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(MWG-Ausdriicke und Stoffmengen-
bilanzen) aufgestellt. Mit Hilfe eines iiber-
sichtlichen FluBdiagramms wird dann das
Programm in BASIC geschrieben, die zu-
gehorigen Erlduterungen sollten dabei
selbst absoluten Programmier-Laien das
Verstdndnis wie auch die Erstellung eige-
ner kleiner Programme zu analogen Pro-
blemen ermdglichen. Die vorgestellten
Beispiele entstammen sdmtlich dem Basis-
wissen der Allgemeinen und Anorgani-
schen Chemie, wobei der Schwerpunkt,
ganz dem ublichen Stoff der ersten Seme-
ster entsprechend, auf analytisch relevan-
ten Fragestellungen liegt. Acidimetrische
Titrationen und eine Redoxtitration wer-
den ebenso behandelt wie die Fillungs-
titrationen der Silberhalogenide und de-
ren Trennung durch Komplexbildung,
aber auch das Wassergasgleichgewicht,
der thermische Zerfall von gasférmigem
HI und die Zusammensetzung von Phos-
phor- bzw. Schwefeldampf werden tempe-
raturabhéngig berechnet.

Die zugrundeliegende Thermodynamik
ist nur duBerst kurz zusammengefafit (in-
sofern ist der Untertitel ,,Grundlagen -
Berechnungen - Tabellen** etwas irrefiih-
rend), und auch der fiir die Aufstellung
der Reaktionsgleichungen ndtige chemi-
sche Sachverstand wird vorausgesetzt.
Das Buch versteht sich demnach nicht als
ein Ersatz filir die entsprechenden Lehr-
buchtexte der Allgemeinen Chemie, son-
dern als eine Ergénzung, die sich auf die
Vermittlung der iterativen Berechnung
von Gleichgewichtskonzentrationen kon-
zentriert. Ein weiterer Schwerpunkt ist
der ausfiihrliche Tabellenanhang mit ther-
modynamischen Daten, Loslichkeitspro-
dukten und Komplexbildungskonstanten,
welcher beinahe die Hilfte des Seitenum-
fangs ausmacht.

Diesem ausgezeichnet aufgemachten
Buch, zu dem es keine mir bekannte Ent-
sprechung gibt, sind viele Leser zu wiin-
schen. Beispiele, Niveau und didaktische
Aufbereitung sind auf Studenten der er-
sten Semester ausgerichtet, allerdings ge-
hort die vorgestellte Methodik nicht zum
iblichen Themenkanon der Allgemeinen
Chemie, so daB3 der Anreiz zum Durchar-
beiten eines solchen Buches gering sein
dirfte. Eigentlich ruft dieses lehrreiche
Verfahren, welches auch kompliziertere
Gleichgewichtssysteme durch leicht zu be-
rechnende Graphiken veranschaulichen
kann, nach einer entsprechenden Ergén-
zung des Lehrstoffs im Grundstudium,
aber die allerorts engen zeitlichen Vorga-
ben im Zuge der Verkiirzung des Chemie-
studiums werden dies wohl verhindern.
Dabei wire dem chemischen Versténdnis
durch eine solche Neuerung durchaus ein
Dienst erwiesen, denn der chemische
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Sachverstand steckt schlieBlich im Auf-
stellen der Reaktionsgleichungen und
nicht im anschlieBenden, mit Fehlerquel-
len gespickten Auffinden der algebrai-
schen Losung. Gleichzeitig miiften wohl
auch die Unterrichtsformen angepalit
werden, da ein Frontalunterricht mit Ta-
fel und Kreide diese Methode ganz offen-
sichtlich nicht angemessen vermitteln
kann; fiir entsprechende Seminare diirf-
ten jedoch an den meisten Hochschulen
Computer-Pools  und  Lehrpersonal
knapp sein. Auf eine Klausurfrage wie
,,Erstellen und testen Sie ein Programm
zur pH-Wert-Berechnung flir eine drei-
protonige Sdure** werden die meisten Stu-
denten also wohl noch lange warten miis-
sen. Eigentlich schade.

