
schichte der Synthese und in die Kriterien zur Beurteilung 
von Organischen Synthesen folgt ein Kapitel uber die Ein- 
teilung der Reaktivitit orgdnischer Molekule nach Evans. 
Danach werden die Konzepte der Retrosynthese eingefuhrt. 
Im zweiten Teil werden spezitische Syntheseprobleme behan- 
delt. Es geht dabei um die Synthese von ,,dissonanten" Sy- 
sternen oder - in der bekannteren Nornenklatur nach See- 
haclr - um die Anwendung des Umpolungskonzepts. Danach 
werden die wichtigsten Herstellungsrnethoden von Ringen 
behandelt. Strategien, welche zu quartiren Kohlenstoff- 
atomen und verbruckten Ringsystemen fuhren, sind der In- 
halt des 7. Kapitels. In didaktisch geschickter Weise werden 
Coryys 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 uber die Diastereoselektivitiit 
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 zusarnmengefa8t und ihre Anwen- 
dung an einer Reihe von Beispielen aus der Literatur demon- 
striert. Der letzte Teil der Publikation ist unglucklicherweise 
etwas verstreut angeordnet. Er setzt sich zusamrnen aus 
dern Kapitel I 1, den Anhiingen 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 fur die Benutzung des Pro- 
gramms. Darauf sind die Retrosyntheseschritte aufgelistet, 
die vom Computerprogramm angewendet werden. und 
schlierjlich werden Vorschlige fur Ubungen gemacht. Das 
Kapitel 11 ,  das eine Beschreibung des Programms enthiilt, 1st 
im Text des Buches ein Fremdkorper. 

Der Versuch. ein Lehrbuch uber Synthese und Synthese- 
planung rnit einem Syntheseprogramm zu vereinen, ist 10- 

benswert. Leider kann das vorliegende Werk nicht als der 
optirnale Weg fur den Unterricht angepriesen werden. Das 
Syntheseprogramm ist zu wenig ausgefeilt. Es eignet sich in 
dieser Form weder als didaktisches Hilfsmittel noch als Er- 
satz fur andere Syntheseprogramme oder Reaktionsdaten- 
banken. Beim hohen Preis fur dieses Werk wird der Ankauf 
nur fur Bibliotheken und fur Dozenten. die eine Vorlesung 
uber Synthese halten. in Frdge komrnen. Die vielen interes- 
santen Synthesebeispiele im Text machen eine baldige Publi- 
kation einer wesentlich billigeren Fassung ohne Diskette 
wunschenswert, damit das Werk auch fur Studenten zuging- 
lich wird. Man konnte dann auch die allzu vielen Druckfeh- 
ler korrigieren. 

Rriiilrard Neier [NB 11 271 
Institut fur Organische Chemie 

der Universitiit Fribourg (Schweiz) 

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

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

Nach einem kurzen einfuhrenden Abschnitt, in dem einige 
Konzepte der klassischen Mechanik rekapituliert und die 
experimentellen Beobachtungen, die zur Formulierung der 

Quantenrnechanik gefuhrt haben, vorgestelft werden. folgen 
140 Seiten uber Vektor- und Funktionsriume. Matrizen- 
und Operdtoraigebrd etc. Es schlieBen sich Kapitel an. in 
denen die Postulate der Quantenmechanik eingefuhrt und 
die ublichen Modellproblerne (Teilchen im Kasten. harmoni- 
scher Oszillator, Wasserstoffatom etc.) vorgestellt werden. 
VerhiltnisrniiDig ausfuhrlich wird der Hamilton-Operator 
fur molekulare Systeme diskutiert. wobei externe elek- 
tromagnetische Felder ebenso wie relativistische Effekte 
Eingang in die Diskussion finden. Der letzte Abschnitt des 
Buches enthalt eine ebenfak detaillierte Behandlung der 
gingigen quantenchemischen Niherungsmethoden wie clo- 
sed- und open-shell-Hartree-Fock-SCF. Storungstheorie 
und Konfigurationswechselwirkung. 

Im gronen und ganzen macht das Buch einen soliden. von 
kompetenter Hand geschriebenen Eindruck. Vieles wird er- 
Iiiutert. was man sonst nur selten in vergleichbaren Lehrbii- 
chern findet, z. B. die ausfiihrliche Diskussion von Rayleigh- 
Schrodinger- und Brillouin-Wigner-Storungstheorie. die 
mogliche Berechnung unterer Schranken fur die Energie. 
aber auch Details wie den Ursprung der s,p,d, . , .-Nomen- 
klatur von Atomorbitalen. Allerdings rnun bezweifelt wer- 
den, o b  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 Funnoten auf 
die Originalliteratur verwiesen. Zudem wird die Mathematik 
ohne direkten Bezug zu ihrer Anwendung beschrieben, so 
daR befurchtet werden mu& daB viele Studenten diesen Teil 
des Buches als wenig attraktive Durststrecke emptinden wer- 
den. 

