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Reviews in Computational Chemistry. Von K. B. Lipkowitz
und D. B. Boyd. VCH Publishers, New York/VCH Ver-
lagsgesellschaft, Weinheim 1990. XIX, 419S., geb.
DM 176.00 - ISBN 0-89573-754-X/3-527-27845-1

In der Einleitung bemiihen sich die Herausgeber um eine
Definition des Begriffes ,,Computational Chemistry", der im
Deutschen am ehesten, wenn auch nicht ganz treffend, mit
,.Computerchemie wiedergegeben werden kann. Nach der
allgemeinsten der von ihnen angebotenen Begriffsbestim-
mungen werden darunter all jene Bereiche der chemischen
Forschung verstanden, die durch den Einsatz von Compu-
tern entweder beschleunigt oder {iberhaupt erst ermdoglicht
werden. Nach dieser Definition diirfte es heutzutage kaum
noch ein Teilgebiet der chemischen Forschung geben, das
nicht mit der Computerchemie iiberlappt. Der vorliegende
Band ist als Auftakt fiir eine Serie gedacht, in der in Uber-
sichtsartikeln die Entwicklung aller Aspekte der Computer-
chemie einschlieBlich des ,,Molecular Modeling** verfolgt
werden soll. Um es vorweg zu nehmen: Es ist den Herausge-
bern gelungen, hervorragende Artikel liber aktuelle Gebiete
der Computeranwendung in der Chemie zu prisentieren.

Am Anfang und am Ende des Buches steht jeweils ein
Kapitel aus dem Gebiet der ab-initio-Quantenchemie. D.
Feller und E. R. Davidson referieren im ersten Kapitel (,,Ba-
sis Sets for Ab Initio Molecular Orbital Calculations and
Intermolecular Interactions**) iber Grundlagen und neuere
Entwicklungen der Basissdtze in quantenchemischen ab-ini-
tio-Rechnungen, inklusive eines Abschnitts ,,In-Depth Dis-
cussion**, der diesen Titel auch verdient. Hilfreich ist eine
tabellarische Zusammenfassung der gdngigen Polarisations-
funktionen, die man an anderer Stelle sonst kaum findet.

Im zweiten Kapitel werden von J. J. P. Stewart die se-
miempirischen Verfahren besprochen. Die in den letzten Jah-
ren etwas verwirrende Entwicklung der aus der Dewar-
Schule stammenden Methoden (MNDO, MNDOC, AM1,
PM3) werden in ihrer chronologischen Reihenfolge vorge-
stellt. Die theoretischen Grundlagen werden nur sehr kurz
behandelt. Zu Recht verweist der Autor darauf, daB3 hierzu
ein neuerer Ubersichtartikel von W. Thiel vorliegt und ein
dhnliches Vorhaben nur auf eine Wiederholung hinausliefe —
eine 16bliche Selbstbeschrinkung! Kleinere Ungenauigkei-
ten bei der Auflistung der Anwendungsbereiche der Metho-
den - auf S. 62 wird filschlicherweise behauptet, da3 es fiir
MINDO;/3 keine Parameter fiir die P-O-Bindung gibt - k6n-
nen den Wert des flissig geschriebenen Artikels nicht schmi-
lern. Der in tabellarischer Form gebotene detaillierte Uber-
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blick iiber die Durchschnittsfehler der drei wichtigsten
Methoden MNDO, AM1 und PM3 fiir mehrere Stoffklassen
ist eine grofe Hilfe fiir den potentiellen Anwender.

Im dritten Kapitel (,,Properties of Molecules by Direct
Calculation*) gehen C. E. Dykstra, J D. Augspurger, B.
Kirtman und D. J Malik der Frage nach, welche theoreti-
schen Verfahren sich fiir die direkte, d. h. unmittelbar aus der
Wellenfunktion durch Ableitung nach bestimmten GroBen
herleitende Berechnung eignen. Sie beschrdnken sich auf die
Bestimmung von elektrischen, magnetischen und optischen
Eigenschaften, Kraftkonstanten und Ubergangswahrschein-
lichkeiten: Lesenswert als Einfithrung und komprimierte
Darstellung der mathematischen Grundlagen, aber die Dis-
kussion der Ergebnisse gerdt auf knapp neun Seiten zu kurz
fiir ein solch umfangreiches Thema.

