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Experimente dieses Buches verlaufen mit
den gewiinschten kurzen Photolysezeiten,
und fast keine der Vorschriften enthélt
spezielle Anmerkungen zur Arbeitssicher-
heit. In einigen Fallen scheinen die Ver-
suchsvorschriften mit denen der Original-
publikationen identisch zu sein. An-
derungen von AnsatzgroBe und Vorge-
hensweise in Hinblick auf eine Durchfiih-
rung im Praktikum diirften weder von
den Autoren noch von den Herausgebern
vorgenommen worden sein.

In der Einfiihrung des Buches (10 Sei-
ten) werden wichtige Voraussetzungen
von photochemischen Reaktionen und
Methoden zur Ermittlung der optimalen
Reaktionsbedingungen beschrieben. Da-
nach werden in einem kurzen Abschnitt
die Gefahren beim Umgang mit photo-
chemischer Ausriistung behandelt. Zwar
ist dieser Abschnitt sehr niitzlich und in-
teressant, doch wire fiir einen Anfénger
ein stark erweitertes Kapitel mit Abbil-
dungen von photochemischen Apparatu-
ren, Betriebsanleitungen und Sicherheits-
hinweisen von Vorteil. Wiirde zudem
jedes Kapitel durch eine umfassendere
Darstellung der Mechanismen und An-
wendungen der vorgestellten Reaktionen
eingeleitet, so wire das Buch ein sehr viel
wirkungsvolleres Lehrmittel.

Zusammenfassend ist zu sagen, dal
Mattay und Griesbeck eine Sammlung
von Vorschriften zahlreicher flihrender
Wissenschaftler auf dem Gebiet der syn-
thetischen Organischen Photochemie zu-
sammengetragen haben, die eine wertvol-
le Quelle fiir Forscher der Organischen
Chemie sein wird. Eine beachtliche, her-
vorragend gegliederte Fiille an Reak-
tionssequenzen beriihrt nahezu alle As-
pekte des Gebiets. Allerdings setzt der
Einsatz als Praktikumsbuch hohe Verant-
wortung und Vorausplanung sowohl auf
Seiten des Praktikumsassistenten als auch
des Studierenden voraus, um die akkurate
und sichere Durchfithrung der Versuche
im Rahmen eines Praktikums zu gewéhr-
leisten.

Scott Virgil

Massachusetts Institute of Technology

Cambridge, MA (USA)

Chemie der Atmosphire. Von T E.
Graedel und P. J. Crutzen. Spektrum
Akademischer Verlag, Heidelberg,
1994. 511S., geb. 78.00 DM. -
ISBN 3-86025-204-6

Das vorliegende Buch ist zur Unterstiit-
zung eines facheriibergreifenden Kurses
,uber das System Erde oder iiber Um-
weltchemie® fiir Studierende im Grund-
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studium gedacht. Fiir diesen Zweck eignet
es sich gut. Auch Studienanfinger sollten
mit den Kenntnissen der gymnasialen
Oberstufe in der Lage sein, der Darstel-
lung zu folgen.

Allerdings: der Titel des Buches ist mif3-
verstandlich. Das Buch besteht aus
19 Kapiteln, von denen sich zwar drei
Viertel iiberwiegend mit der Atmosphére
beschiftigen (etwa ein Viertel behandelt
tiberwiegend die Hydrosphire, die Tekto-
nik oder allgemeine klimatische Themen),
davon jedoch nur wenige iiberwiegend
mit chemischen Umsetzungen. Ein Kapi-
tel trigt als Uberschrift den Titel des gan-
zen Buches: ,,Die Chemie der Atmosphé-
re‘. Dabei ist die Chemie auf den Kern
derjenigen Reaktionen beschrinkt, ohne
die die Eigenschaften der Atmosphire wie
saure Niederschlige, Smogbildung, stra-
tosphdrisches ,,Ozonloch* und das Klima
iiberhaupt nicht zu verstehen wiren. In-
teressante Details wie (als willkiirlich her-
ausgegriffene Beispiele) das Auftreten von
Salpetriger Sdure und Aceton, die Ozono-
lyse von Alkenen und die starken anthro-
pogenen Emissionen von verzweigten
Alkanen und aromatischen Kohlenwas-
serstoffen wird man dagegen vergeblich
suchen.