Bedauerlich ist auch. dai3 die Diskussion der quanten- 
chemischen Rechentechniken nicht immer dem aktuellen 
Stand gerecht wird. Neuere Entwicklungen wie die Verwen- 
dung direkter SCF-Verfahren zur Berechnung groBerer Mo- 
lekule oder der Einsatz von Atomic-Natural-Orbital-Basis- 
siitzen werden nicht beschrieben. Bei der Diskussion des 
Multikonfigurations-SCF-Ansatzes sucht man vergebens 
nach einer Erwiihnung der heute uberwiegend verwendeten 
CASSCF-Methode. und auch die Diskussion der mittlerwei- 
le so wichtigen direkten CI-Verfahren kommt etwas zu kurz. 
Ein anderes Beispiel fur die manchrnal etwas veraltete Dis- 
kussion ist die Bemerkung Cliristq'jkrscws, die Diagonalisie- 
rung einer 1000 x 1000 Matrix benotige mehrere Sekunden, 
tatsiichlich erledigen moderne Hochstleistungsrechner sol- 
che Aufgaben in Bruchteilen von Sekunden. Dieser Mangel 
an Aktualitit spiegelt sich auch in der Auswahl der zitierten 
Literatur wider, die zumeist aus den siebziger und friihen 
achtziger Jahren starnmt. 

Leider haben sich auch viele Druckfehler in den Text ein- 
geschlichen, die zurn Teil etwas verwirren. So wird aus 
..yield" ..field", in einer Formel wird ein Faktor 1/2 unter- 
schlagen. und statt mit ,,external force" hat man es plotzlich 
rnit ,,external face" zu tun. Mit schoner Regelmiinigkeit wird 
aus einer ..trial"- eine ..trail"-Wellenfunktion, und selbst die 
Autorennamen in den Literaturverweisen sind vor Verun- 
staltungen nicht sicher. Besonders irgerlich 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 hitten solche groben Schnit- 
zer sicherlich verrnieden werden konnen. 

Sieht man jedoch von diesen formalen Unzufinglichkei- 
ten, der manchmal mangelnden Aktualitiit und der vielleicht 
nicht ganz gegkckten Konzeption des rnathernatischen Teils 
einmal ab. ist Christojfirscns Buch eine interessante Berei- 
cherung des Lehrbuchangebots in der Theoretischen Che- 



rnie. das vor allem durch sein breitgefachertes Themenspek- 
trum gefillt. 
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Die Verteilung von Substanzgemischen zwischen zwei 
fliissigen. nicht vollig rniteinander rnischbaren Phasen ist als 
Fliissig-Fliissig-Verteilung ein wirksames Verfahren zur 
Trennung von Gernischen schwerfliichtiger loslicher Sub- 
stanzen. Es hat z. B. als Craig-Verteilung oder Verteilungs- 
chrornatographie Geschichte gernacht und ist auch heute 
noch Grundlage vieler technischer Trennprozesse. Leider ist 
dieses Verfahren im Labor weitgehend von den rnodernen 
chrornatographischen Verfahren verdrlngt worden. Dabei 
hltte es aufgrund seiner giinstigen Eigenschaften auch heute 
noch sein Einsatzgebiet. insbesondere fur die Isolierung und 
Reinigung praparativer Mengen von schwerfluchtigen Sub- 
stanzen. Als besonderer Vorteil ist die einfache und prlzise 
Berechenbarkeit der Trennungen und die leichte Ubertrag- 
barkeit in groDere Dimensionen zu bewerten. 

Es ist daher zu begruRen, daR jetzt eine zusammenfassende 
Darstellung der neueren Entwicklung auf dem Gebiet der 
Fliissig-Fliissig-Chrornatographie vorliegt. Die Hauptkapi- 

tel des Buches beschreiben Entwicklung der Gegenstrom- 
Chrornatographie, Erzeugung des Phasenflusses und der 
Zentrifugalkrafte, Fliissig-Verteilung und Mischung der 
Phasen, Theorie der Chrornatographie. Losungsmittel- 
systerne und Anwendungen. Eine urnfangreiche und gut ge- 
gliederte Literatursarnrnlung ist dem Text angefugt. 

Es werden die Techniken und Gerlte fur die chromato- 
graphische Trennung behandelt, die ohne Benutzung eines 
festen. porosen Trigers zwischen zwei fliissigen Phasen. rnei- 
stens in einer Spirale aus Glas oder Kunststoff, stattfindet. 
Die Phasen werden durch Schwerkraft oder Zentrifugalkrlf- 
te gegeneinander bewegt. Die Zentrifugalkrafte werden 
durch verschiedenartige Rotation der Trenneinrichtungen 
erzeugt. Die Vielzahl der beschriebenen Varianten laDt er- 
kennen, daD die Entwicklung noch keineswegs abgeschlos- 
sen ist und eine allgemeiner einsetzbare Routineapparatur 
wohl noch etwas auf sich warten lassen wird. Mit den be- 
schriebenen Apparaturen lassen sich bis zu 1 g Gernisch bei 
einer Trennleistung von 350- 1000 Boden trennen. Die 
Trenndauer liegt irn Stundenbereich. 

Obgleich die Gegenstrorn-Chrornatographie sicher irnrner 
eine Spezialmethode bleiben wird, so ist ihr doch eine weite 
Verbreitung zu wunschen. Bei der stets zunehmenden Bedeu- 
tung der Isolierung und Reinigung von Substanzen sollte 
rnoglichst das gesarnte Spektrurn der leistungsfahigen Trenn- 
verfahren verfiigbar sein. Das vorliegende Buch ist eine um- 
fassende Einfiihrung in dieses Gebiet und kann zur Nutzung 
nur empfohlen werden. 
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