BUCHER

Molecular Modeling of Inorganic
Compounds. Von P. Combaund T. W.
Hambley. VCH Verlagsgesellschaft,
Weinheim, 1995. 197 S., geb. DM
188.00. — ISBN 3-527-29076-1

Wenn sich an der Zahl der Lehrbiicher
eines Fachgebiets dessen Bedeutung er-
messen 148t, so wird der Bedeutung des
Molecular Modeling
im anorganisch-che-

mischen Bereich mit  Molecular Modeling

dem Werk von EI' lnnrg.-mig
Comba und Ham- ompounds
bley sicher eine

glanzende Grundla-
ge geschaffen. Es ist
ein solides, ausfithr-
liches und gut les-
bares Werk iber
die auf empirischen Rechnungen basie-
renden Anniherungen an Strukturen und
Energien anorganischer Systeme. Ob-
schon der Titel des Buches eigentlich Mo-
lekiilmechanik anorganischer Verbindun-
gen lauten miiBte, da weder semi-empiri-
sche noch ab-initio-Methoden zur Be-
rechnung elektronischer Strukturen ein-
geschlossen sind.

Der Text ist im wesentlichen in drei
Abschnitte untergliedert. Nach einer all-
gemeinen Einfithrung wird in Teil I (Ka-
pitet 1-5) die mathematische Grundlage
der Molekiilmechanik (MM) gelegt. Teil
I (Kapitel 6-14) befafit sich mit den
verschiedenen Anwendungen, und in Teil
IIT (Kapitel 15-17) werden viele niitzliche
Hinweise und Richtlinien gegeben, die bei
Berechnungen und der Interpretation der
Ergebnisse wichtig sind. Die fiir jeden
Teil unabhingig aufgefithrten Literatur-
verweise sind umfassend, obwohl wegen
der Gliederung des Buches Wiederholun-
gen nicht vermieden werden konnten und
die Zitate 288 und 289 von Teil II fehlen.
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Das Thema wird in Teil I ziigig entwik-
kelt, wobei auf eine ansprechende Dar-
stellung mit {ibersichtlicher Gliederung
Wert gelegt wurde — eine absolute Not-
wendigkeit bei einem Buch, das keine Vor-
kenntnisse voraussetzt. Am hervorste-
chendsten ist die in den spiteren Kapiteln
hiufig wiederholte Feststellung, daB ein-
zelne Kraftfeldparameter nichts mit ihren
spektroskopisch bestimmten Gegenstiik-
ken zu tun haben miissen. Sie sind viel-
mehr im Verbund zu verstehen und kén-
nen nur in Bezug auf ihr Leistungsvermo-
gen, globale Figenschaften wie Molekiil-
strukturen zu reproduzieren, bewertet
werden. Die individuelle ,,ideale’ Bin-
dungslinge, der ,,ideale** Bindungswinkel
und die Kraftkonstanten etwa haben fiir
sich genommen keine Bedeutung.

Die Stirke des Buches zeigt sich beson-
ders in Teil 11, in dem eine erstaunliche
Vielfalt von Anwendungen beschrieben
wird. Dabei spannt sich der Bogen von
der Visualisierung von Molekiilstruktu-
ren bis zur Vorhersage von Enantioselek-
tivititen, von Racematspaltungen und
stereoselektiven Synthesen zur Metall-
ionen-Selektivitdt und von der Kombina-
tion von MM-Rechnungen mit spektro-
skopischen Ergebnissen zum Verstindnis
von Elektroneniibertragungsreaktionen.
Desweiteren werden der Jahn-Teller-
Effekt, die bioanorganische Chemie sowie
die Organometallchemie und Verbindun-
gen mit Elementen des s-, p-, und
f-Blocks behandelt.

Natiirlich konzentrieren sich die An-
wendungsbeispiele auf die Interessensge-
biete der Autoren, was hauptsichlich fir
die Chemie der Ubergangsmetalle gilt,
trotzdem wird diese bemerkenswert breit
und abwechslungsreich geschildert, was
Zeugnis Uber die Pionierrolle ablegt, die
die Autoren auf diesem Gebiet innehaben.
Anhand der ausgewdhlten Beispiele aus
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der Organometall- und der Hauptgrup-
penchemie sowie der der f-Elermente be-
kommt der Leser ein gutes Gefihl fiir die
Verbindungen und die Eigenschaften, die
berechnet werden kénnen.

In vielerlei Hinsicht entsteht Teil III
ganz selbstverstdndlich aus den Teilen I
und II, trotzdem erkldren die Autoren ei-
nige der Fallen ausfiihrlich, in die man
beim Versuch MM auf anorganische Mo-
lekiile anzuwenden, tappen kann, beson-
ders wenn es sich um tibergangsmetall-
haltige Verbindungen handelt. Obwohl
man annehmen darf, dafl das Programm
MO-MEC der Autoren hilfreich zur L6-
sung praktischer Probleme beitragen kann,
vermeiden es die Autoren, dieses in den
Vordergrund zu stellen.

Die wichtigste Botschaft ist klar, und
sie wird ausdriicklich optimistisch vorge-
tragen. MM kann sogar in der vielfdltigen
anorganischen Chemie eingesetzt werden,
vorausgesetzt, man erkennt deren inter-
polierenden Charakter und nimmt diese
Einschrinkung hin. Dies kann restriktiv
sein und ebenso bedeuten, dall der An-
wender ein eigenes Kraftfeld entwickein
mufl, wenn fiir das ihn interessierende
System keines zur Verfiigung steht. Auch
wenn dies Zaghafte abschrecken kann, ge-
ben die Autoren doch eine zwingende Be-
griilndung fiir den Erfolg des MM, und es
ist ermutigend zu sehen, was damit alles
moglich ist.

Alles in allem wird das Buch sowohl
den aktiven Forscher als auch den
interessierten Laien ansprechen, und es ist
Pflichtlektiire fur all jene, die die theore-
tischen Anndherungen an anorganische
Systeme mitverfolgen wollen.
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