Die Stoffauswahl wird durch die Uber-
schriften der einzelnen Kapitel treffend
wiedergegeben: 1. Einfiihrung, 2. Die Er-
de und ihre treibenden Krifte, 3. Der at-
mosphérische Strahlungshaushalt, 4. Die
atmosphdérische Zirkulation: Tréger che-
mischer Bestandteile, 5. Aerosole und Hy-
drosole, 6. Der Wasserkreislauf und das
Klima, 7. Chemische Grundlagen, 8. Die
Chemie der Atmosphére, 9. Die Chemie
des Wassers, 10. Die Klimageschichte der
Erde, 11. Die chemische Geschichte der
Erde, 12. Globale Verinderungen: Die
letzten Jahrhunderte, 13. Globale Veridn-
derungen: Die letzten Jahrzehnte, 14,
Haushalte und Kreisldufe, 15. Die Erstel-
lung umweltchemischer Modelle, 16. Re-
gionale Vorhersagen, 17. Globale Vorher-
sagen, 18. Das Klima der fernen Zukunft,
19. Wandel und Erhaltung des Bestehen-
den. Diese Kapitel werden erginzt durch
Erkldrungen zu wichtigen Begriffen in al-
phabetischer Anordnung; zu jedem Kapi-
tel gibt es Ubungsaufgaben, deren Losun-
gen teilweise im Anhang angegeben
werden. Das Buch enthilt eine Fiille inter-
essanter Abbildungen, die oft aus Origi-
nalarbeiten geophysikalischer Zeitschrif-
ten stammen. Die Zahl der Druckfehler ist
durchschnittlich; der Text fillt aber durch
eigenwillige Wortschdpfungen auf (z.B.
atomisch, Kollisionsrate, Teilreservoir-
haushaltserstellung, Antwortzeit, atmo-
sphérische Chemieforschung, entbloBte
Wasserstoffatome).
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Wer sich besonders durch den Unterti-
tel des Buches, ,,Bedeutung fiir Klima und
Umwelt“, angesprochen fiihlt, erhilt von
ausgewiesenen Experten auf dem Gebiet
der ,,Erdwissenschaften* einen reprédsen-
tativen Uberblick zum Thema und kann
das Gefiihl haben, daB kein wirklich wich-
tiger Themenbereich ausgelassen worden
ist. Ebenso vermittelt dieses Buch denjeni-
gen, die sich speziell mit der Chemie der
Erdatmosphére beschiftigen, all das, was
man aus den anderen Wissenschaftsberei-
chen, die sich mit der Atmosphire be-
schiftigen, auch einmal gehort haben soll-
te. Fiir alle diese Interessenten, aber auch
fiir die Bibliotheken chemischer. beson-
ders physikalisch-chemischer Institute, ist
dieses Buch sehr zu empfehlen — nicht zu-
letzt wegen des giinstigen Preises. Uber
eher chemische Fragen, etwa zu den Ab-
baumechanismen organischer Verbindun-
gen mit mehr als einem Kohlenstoffatom,
wird man allerdings auf einschligige
Monographien wie die von Warneck oder
von Pitts/Finlayson-Pitts zuriickgreifen.

Friedhelm Zabel

Fachbereich 9

der Universitit-Gesamthochschule
Wauppertal

The Surface Science of Metal Oxides.
Von V. E. Henrich und P. A. Cox.
Cambridge University Press, Cam-
bridge, 1994. 464 S., geb. 55.00 £ —
ISBN 0-521-44389-X

Das Wissensgebiet ,,Surface Science®
verbindet die Disziplinen Oberfldchen-
physik und Oberflichenchemie. In diesem
interdisziplindren Gebiet ist die Physik bei
weitem gereifter als
die Chemie. Dies
liegt vor allem an
der Einkristallphy-
sik von Metallober-
flichen und den
Fortschritten  bei
der Untersuchung
von  Halbleitern.
Auf der Seite der
Chemie gibt es all-
gemein nur relativ
wenig untersuchte Reaktionen und nur
sehr begrenzt Untersuchungen an wohl-
definierten (im Buch als gleichbedeutend
mit einkristallin aufgefaBten) Oberflichen
chemischer Verbindungen. Dies gilt be-
sonders fiir die groBe Klasse der festen
Oxide. Diese haben eine enorme wissen-
schaftliche und technische Bedeutung, die
die der Elementmetalloberflichen bei wei-
tem Ubersteigt. Dennoch fiihrte dies bis
heute nur zu einem geringen Fortschritt
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auf diesem Gebiet. Die Ursachen dafiir
sind in der Finleitung des vorliegenden
Buches sehr gut allgemein erldutert und
werden immer wieder durch die vielen
vorgestellten Beispiele verdeutlicht.

