
Structural Database im wesentlichen als Archiv fur Koordi- 
naten benutzt werden, gestatten neuere Programme die ge- 
zielte Abfrage nach bestimmten Teilstrukturen. Der Hinweis 
auf vorhandene Programme und Bezugsquellen erganzt den 
detaillierten Report. 

Die Fortschritte in der Computergraphik haben auch we- 
sentlich zur Entwicklung von Konzepten beigetragen. die die 
Molekiiloberfliiche ins Zentrum der Betrachtung stellen. 
P. G. M e x y  referiert in Kapitel 7 (30 Seiten. ..Molecular 
Surfaces") iiber theoretische Modelle. bei denen Molekiilei- 
genschaften rnit der Oberfliichenform korreliert werden. 
Hierzu gehort das von M .  L. Connolly entwickelte Modell 
der losungsmittelzugiinglichen Oberfliichen, das zu einem 
besseren Verstlndnis von Losungsmitteleffekten bei Prote- 
inen beigetragen hat. Der Artikel macht deutlich. wie dieses 
neue Konzept ohne die Entwicklung der Computergraphik 
kaum hitte 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 konnen und gelernt haben. 
Die personliche Sicht des Autors wird in funf Punkten kurz 
diskutiert und mit historischen Beispielen belegt, wobei die 
Uberschrift des letzten Punktes sicherlich die Zustimmung 
aller findet: ,.Computers d o  not solve problems, people do." 

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

Die technische Qualitat des Buches 1st ausgezeichnet, die 
Zahl der Druckfehler halt sich in Grenzen, der Preis er- 
scheint beim heute iiblichen Preisniveau angemessen. Das 
Buch kann jedem empfohlen werden, der sich iiber den Ent- 
wicklungsstand der Computerchemie informieren will und 
iiber den Tellerrand seines eigenen Fachgebietes zu schauen 
gewillt ist. Der Spezialist mu13 selbst entscheiden, o b  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 Biinde dieser Reihe in 
vielleicht zweijiihrigen Abstanden ist zu hoffen, den Heraus- 
gebern kann zum ersten Band gratuliert werden. 

Gernot Frenking [NB 1 1  131 
Fachbereich Chemie 
Universitat Marburg 

A Random Walk Through Fractal Dimensions. Von B. H .  
K a y .  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 Benoii B. Mandelbroi entdeckte Gebiet der Frak- 
tale verandert wegen seiner Bildhaftigkeit die Denkweise der 
Naturwissenschaften moglicherweise stirker als etwa der 
zweite Hauptsatz der Thermodynamik. Vermutlich auch we- 
gen dieser Anschaulichkeit beschiiftigen sich bereits viele 
Wissenschaftler rnit diesem neuen Werkzeug. Literatur, die 
einen Uberblick gewahrt, 1st 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- 

schrankt auf den naturwissenschaftlich-mathematischen Be- 
reich. Der fraktale Rechenmechanismus ist ebenfalls ziellos, 
aber keineswegs planlos. Er enthalt strenge Vorschriften 
iiber die Grundoperationen, die dann allerdings auf Zufalls- 
zahlen angewendet werden. Obwohl Fraktale letztlich zur 
Mathematik gehoren, werden in dem Buch Formeln ver- 
mieden. Das geht leider so weit, daB auch keine mathema- 
tische Definition des Begriffes ,,Fraktal" gebracht wird. 
Glanzstiick : Das Kapitel ,,Mathematical Description of 
Fractal Clusters" enthilt nur zwei ganz nebensachliche For- 
meln. Die wenig prazisen Hinweise auf ,,beriihmte" Namen 
aus dem Fachgebiet im Text storen ein wenig; man muB 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 Einfuhrung 
ist es daher sehr gut geeignet. Es erganzt ferner grundlegende 
Werke, vor allem diejenigen von Mandelbrot (z. B. : Die frak- 
tale Geometrie der Natur. Birkhauser, Base1 1988) oder sol- 
che. die auf ein Gebiet spezialisiert sind. Es bringt eine Fulle 
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 11 151 
Institut fur Anorganische und Analytische Chemie 

der Universitat Mainz 

Spectroscopy of Matrix Isolated Species. (Reihe: Advances 
in Spectroscopy, Vol. 17). Von M .  J.  Almond und A .  J.  
Douns. Herausgegeben von R. J.  H. Clark und R. E. 
Hester. Wiley, Chichester 1989. XIV, 51 1 S., geb. f 11 1 .OO. 
- ISBN 0-471-921 70-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 fur die Enkel ist es eine Routinetechnik geworden. 

Dies gilt auch fur die Matrixisolierungsspektroskopie. Die 
Matrixtechnik ist zum Bestandteil der Lehrbucher gewor- 
den, Spezialisten aus aller Welt trafen sich schon zum siebten 
Male. Der Altmeister, George Pimeniel. der in den letzten 35 
Jahren mit bahnbrechenden Versuchen so viele beeinflu& 
und beeindruckt hat, starb vie1 zu friih 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, Matthew J. Al- 
mond und Anthony J.  Downs, auf 185 Seiten rnit vielen Abbil- 
dungen abgehandelt wird. Zwei Drittel des 51 1 Seiten star- 
ken Buches enthalten eine tabellarische Zusammenfassung 
der zwischen 1977 und 1986 untersuchten Spezies sowie 60 
Seiten mit 2250 Literdturhinweisen. 