Nikolaus Korber
Institut fiir Anorganische Chemie
der Universitdt Bonn

Introduction to Molecular Dynamics
and Chemical Kinetics. Von G. D. Bil-
ling und V. Mikkelsen. John Wiley &
Sons, 1996. 104 S., geb. 40.00 £.—
ISBN 0-471-12739-6

Das Buch erhebt auf der Riickseite des
Einbandes den Anspruch, es sei ,,the most
complete introduction available to molec-
ular dynamics and the calculation of rate
of reaction*. Im Vorwort werden Aus-
gangspunkt und Ziel erliutert: Die mei-
sten Standardwerke der Physikalischen
Chemie skizzierten blof die Grundideen
der reaktiven Streuung und der Theorie
des Ubergangszustandes. Hier sollten zu-
ndchst diese Gebiete genauer dargestellt
werden. Die Besonderheit dieses Buches
sel, daf} zusétzlich die Konzepte der Mole-
kiildynamik und Theorien fiir Reaktionen
in Losung entwickelt wiirden. Damit soll-
ten schlieBlich Reaktionen in der Gaspha-
se, auf Oberflichen und in Lésung im Zu-
sammenhang gesehen werden kodnnen.

In der Tat fehlt bislang eine orientieren-
de Ubersicht iiber die wesentlichen Kon-
zepte zur Dynamik elastischer, inelasti-
scher und reaktiver St6Be, zur Praxis der
klassischen Molekiildynamik, zur Theorie
des Ubergangszustandes und zum stocha-
stischen EinfluBl der Losung. Es gibt ex-
zellente einfithrende Monographien zu
den einzelnen Gebieten. Bevor man sich
aber bei der Ausbildung in einzelne Ge-
biete vertieft, ist es sicherlich sinnvoll, die
weite und vielfiltige Landschaft der Re-
aktionsdynamik klar ins Auge zu fassen.
Dies ist freilich ein grofles Programm fiir
nur ein Semester (diese Einfithrung ent-
stand anhand von Vorlesungen der Auto-
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ren fiir Studenten der Physikalischen Che-
mie im dritten Studienjahr), so daB die
Durchfithrung auf die folgenden Punkte
wohl nicht verzichten kann: Fir jedes Ge-
biet miissen die Grundideen und das Ziel
priagnant dargestellt werden; die wesentli-
chen Bausteine sollten sauber (und ohne
zuviel formalen Ballast) beschrieben und
anschaulich vergegenwdrtigt werden. Der
besondere Reiz und eigentliche Sinn einer
Ubersicht besteht schlieBlich darin, daB
die Staffelung der Gebiete, ihre Verbin-
dungen und Gemeinsamkeiten sichtbar
gemacht werden konnen.

Mit diesen Erwartungen 6ffnen wir das
Buch und finden 16 Kapitel. Zunichst
werden Elemente der reaktiven Streuung
behandelt: interaction potentials, relative
motion, collisional approach. Es folgen
einige Kapitel zur Theorie des aktivierten
Komplexes: partition functions, transi-
tion-state theory, generalized-transition-
state theory, unimolecular reactions. Nun
geht es wieder zurlick zur Zeitabhdngig-
keit: classical dynamics, nonadiabatic
transitions. Diese Themen werden auf 59
Textseiten behandelt. Danach folgt ein et-
was groferer Teil (auf 63 Textseiten) iiber
Oberflichen und besonders zu Reaktio-
nen in Losung: surface kinetics, chemical
reactions in solution, solvent effects, mod-
els for reactions in solution, Kramers’
theory, electron-transfer. Zusitzlich ent-
hélt jedes Kapitel eine kurze, aber ausrei-
chende und meistens treffende Literatur-
liste, sowie eine Reihe von Aufgaben. In
einem Appendix folgen einige Integrale
und Funktionen, Erlduterungen zur La-
place-Transformation, Grundziige der
statistischen Mechanik im Gleichgewicht
sowie Notizen zur dielektrischen Polarisa-
tion und Solvatation. AbschlieBend wer-
den Hinweise zur Ld&sung der Auf-
gaben gegeben. Insgesamt handelt es sich
offenbar um knappe Vorlesungsnotizen;
um Stiitzpunkte zu einer Folge von
Schritten durch die Gebiete, wobei einzel-
ne Schritte sogar als Aufgabe vergeben
werden.