Das Werk ist eine kritische Zusammen-
fassung der wesentlichen Ergebnisse zur
Oberfldchenphysik und -chemie von ein-
kristallinen Oxiden. Behandelt werden
viele Beispiele mit Hauptgruppenoxiden
von Magnesium, Aluminium, Zink und
Zinn (Siliciumoxid wird als Nicht-
metalloxid ausgeschlossen) und Neben-
gruppenoxiden von Titan, Vanadium und
Eisen. Weitere Oxide wurden beriicksich-
tigt, soweit sich geniigend Literaturbei-
spiele finden lieBen. Bedauerlicherweise
werden die Alkalimetalloxide, die sich
thematisch sehr gut in den Rahmen des
Buches einfiigen wiirden, wohl wegen
des Mangels an Beispielen mit ,,Ein-
kristallen* nicht erwdhnt. Ebenso werden
diinne Schichten von Metalloxiden mit
einkristallinen Oberflichen nicht behan-
delt, obwohl es sich hierbei um ein gerade
sehr im Aufschwung befindliches Arbeits-
gebiet handelt.

Die behandelten Oxide werden dafiir
um so griindlicher vorgestelit. Nach einer
kurzen Einfithrung in die Idealstrukturen
werden die elektronischen Eigenschaften
der Haupt- und Nebengruppenmetalloxi-
de ausfiihrlich auf hohem Niveau behan-
delt. Vorangestellt ist ein Kapitel iiber die
zugehorigen Gitterschwingungen, die die
physikalischen Eigenschaften der Ober-
flichen wesentlich beeinflussen. Tm An-
schluf3 folgen zwei groBe Kapitel iiber die
Oberflachenchemie von Molekiilverbin-
dungen und deren Grenzflidchenreaktio-
nen mit anderen Oxiden und Metallen.
Die hier angesiedelte Behandlung der
Themen Heterogene Katalyse und Kera-
mische Supraleiter ist allerdings eher als
Streifschufl denn als Volltreffer aufzufas-
sen.

Besonders auffallend an diesem Werk
ist, da3 chemische und physikalische As-
pekte gleichermalBlen kompetent und
griindlich behandelt werden. Der Leser
mul daher iiber Vorkenntnisse in beiden
Disziplinen verfiigen; es handelt sich um
kein einfithrendes Werk. Ein Charakteri-
stikum interdisziplindrer Forschung, die
unterschiedliche Verwendung gleicher
Therminologie, wird mehrfach herausge-
arbeitet und jeweils erkldrt. Ein besonders
gelungenes Beispiel sind die Definitionen
des Begriffs Hybridisierung auf S. 104,

Von kaum zu iiberschdtzendem Wert ist
die erschopfende Auswertung der ein-
schlagigen Literatur, die teilweise in au-
Berordentlich informativen Tabellen zu-
sammengefal3t ist. Dadurch wird das
Buch zu einem Nachschlagewerk des auf
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diesem Gebiet titigen Forschers. Hier
geht das Buch weit iiber den Rahmen ei-
ner Monographie hinaus und wird zum
Standardwerk.

Diesen Anspruch erfiillen auch die aus-
fihrlich bebilderten Beispiele, die in wich-
tigen Fillen, wie der Oberflichenchemie
von Titandioxid (Kap. 6.4) so ausfiihrlich
sind, dall man in der Primdrliteratur
kaum weitere Aspekte finden wird. Die
knapp 1000 Literaturstellen, ein gut ge-
gliedertes Inhaltsverzeichnis sowie Schlag-
wort- und Verbindungsindices erhéhen
den Gebrauchswert als Referenzquelle zu-
sdtzlich.

Nachteilig ist die nicht immer konse-
quente Verweisdichte: Oft sucht man ldn-
gere Zeit nach dem Zitat zu einem be-
schriecbenen Sachverhalt. Nicht ganz
zutreffend ist ferner die Angabe, daB die-
ses Buch das erste seiner Art sei. Zwar
werden zwei weitere Werke in der Einlei-
tung behandelt, doch andere einschligige
Monographien wie die von Nowottny und
Dufour werden im Text nicht erwédhnt.

