
crystals" (G. Gilli) und ,,Protein crystallography" (G. Za- 
notti). Abgeschlossen wird das Buch rnit einer Behandlung 
von ,,Physical properties of crystals" durch M. Catti. Gerade 
die letzten vier Kapitel, bei denen auch Aspekte der Kristall- 
strukturlehre behandelt werden, die weit uber das bloBe 
Handwerkszeug des Strukturbestimmens hinausgehen, zei- 
gen deutlich, da8 die Autoren eingefahrene Wege bei der 
Darstellung der Materie erfrculicherweise verlassen haben. 
DaB sie dies auBerdem in vorbildlicher Weise getan haben, 
zeichnet das Buch weiterhin aus, ebenso wie das uberaus 
iibersichtliche Layout im Stile der Lehrbiiclier von Atkins 
(viele schone Abbildungen und Diagramme!). Hinzu kommt, 
daB in allen Kapiteln auch die Behandlung neuester Ent- 
wicklungen nicht vernachlissigt wurde, wobei, und auch das 
murj lobenswert hervorgehoben werden, stets ein ausgepragter 
Bezug zur Praxis gewahrt bleibt. So ist das Buch auch fur 
einen erfahrenen Praktiker der Methode eine ausgesprochen 
lehrreiche Lekture, zumal die laufende Literatur umfang- 
reich zitiert wird (ca. 850 Zitate!). Einigc kleine Einwande: 
Das zweite Kapitel, ,,Crystallographic computing", wirkt 
etwas deplaziert und ware wohl besser im Zusammenhang 
mit >,Solution and refinement of crystal structures" abge- 
handelt worden, und die Behandlung der Molekulkristalle 
hatte sicherlich gewonnen, wenn auf die ohnehin sehr ele- 
mentare Abhandlung der Bindungstheoric verzichtet und 
statt dessen z. B. der Molekulmechanik breiterer Raum ein- 
geraumt worden ware. Auch das Register hiitte etwas um- 
fangreicher ausfallen konnen. 

Fazit: Ein sicherlich sehr empfehlenswertes Buch, wobei 
der erstaunlich giinstige Preis die Freude noch weiter ver- 
grokrt .  Aber ist es nur etwas fur den Experten? Auch das 
erfreulicherweise nicht. Gerade durch die Behandlung der 
mehr chemischen und physikalischen Aspekte von Kristallen 
und Kristallstrukturen sollte es auch denjenigen, der nur an 
den Ergebnissen von Kristallstrukturbestimmungen interes- 
siert ist, zu intensiver Lekture anregen. Wenn dieser dann 
doch auch einmal einen Blick auf die Methode wirft, um so 
besser. Auf eines mu13 sich aber jeder Lescr einstellen: Die 
Autoren mdchcn wenig Konzessionen an diejenigen, die eine 
Darstellung ohne Mathematik bevorzugen wurden. 

Gerhard Miiller 
Fa kulta t fur Chemie 

der Universitiit Konstanz 

Molecular Dynamics Simulation. Elementary Methods. Von 
J.  M .  Naile. Wiley, Chichester, 1992. XI, 489 S.. geb. 
47.50 5. - ISBN 0-471-81 966-2 

Dieses Buch halt, was es im Titel verspricht. Nach einem 
einfiihrenden Kapitel iiber die Philosophie der Computersi- 
mulation mdcht es in Kapitel2 rnit der klassischen Dynamik 
und den Grundlagen der Computersimulation dynamischer 
Prozesse bekannt. Nachstes Thema ist die Simulation von 
Systemen aus harten Kugeln (Kapitel 3). Simulationsverfah- 
ren fur Systeme rnit kontinuierlichen Potentialfunktionen 
werden in den folgenden beiden Kapiteln behandelt : Finite- 
Differenzen-Methoden und die Simulation von Systemen 
aus weichen Kugeln. In den letzten beiden Kapiteln werden 
Methoden zur Bestimmung statischer bzw. dynamischer Ei- 
genschaften eines simulierten Systems diskutiert. Dreizehn 
Anhange bieten Material zur Vertiefung, Beispiele fur Com- 
puterprogramme und andere niitzliche Information. Eine Bi- 
bliographie gibt Hinweise auf Bucher und Ubersichtsartikel 
zum Therna. 