Wie so oft: Es 1st das rechte Buch zur falschen Zeit. Ware 
es 1987 erschienen oder auch Anfang 1988, so hatte allein 
schon die beeindruckende FleiDarbeit der Zusammenstel- 
lung der Bibliographie iiber manche Schwachstelle hinweg- 
blicken lassen. Doch es erschien 1989. Im Jahr zuvor war von 
David W BaN 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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erhlltlich 1st. Zwei Jahre zuvor hatte Martin Moskovits das 
Thema ,,Atome und kleine Cluster" mit dem Buch ,,Metal 
Clusters" (Wiley Interscience) abgedeckt, und vom gleichen 
Autor, zusammen rnit Lesfer Andrew,  erschien 1989 das 
Buch ,,Chemistry and Physics of Matrix-Isolated Species" 
(North-Holland). 

Im Vergleich rnit diesen Werken konnen nun leider die 
Schwachstellen des vorliegenden Buches nicht iibersehen 
werden; dem sachkundigen Leser erscheint es mehr als Flik- 
kenteppich denn als ein Werk aus einer Hand. Aber auch ein 
Flickenteppich hat seinen Reiz. 

Die 14 Seiten des einleitenden Kapitels beleuchten die Ge- 
schichte der Matrixisolierung, wobei auf sieben Seiten Titel 
und Themen aller wesentlichen Bucher und Ubersichtsarti- 
kel aufgefiihrt werden. Hier fallt ein Nachteil der computer- 
gestiitzten Literaturrecherche auf: Es wird so manche ob- 
skure Arbeit zitiert, aber es fehlt zum Beispiel jeder Hinweis 
auf das 1978 erschienene Buch ,,Cryochemistry" von Gleb B. 
Sergeev und Vladimir A .  Batyuk (Mir Verlag, Moskau), die 
,,Bibel-' der sowjetischen Matrixspektroskopiker. Wie in 
vielen westlichen Ubersichtsartikeln werden auch hier Arbei- 
ten aus dem Ostblock nur unvollstandig zitiert. 

Die experimentellen Methoden der Matrixspektroskopie 
haben sich seit den klassischen Biichern von MoskovitslOzin 
und Hallam wenig geandert; im zweiten Kapitel wird daher 
in konzentrierter Form auf die Probleme und neueren Ergeb- 
nisse relevanter spektroskopischer Techniken eingegangen. 
Eine dreiseitige Tabelle listet die wesentlichen Arbeiten noch 
einmal auf, eine Reihe grol3formatiger Abbildungen bringt 
dieses Kapitel auf 23 Seiten. 

Probleme der Energieiibertragung in Matrices werden im 
dritten Kapitel auf 17 Seiten abgehandelt, wobei mehrere 
ganzseitige Abbildungen enthalten sind. Zum Vergleich : Das 
gleiche Thema beansprucht im ,,Andrews/Moskovits" 33 
eng bedruckte Seiten. Etwas ausfiihrlicher wird im nachsten 
Kapitel dann die Matrixphotochemie behandelt, wobei man 
den Autoren zugute halten mul3, dal3 sie wenigstens kurz und 
aus dritter Hand auf die Anfang der achtziger Jahre entwik- 
kelten Techniken der Photolyse in fliissigen Edelgasen sowie 
der Blitzphotolyse mit Infrarot-Detektion eingehen. 

Spezies rnit Wasserstoffbriickenbindungen sowie Isomeri- 
sierungen in der Matrix sind das Thema des 5. Kapitels; 
ionische und Hochenergiemolekiile werden im 6. Kapitel dis- 
kutiert. Das nlchste Kapitel, Atome und kleine Cluster, war 
zum Zeitpunkt der Drucklegung bereits in einem Buch und 
mehreren Ubersichtsartikeln angesprochen worden. Dies 
war wohl Grund genug fur die Autoren, sich auf Resonanz- 
Raman-Studien an Dimeren und Trimeren sowie auf die 
Eisen-Cokondensationsexperimente der Gruppe von Mar- 
grave in Houston zu beschranken. Leider fehlen Hinweise 
auf die im Berichtszeitraum erfolgten Studien an Bimetall- 
clustern vollig. 

Nur wenige Arbeitsgruppen beschaftigen sich rnit dem 
Thema des achten Kapitels, Astrochemie und atmosphari- 
sche Prozesse. Um so erfreulicher ist es, hier einmal die inter- 
disziplinare Anwendungsnihe der Matrixtechnik anschau- 
lich erlautert zu sehen. 

