktur von Prote-
iner. und die ,,thermodynamic cycle integration**-Methode
zur Bestimmung relativer Bindungskonstanten werden nur
kurz und nicht kritisch diskutiert.

Das Buch bietet nicht geniigend Information fiir Chemi-
ker, die theoretische Methoden bei ihren Untersuchungen
zur Struktur und Dynamik von Biomolekiilen anwenden
wollen. Es fehll eine kritische Bewertung der verschiede-
nen. fiir Biomolekiile gebriauchlichen Kraftfelder. So wird
bei der Diskussion iiber die Grenzen der Simulationsme-
thoden (S. 66) die immer noch unzureichende Genauigkeit
der Kraftfelder nicht cinmal erwihnt, obwohl eine kriti-
sche Betrachtung der die Genauigkeit bestimmenden Fak-
toren fiir die Abschitzung des Werts von Simulationstech-
niken bei spezifischen Anwendungen unerlaBlich ist.
Durch kritischen und detaillierten Vergleich der experi-
mentellen Daten wiirde man einen Eindruck tiber die Vor-
hersagekraft der verwendeten Methoden bekommen.

Obgleich Kapitel 4 und der Anhang einige mehr in Einzel-
heiten gehende technische Informationen Gber Simulations-
methoden enthalten, sind diese Details als Anleitung fiir An-
fanger auf diesem Gebiet nicht ausreichend. Korrekturen
metrischer Tensoren, die von Transformationen von metri-
schen in interne Koordinaten herrithren, werden nicht er-
wihnt. Der Beeman-Algorithmus zur Integration von Bewe-
gungsgleichungen wird als aussagekrafiiger als der Verlet-
Algorithmus bezeichnet, obwohl bewiesen ist, dal} beide Al-
gorithmen exakt identische atomare Trajcktorien ergeben.

Der Gerechtigkeit halber mufl man jedoch einrdumen,
daB die Autoren kein Handbuch fiir Simulationstechniken
schreiben wollten und auch nicht die Absicht hatten, eine

Angew. Chem. 100 (1988) Nr. 3

kritische Bewertung verschiedener Methoden und Anwen-
dungen zu bieten. Sie haben vielmehr ein Buch geschrie-
ben, das die bisher erarbeiteten Ergebnisse gut zusammen-
faf3t; da diese, wie es bei neuen Gebieten nicht selten der
Fall ist, liber eine Vielzahl von Zeitschriften verstreut sind,
ist es allemal eine Bereicherung fiir Bibliotheken. Ich
wiirde dieses Buch jedem, der mehr iiber die Anwendung
theoretischer Methoden zur Beschreibung der Protein- und
Nucleinsduredynamik wissen mochte, sehr empfehlen.
Wilfred F. van Gunsteren [NB 879]
Institut fiir Physikalische Chemie der
Universitit Groningen (Niederlande)

Multinuclear NMR. Herausgegeben von J. Mason. Plenum
Press, New York 1987, 639 S., geb. $115.00. - ISBN
0-306-42153-4

In Fachkreisen ist dieses Buch lange mit Spannung erwar-

tet worden, gerade im Hinblick auf die viclen wichtigen

und neuen Akzente, die mit Hilfe der NMR-Spektroskopie
in fast allen Gebieten der Chemie und in interdisziplindren

Bereichen gesetzt werden. Zwolf Autoren haben die 23 Ka-

pitel geschrieben, wobei die Herausgeberin selbst an fiinf

Kapiteln mitgearbeitet hat.

