Einige wichtige Techniken, um Cluster im Clusterstrahl zu
beobachten und MeBergebnisse zu interpretieren, werden
von A. W. Castlemann, Jr. und R. G. Keese vorgestellt. Be-
sondere Aufmerksamkeit kommt dabei der resonanten Mul-
tiphotonen-lonisation von Clustern mit nachfolgender De-
tektion in einem Flugzeit-Massenspektrometer zu.

Das siebte Kapitel stellt einen weiteren wesentlichen Bei-
trag dieses Buches dar. E. R. Bernstein, der Herausgeber,
beschreibt auf 200 Seiten die Eigenschaften einer speziellen
Klasse von Molekiil-Clustern. Diese Cluster bestehen aus
mindestens zwet verschiedenen, meist organischen Molekii-
len, von denen das eine spektroskopisch aktiv ist. Durch
Absorptions- und Anregungsspektroskopie sowie Compu-
tersimulationen konnen Grundzustand und angeregte Zu-
stinde dieser Molekul-Cluster untersucht werden.

Das achte und letzte Kapitel gibt einen von R. L. Whetten
und M. Y. Hahn gut geschriebenen Uberblick iiber die Spek-
troskopie an groen Molekiil-Clustern. Es enthilt eine Dis-
kusston des Tropfchenmodells, der elementaren Anregungs-
formen und des Fliissig-fest-Phaseniiberganges in Molekiil-
Clustern.

Von der Konzeption fiillt dieses Buch die Liicke, die zwi-
schen internationalen Konferenzberichten und allgemein ge-
haltenen Ubersichten besteht. Mit seiner groBen Fiille an
Information ist es eine willkommene Bereicherung in der
Bibliothek eines jeden Cluster-Physikers.

Thomas Lange, T. Patrick Martin [NB 1114]
Max-Planck-Institut
fiir Festkorperforschung, Stuttgart

Chemical Bonding Theory. Von B. Webster. Blackwell Scien-
tific Publications, Oxford 1990. X, 276 S., Paperback
£14.95. - ISBN 0-632-01621-3

Das vorliegende Buch ist eine bewuBt knapp gehaltene
Einfuhrung in die Theorie der chemischen Bindung. Die
Zielgruppe sind Studenten vor dem Vordiplom und Dozen-
ten, die im Vordiplomstudium lehren. Fiir letztere werden
Breite und Tiefe der Monographie unzureichend sein, jedoch
sind Gliederung und Stoffauswahl als attraktive Grundlage
zur Vorlesungsvorbereitung empfehlenswert. In vier Kapi-
teln (1. Elektronenpaare und Molekitlgestalt, 2. Das Orbi-
talmodell der atomaren Struktur, 3. Zweiatomige Molekiile,
4. Mehratomige Molekiile) werden grundlegende éltere,
aber auch sehr aktuelle Ansdtze zur Beschreibung der chemi-
schen Bindung prasentiert.

Im ersten Kapitel wird nach der Lewisschen Elek-
tronenpaarbeschreibung der VSEPR-Ansatz von Nyholm
und Gillespie dargelegt. Am Ende vermifit man nach einem
Beispiel fiir die sogenannte Hypervalenz (SF) allerdings den
wichtigen Hinweis, daB die MO-Theorie die zugehérige che-
mische Bindung auch ohne diesen Begriff zu erkldren ver-
mag.

Im zweiten Kapitel folgt dem atomaren Aufbauprinzip ein
kurzer spektroskopischer Teil, der mit der Beschreibung von
Spin-Bahn-Wechselwirkungen in der Russel-Saunders-
Kopplung endet. Ionisierungsenergie, Elektronenaffinitit,
effektive Kernladung, Radien und Polarisierbarkeiten wer-
den dargestellt. Wie iiblich erscheinen festkdrperchemische
Aspekte duBerst fragmentarisch und im falschen Kapitel.
Erfreulich ist aber, daB im Gegensatz zu wesentlich umfang-
reicheren Werken, wie z. B. dem von Huheey, wenigstens der
Madelung-Faktor einmal allgemein (und nicht wie sonst ir-
refihrend nur fir AB-Verbindungen) hergeleitet wird. Mit
den Ubungsaufgaben wird der Begriff dann auch fiir Studen-
ten zum echten Hilfsmittel. Nach Einfilhrung von Radien-
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verhiltnissen und deren Bedeutung werden mit Nach-
barschaftsdiagrammen nach W. B. Pearson und Strukturbe-
reichsfeldern auch sehr aktuelle Beziehungen zwischen
Struktur, chemischer Bindung und Zusammensetzung ange-
sprochen.