Vier Kapitel sind den Bereichen Molecular Modeling und
quantitative Struktur-Wirkungs-Beziehung gewidmet. Dies
ist bei der stiirmischen Entwicklung dieser Gebiete und dem
Mangel an Ubersichtsartikeln verstindlich und zu begriiBen.
Typisch fiir dieses stark anwendungsorientierte Gebiet der
Computerchemie ist auch, daB3 drei der vier Kapitel von Au-
toren aus der Industrie verfaBBt wurden. D. B. Boyd fiihrt im
Kapitel 9 (,,Aspects of Molecular Modeling™) in dieses Ge-
biet ein und zeigt, wie der Nutzen der verschiedenen theoreti-
schen Ansdtze aus der Sicht des in der industriellen Praxis
mit groBen Molekiilen konfrontierten Chemikers aussieht.
Dal} Molecular Modeling alles andere als eine ,,amateur-
hafte, verwisserte oder zufallsbehaftete Computerchemie'*
(S. 321) ist, wird von E. L. Plummer im Kapitel 4 (., The
Application of Quantitative Design Strategies in Pesticide
Discovery‘*) deutlich gemacht. In diesem ausfithrlichen Auf-
satz (49 Seiten) wird die Anwendung der theoretischen Hilfs-
mittel, insbesondere der statistischen Verfahren, fiir die syn-
thetischen und analytischen Strategien bei der Suche nach
neuen Pestiziden unter modernen Randbedingungen (Oko-
logie) demonstriert. DaB fiir das realistische Modellieren von
Eigenschaften groBer Molekiile die dynamischen Eigen-
schaften beriicksichtigt werden miissen, ist seit ldngerem
bekannt. Die Entwicklung der drei wichtigsten Ansitze,
Monte-Carlo-Verfahren, molekilldynamische Rechnungen
und stérungstheoretische Berechnung der freien Energie,
wird von T. P. Lybrand im Kapitel 8 etwas kurz (25 Seiten)
skizziert. Der Nutzen der Computerchemie wird im Kapitel
9 von D. B. Boyd am Beispiel von vier vermarkteten Verbin-
dungen demonstriert, bei deren Entwicklung computerun-
terstiitzte Verfahren eine mafBgebliche Rolle spielten.

Welche Bedeutung der Einsatz von Computern und der
damit moéglichen Verfahren der Multivariationsanalyse fiir
die Analytische Chemie hat, wird von P. C. Jurs im Kapitel
5 (43 Seiten), ,,Chemometrics and Multivariate Analysis in
Analytical Chemistry*‘) aufgezeigt. Auch dieses Kapitel
kann im weiteren Sinne zum Bereich des Molecular Model-
ings gezahlt werden, da die Anwendung schwerpunktmiBig
im Bereich der Struktur-Wirkungs-Beziehungen biologisch
aktiver Substanzen liegt.

Die Entwicklung der Computergraphik mit der Moglich-
keit, dreidimensionale Strukturen schnell und bequem am
Bildschirm darzustellen, hat fiir die Chemie eine enorme Be-
deutung. Welchen EinfluB dies auf die Entwicklung von mo-
dernen Datenbanken hat, die ein schnelles Abfragen von
Molekilstrukturen auf der Basis von gespeicherten dreidi-
mensionalen Informationen gestattet, beschreiben Y. C.
Martin, M. G. Bures, und P. Willet in Kapitel 6 (51 Seiten,
»Searching Databases of Three-Dimensional Structures*).
Wihrend éltere Datenbanken wie etwa die Cambridge
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Structural Database im wesentlichen als Archiv fiir Koordi-
naten benutzt werden, gestatten neuere Programme die ge-
zielte Abfrage nach bestimmten Teilstrukturen. Der Hinweis
auf vorhandene Programme und Bezugsquellen ergidnzt den
detaillierten Report.