Der Beschreibung der Aufteilung des Buches und der
Abgrenzung der Thematik (Kapitel 1) folgt eine knappe
Abhandlung der Grundlagen der NMR-Parameter (Kapi-
tel 2), an die detailliertere Diskussionen der chemischen
Verschiebung (&), Spin-Spin-Kopplungskonstanten ("J)
und Relaxationsprozesse anschlielen (Kapitel 3-5). Dieser
Teil beansprucht ca. 25% des Buches. Er enthilt notwendi-
gerweise viel Bekanntes, stellt jedoch besonders fiir die 6-
und J-Werte zahlreiche Aspekte heraus, die sonst etwas
miihsamer den theoretischen Ansiétzen zu entnehmen sind
und dem priparativ orientierten Chemiker verborgen blei-
ben konnten. Entsprechend dem Titel des Buches werden
dann ab Kapitel 6 die NMR-Parameter fiir die verschiede-
nen Kerne behandelt, beginnend mit 'H, ’H, “H und en-
dend mit den magnetisch aktiven Isotopen der Elemente
Cu, Ag, Au, Zn, Cd, Hg (Kapitel 21). Die Aufteilung lehnt
sich an die Gruppen des Periodensystems der Elemente
an. Prominente Kerne (z.B. 'H, "'B, *C, '°F, *'P) werden
nur knapp behandelt, wobei vor allem anorganische oder
metallorganische Fragestellungen im Vordergrund stehen.
Die Nutzbarkeit dieser Kapitel ist sehr unterschiedlich,
wie den nachfolgenden kritischen Anmerkungen zu ent-
nehmen ist.

Das Kapitel 8 (''"B-NMR) konzentriert sich auf Polybo-
rane und bringt dem Leser die komplexen NMR-spektro-
skopischen Eigenschaften dieser Verbindungen in iber-
sichtlicher Form nahe. Dagegen ist dic Zusammenfassung
extrem vieler Daten im Kapitel 10 ("C-NMR) versucht
worden. Dies mag rein graphisch sehr iibersichtlich gelun-
gen sein, doch Detailinformationen sind iiberhaupt nicht
verfiigbar. Bei den Kopplungskonstanten werden wenige
Zahlen gegeben, leider auch noch mit einem ldngst mehr-
fach korrigierten Fehler behaftet: 'J(*C''B) in [BMe,]°
betrdgt 39.4 und nicht 22.0 Hz. Sehr wenig Raum (28 Sei-
ten) wurde den wichtigen Kernen *Si, ("’Ge), ''°Sn, **’Pb
zugebilligt (Kapitel 11). Ein Fehler aus friitherer Zeit ist
hier nicht berichtigt: 5(''”Sn) von Sn(C=CH), betriigt
—356.3 und nicht —279. Es ist ein Vergniigen, das Kapitel
12 ("N, "N-NMR) zu lesen. Dort werden wichtige Zu-
sammenhinge zwischen NMR-Parametern und Struktur
herausgestellt, die zunehmende Bedeutung der Festkodrper-
NMR-Spektroskopie wurde beriicksichtigt, und es sind
zahlreiche jiingere Literaturstellen verarbeitet worden. Ein
wenig ratlos wird man dagegen dem Kapitel 13 gegeniiber-
stehen, z.B. wenn e¢s um §(°'P)-Werte geht. Die Bespre-
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chung der S(*'P)-Werte fiir Phosphoratome der Koordi-
nationszahl | und 2 ist sehr vage gehalten. Der Leser
ist gut beraten, wenn er fir die Interpretation das aus-
gezeichnete Kapitel 3 (oder auch Kapitel 14) heranzieht.
Zur Verwirrung trigt auch bei, wenn die Verbindung
[tBu—P{Cr(CO)},] zu der Gruppe mit Koordinationszahl 2
am Phosphor gezdhlt wird. Dagegen wird Verbindungs-
klassen, die bereits in ilteren Ubersichten ausfiihrlich ab-
gehandelt wurden, viel Platz eingerdumt. In Kapitel 14
("’O-NMR) vermifit man einen Hinweis auf Bor-Sauer-
stoff-Verbindungen, fiir die allein zwischen 1980-83 sehr
viele 5('70)-Werte berichtet wurden. Die ""F-NMR-Spek-
troskopie (Kapitel 16) wird gemessen an ihrer Bedeutung
und angesichts der zum Teil sehr weit zuriickliegenden
Ubersichten sehr knapp besprochen. Dem praktisch arbei-
tenden Chemiker werden nur wenig Hilfestellungen fiir die
Erkldrung seiner Daten an die Hand gegeben. So wird z.B.
festgestellt, daB die Abschirmung des '"F-Kerns mit zu-
nehmendem n in Verbindungen XF, abnimmt, und daf3
dies dem Verhaiten der *'P-Abschirmung (die jedoch zu-
nimmt!) in PCl;, [PCL]®, PCls, [PClg]® nicht unihnlich sei.
Die Kapitel 19-21 (110 Seiten) iber NMR-Spektroskopie
mit Kernen der Ubergangsmetalle geben erfreulich reich-
haltige Informationen. Dieses Gebiet nimmt derzeit einen
grolen Aufschwung, und die hier prisentierten Daten wer-
den kiinftige Arbeiten sehr erleichtern. Ansitze zur Erkla-
rung der NMR-Parameter dieser Kerne sind komplex. Es
ist daher zum augenblicklichen Zeitpunkt vertretbar, dal3
die Seiten iberwiegend mit Daten und Graphiken gefiilit
sind.