Zweiatomige Molekiile dienen als Modellsysteme zur Ent-
wicklung von Molekiilorbitalen, wobei sich Betrachtungen
zur Polaritit der chemischen Bindung und wiederum zu Ra-
dien anschlieBen. Hier kdnnte ausfithrlicher argumentiert
und noch einiges erginzt werden, zum Beispiel die Konzepte
von Drago et al. und Fajans zum Siure-Base-Verhalten. Die
Dynamik zweiatomiger Molekile findet dagegen im Rah-
men dieser Monographie ausreichend Platz, unter anderem
mit der Analyse von Rotations-Schwingungs-Spektren und
den zugehorigen Auswahlregeln. Berlin-Regionen — aber-
mals sehr aktuell — beschlieBen den Abschnitt mit modernen
Betrachtungen zur Elektronendichte.

Am Beispiel polyatomarer Molekiile werden komplexere
MO-Schemata und ihre Symmetrieeigenschaften sowie die
Ligandenfeldtheorie besprochen. Auch allfdllige Verzerrun-
gen, Jahn-Teller-Effekt und Walsh-Diagramme werden in
diesem Zusammenhang beleuchtet. Den letzten Teil bildet
ein Abschnitt iber Elektronenabzihlregeln in polyedrischen
Molekiilen am Beispiel der Borane.

In ebenfalls knapper, aber ausgewihliter Form beschlieBen
Datensammlung, Aufgabenlosungen, Literatur- und In-
haltsverzeichnis das Buch. Erfreulich und sehr hilfreich sind
die Angaben zu den Zielsetzungen in jedem Kapitel sowie die
Ubungsaufgaben. Die Monographie ist als Repetitorium gut
geeignet und liegt in einer erschwinglichen Paperback-Aus-
gabe vor.

Zweifellos hat der Autor das Buch aus eigener Lehrerfah-
rung heraus gestaltet, dabei stets versucht, alte Grundlagen
mit sehr aktuellen Ergebnissen zu kombinieren — und dies
auf nur 270 Seiten. An manchen Stellen sind denn auch die
Spriinge in der Argumentation zu grof, und der Lernende
wird auf die vertiefende Literatur zuriickgreifen miissen.
Trotzdem, in der Kiirze liegt die Wiirze — das Buch ist emp-
fehlenswert.

Reinhard Nesper [NB 1130]

Laboratorium fiir Anorganische Chemie

der Eidgenossischen Technischen Hochschule
Zurich (Schweiz)

Organic Chemistry in Action. The Design of Organic Synthe-
sis. (Reihe: Studies in Organic Chemistry 41). Von F. Ser-
ratosa. Elsevier, Amsterdam 1990. XXI, 3958S., geb.
HFL. 290.00. — ISBN 0-444-88345-2

Die Synthese ist immer noch das zentrale Betitigungsfeld
fir viele Organiker. Die Systematisierung der Retrosynthese,
wie sie von Corey propagiert worden ist, hat zur Renaissance
der Synthesechemie beigetragen. Die groBe Zahl der in den
letzten Jahren publizierten Naturstoffsynthesen ist ein Aus-
druck der Starke der heutigen Synthesemethoden. Trotz die-
ser Blite der Synthesechemie und der Syntheseplanung sind
erstaunlich wenige Bucher auf dem Markt, in denen Synthe-
se und Syntheseplanung gelehrt werden. Das Buch ,,Organic
Chemistry in Action* von F. Serratosa zusammen mit der
Programmdiskette CHAOS will eine orientierende Einfith-
rung in die Organische Synthese sein. Die Kombination
Buch und Computerprogramm ist neu und soll dem Anfin-
ger den Einstieg erleichtern.