Der Rest des Buches wird fast ausschliel3lich von vier 
Tabellen eingenommen, in der fur jede Spezies die Methode 
der Herstellung, die spektroskopische Detektionsart, essen- 
tielk Ergebnisse und Literaturstellen aufgefiihrt werden. Die 
Reihenfolge erscheint allerdings etwas unsystematisch. So 
bleibt es dem Leser iiberlassen, o b  er ein gewiinschtes Mole- 
kiil eher bei den anorganischen (Tabelle 7 ,93 Seiten), metal- 
lorganischen (Tabelle 8, 41 Seiten) oder organischen Spezies 
(Tabelle 9, 95 Seiten) suchen will, oder vielleicht gar bei den 
molekularen Komplexen (Tabelle 10, 18 Seiten). Im Zweifels- 
fall lohnt sich der Versuch einer Permutation (AgCr er- 

scheint bei CrAg) oder besser der Blick in die iibersichtliche- 
re Matrix-Bibliographie von Ball et al. Die knapp 2250 
Literaturstellen, in der Reihenfolge der behandelten Atome 
und Molekiile numeriert, waren sicherlich nach einem ande- 
ren Sortierkriterium, z. B. dem ersten Autor, niitzlich und 
iiberpriifbar. Es bleibt unerfindlich, warum 63 Literaturstel- 
len separat in der Mitte des Buches aufgefiihrt werden. 

Fazit: Ein in begrenztem Rahmen niitzliches Buch, wenig 
geeignet fur den Einsteiger in die Matrixspektroskopie. Als 
Teil der Reihe ,,Advances in Spectroscopy" gehort es den- 
noch in die wissenschaftliche Bibliothek. Fur den Praktiker 
liegt die Starke in der kommentierenden Zusammenfassung 
der Forschungsergebnisse. 

Werner E. Klotzbucher [NB 11091 
Max-Planck-Institut fur Strahlenchemie, 

Miilheim 

One and Two Dimensional NMR Spectroscopy. Von Atta-ur- 
Rahman. Elsevier, Amsterdam 1989. XIX, 578 S., geb. 
HFI. 355.00.-ISBN 0-444-8731 6-3 

Der Verfasser des vorliegenden Buches versucht, einen 
umfassenden Uberblick uber die moderne NMR-Spektro- 
skopie zu vermitteln. Er beschreibt in leicht verstandlicher 
Weise die Grundlagen der jiingsten Generation ein- und 
zweidimensionaler (1 D- bzw. 2D-) NMR-Techniken. Zur 
Beschreibung der Vielzahl von Pulssequenzen, die in diesem 
Buch enthalten sind, wahlt er ausschliel3lich den weitverbrei- 
teten Ansatz des Vektormodells. Dieser zu stark vereinfa- 
chende Ansatz hat den Nachteil, dal3 die Erklarung vieler auf 
Mehrquantenkoharenzen beruhenden Techniken leidet. 

Im ersten Kapitel des Buches werden vide der allgemein 
benutzten Begriffe der modernen NMR-Technik eingefiihrt. 
Die behandelten Themen reichen von einer vereinfachten 
Beschreibung der Spektrometer-Konfiguration iiber Daten- 
akquisition und dynamischen Bereich, Fourier-Transforma- 
tion, Phasencyclen, Losungsmittelsignalunterdriickung und 
Nuclear-Overhauser-Enhancement-(N0E)-Effekt bis hin zu 
Begriffen der Theorie der NMR-Spektroskopie wie Koha- 
renztransfer und Mehrquantenfilter. Zudem beschreibt das 
Kapitel knapp den Produktoperatorformalismus, der in der 
Entwicklung der modernen gepulsten NMR-Technik eine 
entscheidende Rolle spielt. In den folgenden Kapiteln wird 
auf diesen Formalismus jedoch nicht mehr zuriickgegriffen. 
Erst das letzte Kapitel (Kapitel 14) beschreibt den Produkt- 
operatorformalismus nochmals eingehender. 

Die Kapitel 2, 3 und 4 beschaftigen sich rnit modernen 
1 D-NMR-Techniken. Kapitel 2 erklart zunachst das ,,Spin- 
Echo"-Phlnomen in homo- und heteronuclearen Spinsyste- 
men sowie Aufnahmetechniken (,,spectral editing"), die eine 
grol3e Anzahl unterschiedlicher Pulssequenzen, unter ande- 
rem alle ,,Serrensen-Variationen", zur Grundlage haben. Ka- 
pitel 3 ist der friiher sehr beliebten ID-INADEQUATE- 
Technik gewidmet, von der ebenfalls viele Varianten 
angefiihrt werden. In Kapitel 4 findet der Leser eine fast 
ausschliel3lich qualitative, aber dennoch hilfreiche Beschrei- 
bung der haufigsten Relaxationsmechanismen, insbesondere 
des NOE-Effekts und seiner Anwendung zur Strukturauf- 
klarung in der Chemie. 

Nach einer kurzen Einfiihrung in die Fourier-Transforma- 
tion im 5. Kapitel wird bis zum Ende des Buches das breite 
Spektrum an Pulssequenzen dargestellt, die im vergangenen 
Jahrzehnt entwickelt wurden. Die ersten Kapitel zur 2D- 
NMR-Spektroskopie behandeln heteronucleare und homo- 
nucleare J-aufgeloste Spektroskopie. 

Kapitel 8 prasentiert Techniken wie das COSY-Experi- 
ment und die daraus abgeleiteten Experimente, die auf Kor- 
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