Die grobe Unterteilung der Kapitel beziiglich chemi-
scher Verschiebungen, Kopplungskonstanten und Relaxa-
tionsverhalten wird weitgehend beibehalten. Dies erleich-
tert besonders ,,Neulingen den Einstieg in die Nutzung
der NMR-Parameter und ist natiirlich gerade dann wich-
tig, wenn es um weniger prominente Kerne geht. Der Auf-
bau des gesamten Buches gleicht damit dem Wegbereiter
auf diesem Gebiet (R. K. Harris, B. E. Mann (Hrsg.): NMR
and The Periodic Table, Academic Press, London 1978).
Darum ist die auffallende Ahnlichkeit mehrerer Kapitel in
beiden Biichern nicht nur darauf zuriickzufiihren, da@} sie

zum Teil von den gleichen Autoren bearbeitet wurden. In
den meisten Kapiteln finden sich zwar Hinweise auf die
Anwendung der NMR-Spektroskopie von Festkorpern
(zuweilen unter der Rubrik ,,Verschiedenes'), die grofie
Dynamik in der Entwicklung dieser Methode wird dem
Leser jedoch nicht vermittelt. Die Fiille an NMR-Daten
aus Messungen in Losung wurde meist {ibersichtlich auf-
bereitet (in Form von Tabellen und Graphiken). In den
beiden letzten Kapitein (22, 23) wurde versucht, dic breite
Anlage des Buches zu unterstreichen; es werden kurz
NMR-Spektroskopie und bioanorganische Chemie sowie
biomedizinische Aspekte behandelt. Das Bemiihen, den et-
was abrupten Schluff des Buches mit bibliographischen
Angaben aus diesen Gebieten zu mildern, fillt positiv auf.

Das Thema ,,Multikern-NMR** in einem Buch abzuhan-
deln, war eine schwierige Aufgabe. Fiir die Bewiltigung
des Problems, mdglichst viel Stoff auf kleinem Raum (zu
klein trotz der 639 Seiten!) zu komprimieren und gleich-
zeitig den Anspruch auf Niveau, Aktualitidt und Breite zu
erhalten, gibt es keine perfekte Losung. Kritik wird jedoch
herausgefordert, wenn in der Mehrzahl der Kapitel die Li-
teratur nur etwa bis Mitte 1983 verarbeitet worden ist.
Auch die Kosmetik der nachtriglichen Einfiigung verein-
zelter neuerer Literaturhinweise kann iiber diesen MiB3-
stand nicht hinwegtiduschen. Betrachtet man das vorlie-
gende Buch als den Versuch, die immer schneller anwach-
sende Lawine an NMR-Daten in geordnete Bahnen zu lei-
ten, so 14Bt sich trotz gewisser Einschrankungen ein iiber-
wiegend positives Votum abgeben. Auf dem NMR-Litera-
tur-Markt wird derzeit kein anderes vergleichbares Werk
angeboten. Darum ist die Anschaffung dicses Buches als
Nachschlagewerk fiir Chemiker an Hochschulen und in
der Industrie sicher lohnend, unabhingig davon, ob die
Anwendung der NMR-Spektroskopie im Vorderfeld ihrer
Interessen steht. Auch fiir Studenten vor und nach dem Di-
plom konnte dieses Buch eine schmerzliche Liicke fiillen,
wenn der hohe Preis nicht dagegen stiinde.

Bernd Wrackmeyer [NB 834]
Laboratorium fiir Anorganische Chemie
der Universitit Bayreuth
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