Serratosas Buch laBt sich in vier Teile einteilen. In den
Kapiteln 1 bis 4 werden die Grundkonzepte der Synthesepla-
nung besprochen. Nach einer kurzen Einfithrung in die Ge-
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schichte der Synthese und in die Kriterien zur Beurteilung
von Organischen Synthesen folgt ein Kapitel iber die Ein-
teilung der Reaktivitdt organischer Molekiile nach Evans.
Danach werden die Konzepte der Retrosynthese eingefithrt.
Im zweiten Teil werden spezifische Syntheseprobleme behan-
delt. Es geht dabei um die Synthese von ,,dissonanten** Sy-
stemen oder — in der bekannteren Nomenklatur nach See-
bach — um die Anwendung des Umpolungskonzepts. Danach
werden die wichtigsten Herstellungsmethoden von Ringen
behandelt. Strategien, welche zu quartdren Kohlenstoff-
atomen und verbriickten Ringsystemen fithren, sind der In-
halt des 7. Kapitels. In didaktisch geschickter Weise werden
Coreys Regeln zur Auffindung von strategischen Bindungen
am Beispiel des Patchouli-Alkohols vorgefiihrt. Abgeschlos-
sen wird dieser Teil mit einer Diskussion der stereochemi-
schen Kontrolle von Reaktionen an Ringen und in acycli-
schen Systemen. Im Kapitel 9 iiber die Diastereoselektivitét
bei Reaktionen acyclischer Verbindungen werden mehrere
Varianten der Aldolreaktion und die Sharpless-Epoxidie-
rung besprochen. Im dritten Teil, der den AbschluB des rei-
nen Textteils bildet, werden die Regeln und heuristischen
Prinzipien noch einmal zusammengefafit und ithre Anwen-
dung an einer Reihe von Beispielen aus der Literatur demon-
striert. Der letzte Teil der Publikation ist ungliicklicherweise
etwas verstreut angeordnet. Er setzt sich zusammen aus
dem Kapitel 11, den Anhdngen 2-4 und der Diskette mit
einer Kopie des Programms CHAOS (Computerisation and
Heuristics Applied to Organic Synthesis). Im Anhang 2 fin-
det der Leser die Anleitung fir die Benutzung des Pro-
gramms. Darauf sind die Retrosyntheseschritte aufgelistet,
die vom Computerprogramm angewendet werden, und
schlieBlich werden Vorschlige fiir Ubungen gemacht. Das
Kapitel 11, das eine Beschreibung des Programms enthdlt, ist
im Text des Buches ein Fremdkorper.

Der Versuch, ein Lehrbuch tber Synthese und Synthese-
planung mit einem Syntheseprogramm zu vereinen, ist lo-
benswert. Leider kann das vorliegende Werk nicht als der
optimale Weg fiir den Unterricht angepriesen werden. Das
Syntheseprogramm ist zu wenig ausgefeilt. Es eignet sich in
dieser Form weder als didaktisches Hilfsmittel noch als Er-
satz fir andere Syntheseprogramme oder Reaktionsdaten-
banken. Beim hohen Preis fiir dieses Werk wird der Ankauf
nur fir Bibliotheken und fiir Dozenten, die eine Vorlesung
uber Synthese halten, in Frage kommen. Die vielen interes-
santen Synthesebeispiele im Text machen eine baldige Publi-
kation einer wesentlich billigeren Fassung ohne Diskette
wiinschenswert, damit das Werk auch fiir Studenten zugéng-
lich wird. Man konnte dann auch die allzu vielen Druckfeh-
ler korrigieren.

Reinhard Neier [NB 1127)]
Institut fiir Organische Chemie
der Universitdt Fribourg (Schweiz)

Basis Principles and Techniques of Molecular Quantum Me-
chanics. Von R. E. Christoffersen. Springer, Berlin 1990,
XIV, 686 S., geb. DM 178.00. — ISBN 3-540-96759-1

Dieses Buch ist ein umfangreiches Lehr- und
Nachschlagewerk iiber die theoretischen Grundlagen der
Quantenchemie sowie deren praktische Anwendungen. Von
dhnlichen Biichern unterscheidet es sich unter anderem
durch den Umfang der Beschreibung des mathematischen
Unterbaus der quantenchemischen Methoden.