Die Fortschritte in der Computergraphik haben auch we-
sentlich zur Entwicklung von Konzepten beigetragen, die die
Molekiloberfliche ins Zentrum der Betrachtung stellen.
P.G. Mezey referiert in Kapitel 7 (30 Seiten, ,,Molecular
Surfaces') iber theoretische Modelle, bei denen Molekiilei-
genschaften mit der Oberflichenform korreliert werden.
Hierzu gehort das von M. L. Connolly entwickelte Modell
der i6sungsmittelzugéinglichen Oberflichen, das zu einem
besseren Verstindnis von Losungsmitteleffekten bei Prote-
inen beigetragen hat. Der Artikel macht deutlich, wie dieses
neue Konzept ohne die Entwicklung der Computergraphik
kaum hétte entstehen konnen.

Das letzte Kapitel (,,Perspectives on Ab Initio Calcula-
tions™) von E. R. Davidson ist nicht der technischen Ent-
wicklung von ab-initio-Verfahren gewidmet, sondern geht
der Frage nach, was wir denn durch die Anwendung von
ab-initio-Programmen lernen kénnen und gelernt haben.
Die personliche Sicht des Autors wird in fiinf Punkten kurz
diskutiert und mit historischen Beispielen belegt, wobei die
Uberschrift des letzten Punktes sicherlich die Zustimmung
aller findet: ,.Computers do not solve problems, people do.**

Das Buch wird erginzt durch einen Uberblick iiber Hard-
ware und Software (und Bezugsquellen) auf dem Gebiet des
Molecular Modelings von D. B. Boyd, wobei eine sowohl
amisante wie auch hilfreiche Checkliste mit Fragen voran-
gestellt wird, itber die man vor dem Kauf von Programmen
und Computern Klarheit haben sollte.

Die technische Qualitdt des Buches ist ausgezeichnet, die
Zahl der Druckfehler hilt sich in Grenzen, der Preis er-
scheint beim heute itblichen Preisniveau angemessen. Das
Buch kann jedem empfohlen werden, der sich iiber den Ent-
wicklungsstand der Computerchemie informieren will und
itber den Tellerrand seines eigenen Fachgebietes zu schauen
gewillt ist. Der Spezialist muB selbst entscheiden, ob die ihn
betreffenden Kapitel Neues bringen. Bibliotheken chemi-
scher Institute wird die Anschaffung sehr empfohlen. Die
Themenauswahl ist sicherlich subjektiv, kann aber als ge-
gliickt und der Entwicklung der Computerchemie entspre-
chend bezeichnet werden. Auf weitere Binde dieser Reihe in
vielleicht zweijdhrigen Abstdnden ist zu hoffen, den Heraus-
gebern kann zum ersten Band gratuliert werden.

Gernot Frenking [NB 1113]
Fachbereich Chemie
Universitdt Marburg

A Random Walk Through Fractal Dimensions. Von B. H.
Kaye. VCH Verlagsgesellschaft, Weinheim/VCH Publi-
shers, New York 1989. XXV, 421 S., geb. DM 138.00 (Bro-
schur DM 64.00). — ISBN 3-527-26468-X/ISBN 0-89573-
496-6