Das Buch ist eine niitzliche Bereicherung der Literatur 
iiber die Computersimulation atomarer und molekularer Sy- 

steme. Es erklait sorgfaltig und praktisch orientiert die 
Grundlagen rnolekuldynamischer Simulationen. Da jedes 
Kapitel eigene Literaturverweise entlialt, findet der interes- 
sierte Leser leicht Zugang zu weiterfuhrender Literatur. Je- 
des Kapitel bietet aurjerdem eine Reihe von Ubungen, die 
weitere Einblicke ermoglichen. Das Buch liest sich leicht und 
veranschaulicht die Theorie mit graphischen Darstellungen 
und Ergebnissen von Simulationen, wo immer moglich. Dar- 
iiber hinaus behandelt es Themen wie die Zuverllssigkeit 
von Trajektorien und Ergebnissen, Fehlerfortpflanzung, 
Gleichgewichtseinstellung und andere Probleme, die in an- 
dcren Beitragen haufig zu kurz kommen. 

Denjenigen, die ernsthaft an Computertechniken zur dy- 
namischen Simulation interessiert sind, kann ich dieses ge- 
lungene und gut geschriebene Buch nur empfehlen. 

Wilfred E van Gzinsteren 
Laboratorium fur Physikalische Chemie 

der Eidgenossischen Technischen Hochschule 
Zurich (Schweiz) 

Synthetic Fluorine Chemistry. Herausgegeben von G. A .  
Olah, R. D. Chambers und G. K. Sriryn Prakush. Wiley, 
New York, 1992. XVII, 402 S., geb. 75.00 &. -ISBN 0-471- 
54370-5 

Fluor zeigt als Element und in seinen Verbindungen Ei- 
genschaften, die so stark von denen der anderen Halogene 
abweichen, daB sich eine Fluorchemie als eigener Zweig der 
Chemie mit speziellem methodischen Arsenal entwickelt hat. 
Dieser Zweig hat heute, 106 Jahre nach der erstmaligen Her- 
stellung von elementarem Fluor, einen solchen Umfang er- 
reicht, darj auch fiir den Fachmann ein Uberblick kaum 
noch moglich ist. Das vorliegende Buch will auch keine sy- 
stematische Ubersicht geben, vielmehr stellen in 17 Kapiteln 
fiihrcnde Wisseiischaftler aus Universitit und Industrie aus- 
gewlhlte Gebiete der anorganischen und insbesondere der 
orgdnischen Fluorchemie umfassend vor. Das Buch beruht 
auf Beitragen des Symposiums ,,Synthetic Fluorine Chemi- 
stry", das vom Loker Hydrocarbon Research Institute der 
University of Southern California im Februar 1990 organi- 
siert worden war. 

Schrobilgen (Kap. 1) beschreibt Herstellung und Lewis- 
Saure-Verhalten von Edelgasfluorid-Kationen. Christie, Wil- 
son und Schack (Kap. 2) stellen Wege zum Ersatz von Fluor 
durch Sauerstoff in Fluoriden und Oxyfluoriden vor. Aubke, 
Cader und Mistry (Kap. 3) geben einen umfassenden Uber- 
blick iiber Ubergangsmetallderivate starker Protonensiuren 
und Supersiuren. Seppelt (Kap. 4) beschreibt Herstellung 
und Eigenschaften von Verbindungen mit Fluor-stabilisier- 
ter Kohlenstoff-Schwefel-Mehrfachbindung. Lagow, Bier- 
schenk, Juhlke und Kawa (Kap. 5) berichten iiber Perfluor- 
polyethersynthesen durch Direktfluorierung und potentielle 
Anwendungsgebiete fur diese Verbindungen. Adcock (Kap. 6) 
beschreibt die Aerosol-Direktfluorierung als universelle Per- 
fluorierungsmethode. Rozen (Kap. 7) stellt elektrophile Fluo- 
rierungen organischer Verbindungen mit Fluor und anderen 
Fluorierungsmitteln vor. Olah und Li (Kap. 8) zeigen den 
breiten Anwendungsbereich von Oniumpolyhydrogenfluorid- 
Fluorierungsmitteln. Burton (Kap. 9) beschreibt den Einsatz 
Perfluoralkyl-haltiger Organornetallverbindungen in der 
fluororganisehen Synthese. Prakash (Kap. 10) zeigt nucleo- 
phile Perfluoralkylierungen mit Perfluortrialkylsilanen. Farn- 
ham (Kap. 11) berichtet iiber siliciumorganische Reagentien 
als Synthone in der fluororgaiiischen Chemie. Shteingarts 
(Kap. 12) beschreibt Syntheseaspekte elektrophiler ipso-Re- 
aktionen von Polyfluorarenen. Takenaka und Lemal 