Insgesamt handelt es sich um ein auler-
ordentlich nutzliches Werk, das ein Wis-
sensgebiet kompetent und zuverldssig zu-
sammenfaBt. Es kann als Standardwerk
empfohlen werden und wird jedem auf
dem Gebiet Tétigen ein zuverldssiger Rat-
geber sein. Die allgemeinen Aussagen des
Buches sind durchaus anregend beim Ent-
wurf eigener Forschungsprojekte auf dem
Gebiet der ,,Surface Science®, das gegen-
wirtig erheblich an Aktualitit gewinnt.
Der Stil der Darstellung, die instruktiven
Abbildungen und nicht zuletzt die hervor-
ragende Verarbeitung machen das Buch
auch zu einem Lesebuch fiir den auf
Nachbargebieten, wie Festkorperphysik,
Oxidchemie, Materialforschung oder Ka-
talyse, tdtigen Forscher. Bibliotheken sei
es warmstens als zusammenfassende und
langlebige Monographie empfohlen.

Robert Schlogl
Fritz-Haber-Institut

der Max-Planck-Gesellschaft,
Berlin

A New Dimension to Quantum Chemi-
stry. Analytic Derivative Methods in
Ab Initio Molecular Electronic Struc-
ture Theory. Von Y. Yamaguchi, Y.
Osamura, J.D. Goddard und H. F.
Schaefer. Oxford University Press,
Oxford, 1994. 471 S., geb. 60.00 £. -
ISBN 0-19-507028-3

Es ist wohl keine Ubertreibung, wenn
im Titel des vorliegenden Buches die Ent-
wicklung der analytischen Ableitungen
fiir ab-initio-Wellenfunktionen als eine
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neue Dimension in der Quantenchemie
bezeichnet wird. Seit den bahnbrechenden
Arbeiten von P. Pulay Ende der sechziger
Jahre hat vor allem die Moglichkeit mit
analytischen Gradienten, Gleichgewichts-
strukturen und Sattelpunkte zuverldssig
zu bestimmen, den Stellenwert quanten-
chemischer ab-initio-Rechnungen deut-
lich erhoht. Aber auch die Berechnung
von harmonischen Schwingungsfrequen-
zen, anharmonischen Korrekturen, IR-
und Raman-Intensitdten und vielem mehr
ist erst durch die Entwicklung und effi-
ziente Implementierung von Algorithmen
zur analytischen Berechnung von Ablei-
tungen des Energieausdrucks moglich ge-
worden. Eine Reihe von Ubersichtsarti-
keln und Aufsatzsammlungen sind zu
diesem Thema bereits erschienen; die mit
Abstand ausfiihrlichste Darstellung ha-
ben jedoch Schaefer et al. mit dem vor-
liegenden Werk vorgelegt. Auf iber
450 Seiten werden, ausgehend von einer
knappen Einfithrung in den LCAO-MO-
Formalismus, die expliziten Ausdriicke
fiir die ersten und zweiten Ableitungen
fiir unterschiedliche Hartree-Fock(HF)-
SCF-Wellenfunktionen sowie fiir Wellen-
funktionen aus Konfigurationswechsel-
wirkung (CI), Zwei-Konfigurations-SCF
und allgemeinem Multikonfigurations-
SCF(MCSCF) hergeleitet. Die anschlie-
Benden Kapitel beschreiben im Detail die
Loésung der ,,Coupled Perturbed‘‘-HF-,
CI- oder MCSCF-Gleichungen. Daran
schlieBt sich eine Diskussion héherer Ab-
leitungen sowie der Spezialfall der Ablei-
tungen nach einem elektrischen Feld an.
Ein kurzes Kapitel iiber die erst kiirzlich
von Handy und Schaefer entwickelte ,,Z-
Vektor~-Methode zur Berechnung analy-
tischer Ableitungen beschlieBt den mathe-
matischen Teil des Buches. Im vorletzten
Kapitel beschreiben die Autoren einige ty-
pische Anwendungen von analytischen
Ableitungen zur Beantwortung chemi-
scher Fragestellungen, bevor sie schlieB3-
lich im letzten, dem 20. Kapitel, einen
optimistischen Ausblick auf zukiinftige
Entwicklungen geben. Es folgen
28 Appendices, in denen die Kernglei-
chungen aus allen Kapiteln zusammenge-
falt werden. Den SchluBpunkt des Bu-
ches markiert eine Zusammenstellung der
relevanten Originalliteratur, die in erfreu-
licher Aktualitdt bis in das Jahr 1993
reicht.

Das Buch ist von ansprechender forma-
ler Aufmachung, wie man es von den an-
deren Binden dieser Reihe gewGhnt ist.
Bereits bei einem ersten Uberfliegen fallt
jedoch der selbst fiir eine theoretisch aus-
gerichtete Monographie ungewdhnlich
hohe Anteil an mathematischen Ausdriik-
ken auf. Strenggenommen ist das Werk
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