Nach einem kurzen einfiihrenden Abschnitt, in dem einige
Konzepte der klassischen Mechanik rekapituliert und die
experimentellen Beobachtungen, die zur Formulierung der
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Quantenmechanik gefiihrt haben, vorgestellt werden, folgen
140 Seiten iiber Vektor- und Funktionsrdume, Matrizen-
und Operatoralgebra etc. Es schlieBen sich Kapitel an, in
denen die Postulate der Quantenmechanik eingefiihrt und
die iiblichen Madeliprobleme (Teilchen im Kasten, harmoni-
scher Oszillator, Wasserstoffatom etc.) vorgestellt werden.
VerhaltnismiBig ausfithrlich wird der Hamilton-Operator
fiir molekulare Systeme diskutiert, wobei externe elek-
tromagnetische Felder ebenso wie refativistische Effekte
Eingang in die Diskussion finden. Der letzte Abschnitt des
Buches enthilt eine ebenfalls detaillierte Behandlung der
gingigen quantenchemischen Niherungsmethoden wie clo-
sed- und open-shell-Hartree-Fock-SCF, Stérungstheorie
und Konfigurationswechselwirkung.

Im groflen und ganzen macht das Buch einen soliden, von
kompetenter Hand geschriebenen Eindruck. Vieles wird er-
ldutert, was man sonst nur selten in vergleichbaren Lehrbii-
chern findet, z. B. die ausfiihrliche Diskussion von Rayleigh-
Schriodinger- und Brillouin-Wigner-Stérungstheorie, die
mogliche Berechnung unterer Schranken flir die Energie,
aber auch Details wie den Ursprung der s,p.d, ...-Nomen-
klatur von Atomorbitalen. Allerdings mul3 bezweifelt wer-
den, ob das ehrgeizige Vorhaben, den komplexen mathema-
tischen Hintergrund in einer detaillierten und zugleich dem
Studenten verstindlichen Form vorzustellen, durchweg ge-
lungen ist. Zu oft werden Beweise und Theoreme nur andis-
kutiert und der Leser in einer der sehr vielen Fufinoten auf
die Originalliteratur verwiesen. Zudem wird die Mathematik
ohne direkten Bezug zu threr Anwendung beschrieben, so
daB befiirchtet werden muB, daB viele Studenten diesen Teil
des Buches als wenig attraktive Durststrecke empfinden wer-
den.

Bedauerlich 1st auch, dall die Diskussion der quanten-
chemischen Rechentechniken nicht immer dem aktuellen
Stand gerecht wird. Neuere Entwicklungen wie die Verwen-
dung direkter SCF-Verfahren zur Berechnung gréBerer Mo-
lekiile oder der Einsatz von Atomic-Natural-Orbital-Basis-
sdtzen werden nicht beschrieben. Bei der Diskussion des
Multikonfigurations-SCF-Ansatzes sucht man vergebens
nach einer Erwdhnung der heute iiberwiegend verwendeten
CASSCF-Methode, und auch die Diskussion der mittierwei-
le so wichtigen direkten CI-Verfahren kommt etwas zu kurz.
Ein anderes Beispiel fiir die manchmal etwas veraltete Dis-
kussion ist die Bemerkung Christoffersens, die Diagonalisie-
rung einer 1000 x 1000 Matrix bendtige mehrere Sekunden,
tatsdchlich erledigen moderne Hochstleistungsrechner sol-
che Aufgaben in Bruchteilen von Sekunden. Dieser Mangel
an Aktualitdt spiegelt sich auch in der Auswahl der zitierten
Literatur wider, die zumeist aus den siebziger und frithen
achtziger Jahren stammt.

Leider haben sich auch viele Druckfehler in den Text ein-
geschlichen, die zum Teil etwas verwirren. So wird aus
wyield™ . field”, in einer Formel wird ein Faktor 1/2 unter-
schlagen, und statt mit ,,external force’* hat man es plotzlich
mit ,.external face™ zu tun. Mit schoner RegelmiBigkeit wird
aus einer ,,trial"*- eine ,,trail"-Wellenfunktion, und selbst die
Autorennamen in den Literaturverweisen sind vor Verun-
staltungen nicht sicher. Besonders drgerlich ist der Verweis
auf eine Abbildung am Ende des 7. Kapitels, die man dort
vergeblich sucht. Erst vier Kapitel spiter begegnet einem
plotzlich der gleiche Abschnitt wieder, diesmal inclusive der
Abbildung. Mit etwas Sorgfalt hdtten solche groben Schnit-
zer sicherlich vermieden werden kénnen.

Sieht man jedoch von diesen formalen Unzulidnglichkei-
ten, der manchmal mangelnden Aktualitdt und der vielleicht
nicht ganz gegliickten Konzeption des mathematischen Teils
einmal ab, ist Christoffersens Buch eine interessante Berei-
cherung des Lehrbuchangebots in der Theoretischen Che-
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