Das von Benoit B. Mandelbrot entdeckte Gebiet der Frak-
tale verdndert wegen seiner Bildhaftigkeit die Denkweise der
Naturwissenschaften moéglicherweise stidrker als etwa der
zweite Hauptsatz der Thermodynamik. Vermutlich auch we-
gen dieser Anschaulichkeit beschiftigen sich bereits viele
Wissenschaftler mit diesem neuen Werkzeug. Literatur, die
einen Uberblick gewihrt, ist daher willkommen. Das Buch
von Kaye ist weder ein Handbuch noch ein Nachschlage-
werk; es halt vielmehr genau das, was der Titel verspricht:
einen ziellosen Spaziergang durch fraktale Dimensionen, be-
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schrankt auf den naturwissenschaftlich-mathematischen Be-
reich. Der fraktale Rechenmechanismus ist ebenfalls ziellos,
aber keineswegs planlos. Er enthilt strenge Vorschriften
iiber die Grundoperationen, die dann allerdings auf Zufalls-
zahlen angewendet werden. Obwoh! Fraktale letztlich zur
Mathematik gehéren, werden in dem Buch Formeln ver-
mieden. Das geht leider so weit, daBl auch keine mathema-
tische Definition des Begriffes , Fraktal“ gebracht wird.
Glanzstiick: Das Kapitel ,,Mathematical Description of
Fractal Clusters** enthélt nur zwei ganz nebenséchliche For-
meln. Die wenig prazisen Hinweise auf ,,beriihmte** Namen
aus dem Fachgebiet im Text stéren ein wenig; man muf} in
den Referenzen nachsuchen, um Genaueres zu erfahren.
Der Nutzen des Buches: Das reichlich bebilderte Werk ist
frisch von der Leber weg geschrieben und - weil ohne mathe-
matischen Ballast — sehr leicht lesbar. Als erste Einfiihrung
ist es daher sehr gut geeignet. Es ergédnzt ferner grundlegende
Werke, vor allem diejenigen von Mandelbrot (z. B.: Die frak-
tale Geometrie der Natur. Birkhduser, Basel 1988) oder sol-
che, die auf ein Gebiet spezialisiert sind. Es bringt eine Fiille
neuer Beispiele aus der Mathematik, naturwissenschaftli-
chen Statistik und verschiedenen Gebieten der Naturwissen-
schaften. Der Schwerpunkt der Anwendungsbeispiele liegt
im Fachgebiet des Autors, dem Bereich disperser Stoffe. Das
Werk regt auch zu weiterer Forschung an.
Erich Robens [NB 1115]
Institut fiir Anorganische und Analytische Chemie
der Universitdt Mainz

Spectroscopy of Matrix Isolated Species. (Reihe: Advances
in Spectroscopy, Vol. 17). Von M.J Almond und A.J.
Downs. Herausgegeben von R.J. H. Clark und R.E.
Hester. Wiley, Chichester 1989. X1V, 511 S., geb. £ 111.00.
- ISBN 0-471-92170-X

Fast jede neue Technik entwickelt sich nach einem typi-
schen Schema: Auf die Pionierphase folgt eine stiirmische
Griinderzeit, in der man sich in einer Vielzahl von Laborato-
rien an die Grenzen des Verfahrens herantastet, gefolgt von
einer weit ruhigeren Phase der Konsolidierung. Dann gehen
die Griindungsviter in Pension, die Sohne sind etabliert,
aber fiir die Enkel ist es eine Routinetechnik geworden.

Dies gilt auch fiir die Matrixisolierungsspektroskopie. Die
Matrixtechnik ist zum Bestandteil der Lehrbiicher gewor-
den, Spezialisten aus aller Welt trafen sich schon zum siebten
Male. Der Altmeister, George Pimentel, der in den letzten 35
Jahren mit bahnbrechenden Versuchen so viele beeinfluf3t
und beeindruckt hat, starb viel zu frith 1989.

Das vorliegende Buch ist das siebzehnte in der Reihe ,,Ad-
vances in Infrared and Raman Spectroscopy*'. Entgegen der
Norm ist es nur einem Thema gewidmet, der Matrixspek-
troskopie, das von zwei britischen Autoren, Matrhew J. Al-
mond und Anthony J. Downs, auf 185 Seiten mit vielen Abbil-
dungen abgehandelt wird. Zwei Drittel des 511 Seiten star-
ken Buches enthalten eine tabellarische Zusammenfassung
der zwischen 1977 und 1986 untersuchten Spezies sowie 60
Seiten mit 2250 Literaturhinweisen.

Wie so oft: Es ist das rechte Buch zur falschen Zeit. Wire
es 1987 erschienen oder auch Anfang 1988, so hitte allein
schon die beeindruckende FleiBarbeit der Zusammenstel-
lung der Bibliographie iber manche Schwachstelle hinweg-
blicken lassen. Doch es erschien 1989. Im Jahr zuvor war von
David W. Ball und Kollegen von der Rice University in Hou-
ston die hervorragende ,,Bibliography of Matrix Isolation
Spectroscopy: 1954-1985* (Rice University Press) publi-
ziert worden, die auch als recherchierbare dBase-Datenbank
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