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Computational Chemistry Using the PC. Von D. W. Rogers.
VCH Verlagsgesellschaft, Weinheim 1990. VIII, 224 S.,
geb. DM 98.00. - ISBN 3-527-27937-7

..Computational Chemistry" ist ein nicht sehr exakt defi-
nierter Begritf. Gemeint sind damit im vorliegenden Buch im
wesentlichen Molekiilmechanik und Molekiilorbital-Be-
rechnungen und deren zugrundcliegende numerische Metho-
den. Im Gegensatz zu den zahlreichen Monographien. die
die Theorie der Molekiil- und Quantenmechanik behandeln,
wird hier versucht, eine Einfithrung in die Programmierung
solcher Methoden und den Umgang mit thnen zu geben. Um
es vorwegzunehmen: Ich halte den Ansatz fiir sinnvoll und
die Ausfithrung fir gelungen. Die meisten ,,Computerchemi-
ker* haben den Zugang zu diesem Gebiet im Quereinstieg
durch Weiterentwicklung bereits bestehender Programmsy-
steme gefunden und muBten sich die notwendige numerische
Mathematik aus verschiedenen Quellen erarbeiten. Das vor-
liegende Buch bietet nun eine systematische Einfithrung von
den grundlegenden numerischen Methoden bis zur Arbeit
mit fertigen HMO- und SCF-Programmen. Jedes Kapitel ist
mit zahlreichen Ubungen ausgestattet, zu denen meist auch
die Losung mitgeliefert wird. Eine didaktische Neuheit --
zumindest im Rahmen cines Lehrbuchs - sind die ,.Com-
puterprojekte™. Dies sind Anleitungen zur Losung physika-
lisch-chemischer Probleme unter Verwendung von Com-
puterprogrammen. Die zumeist in Basic geschriebenen Pro-
gramme sind dem Buch auf ciner 5 1/4-Zoll-Diskette beige-
legt und unter DOS auf jedem 1BM-kompatiblen PC lesbar
und lauffihig.

Das Buch gliedert sich in zwei Teile. In den ersten Kapiteln
werden die Grundlagen zur Programmierung numerischer
Methoden gelegt. Iterative Methoden und numerische Inte-
gration sind durch Beispicle aus der Physikalischen Chemie
(z. B. van-der-Waals-Gleichung, Wiensches Gesetz und
Maxwell-Boltzmann-Verteilung) erldutert. Matrix-Opera-
tionen und Kurvenanpassung schlieBen sich an. Die letzten
sieben Kapitel beschiftigen sich mit Molekilorbital-Rech-
nungen, Molekiilmechanik und Molekiilgraphik. Spitestens
bei der Behandlung der MO-Theorie st6f3t der Autor auf die
bereits aus der Problemstellung herrithrende Schwierigkeit.
entweder in die Quantentheoric einfithren zu miissen (und
damit den Rahmen des Buches zu sprengen) oder sie voraus-
zusetzen. Erentscheidet sich fiir einen Mittelweg. Die theore-
tischen Einfithrungen sind kurz und sehr gestrafft. Beim
Selbststudium des Buches sollten daher die wichtigsten

624 ¢ VCH Verlagsgesellschaft mbH, W-6940 Weinheim, 1991

0044-8249,91,0505-0624 § 3.50+ 250

Grundlagen bekannt sein, oder es sollte ein Lehrbuch der
theoretischen oder physikalischen Chemie bereit liegen. Un-
ter diesen Voraussetzungen liefern die Kapitel iiber Molekil-
mechanik und MO-Verfahren (Hiickel, EHT, PPP, MNDO,
ab initio usw.) einen tieferen Einblick in die Arbeitsweise
dieser Programme.

Das Buch schlie3t eine wichtige Marktliicke zwischen den
(wenigen) Biichern zur Anwendung der am weitesten ver-
breiteten Molekiiimechanik- und MO-Programme auf che-
mische Probleme (z.B. T. Clarks Buch .,A Handbook of
Computational Chemistry") und den reinen Lehrbiichern
der Theoretischen Chemie. Es wird gezeigt. daB3 bei dem
heutigen Entwicklungsstand der PCs bereits anspruchsvolle
Software auf billiger, fiir fast jeden Studenten erschwingli-
cher Hardware nutzbringend anwendbar ist. Im Gegensatz
dazu steht der hohe Preis des Buches. Daflir darf sich das
Auge an der vom VCH-Verlag gewohnten, perfekten Satz-
technik erfreuen. Das vorliegende Buch eignet sich hervorra-
gend zum Selbststudium fiir Dozenten und Studenten ab
Vordiplom. Vor allem Anwendern der Black-Box-Pro-
grammsysteme wie GAUSS oder MOPAC., die gern ein we-
nig besser verstehen mochten (sollten), was sie rechnen, kann
man das Buch wirmstens empfehlen.

Rainer Herges [NB 1132]
Institut fitr Organische Chemie der
Universitit Erlangen-Niirnberg

Metals and Ligand Reactivity. Von E. C. Constable. Ellis
Horwood, New York 1990. XII, 246 S.. geb. $54.50. -
ISBN 0-13-577222-2

Die stiirmische Entwicklung der ncuen metallorganischen
Chemie mit ihren teilweise exotischen Strukturen und Bin-
dungsverhiltnissen hat seit etwa 1960 die klassischen Koor-
dinationsverbindungen voriibergehend in den Hintergrund
gedringt. Standen letztere noch in den fiinfziger Jahren auf-
grund der erfolgreichen Verkniipfung von Spektroskopie,
Reaktivitit und Ligandenfeldtheorie im Mittelpunkt mole-
kularer anorganischer Chemie, so dringt erst allmdhlich wie-
der ihre Bedeutung, hauptsichlich iiber das neu entstandene
Forschungsgebiet Bioanorganische Chemie. ins allgemeine
BewuBtsein zuriick. Unabhéngig von den erstaunlichen Lei-
stungen der Metallzentren in Enzymen sind jedoch durch
nicht-metallorganische Koordination ermdglichte oder kata-
lysierte organisch-chemische Transformationen unentbehr-
lich fiir die synthetische und technische Praxis. Wer hieran
unmittelbar interessiert ist oder die klassische Koordina-
tionschemie als langweilig, theorieiiberladen und irrelevant
empfunden hat, der findet in Constables Darstellung ein
iiberaus lesbares Buch zum bequemen Nachholen. Im Mit-
telpunkt dieser Monographie steht die Beeinflussung der Re-
aktivitdt Heteroatomdonor-koordinierter organischer Ver-
bindungen durch (Ubergangs-)Metallzemren.

Die Lesbarkeit dieses Buches wird vor allem durch Kon-
zentration auf synthetische Nitzlichkeit, durch weitgehen-
den Verzicht auf physikalisch-chemische Reaktionsdaten so-
wie durch Abwesenheit von Zitaten im Text gefordert.
Weiterfithrende Literatur ist am Ende des Buches nach The-
menbereichen zusammengestellt — notfalls gibt vermutlich
der Autor detailliertere Auskunft.

Zu Beginn fihrt Constable mit aller Kiirze in die notwen-
digen Orbitalmodelle ein; bei der qualitativen Darstellung
chemischer Reaktivitiit bleibt leider der Aspekt der Katalyse
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