Leider wird die innere Ordnung selten
sichtbar, was bei der &ullerst knappen
Darstellung zu Verwirrung fiithren kann.
Als erstes Beispiel betrachten wir das Ka-
pitel zur relativen Bewegung zweier Sto3-
partner: Hier werden einleitend der Ge-
samtimpuls und die Relativgeschwindig-
keit definiert. Damit werden die Ge-
schwindigkeitsvektoren der Partner dar-
gestellt. Einfilhrung in die kinetische
Energie erzeugt einen Term, der sich spi-
ter als kinetische Energie des Massenzen-
trums herausstellt. Erst dann wird der re-
lative Ortsvektor und der Ortsvektor fiir
das Massenzentrum definiert. Aus der
einleitenden Darstellung des Transla-
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tionsimpulses eines Teilchens anhand von
Gesamt- und Relativimpuls folgt nun per
zeitlicher Ableitung die vom Abstand ab-
héngige Kraft (hier erstmals erwihnt, wo-
bei implizit die Abwesenheit dullerer Fel-
der vorausgesetzt wird) und damit die
Bewegungsgleichung fiir den relativen
Ortsvektor. Weiter geht es mit der kineti-
schen Energie fiir die Relativbewegung,
welche durch zeitliche Anderung von Ab-
stand und Winkel beschrieben wird. Die
kommentarlose Einfiihrung einer gewis-
sen Anfangsbedingung fir letztere, mit ei-
nem Impact-Parameter, ergibt eine neue
Form. Darin kann ein Ausdruck zu einem
L zusammengefaf3t werden, was der Be-
trag des orbitalen Drehimpulses sei.
SchlieBlich wird ein effektives Potential
formuliert. So weit, so verwirrend; hier
handelt es sich aber eigentlich um folgen-
de Schritte: Darstellung von kinetischer
und potentieller Energie in Labor-Orten
und -Geschwindigkeiten (Lagrange-For-
malismus); Transformation auf das Mas-
senzentrum und Separation seiner kineti-
schen Energie; Transformation auf den
relativen Ort und seine Geschwindigkeit,
weiter auf Polarkoordinaten und Winkel-
geschwindigkeit; Bildung des (konjugier-
ten) Orbital-Drehimpulses L; damit Fas-
sung der Winkelgeschwindigkeit und
diesbeziiglich Ubergang zum Hamilton-
Operator; Erhalt von L und seine Bestim-
mung aus den Anfangsbedingungen;
schlieflich effektives Potential.

Als zweites Beispiel betrachten wir die
Reihenfolge, mit der der EinfluB der
fluktuierenden Kréfte durch das Losungs-
mittel auf eine chemische Reaktion ent-
wickelt wird: Zunédchst wird der Diffu-
sionskoeffizient D, eingefiihrt iiber die
Stromdichte fiir die Teilcheni: J, =
— C, D, grad y;/RT. Daraus wird dann
das erste Ficksche Gesetz gewonnen. Es
folgt ein Abschnitt tber Diffusion als
Random Walk, in dem freilich unerwihnt
bleibt, daB hier die Ubergangswahr-
scheinlichkeiten zu gleichen Teilen auf die
néchsten Nachbarn verteilt ist. Die Identi-
fikation des Diffusionskoeffizienten mii3-
te eigentlich auf das zweite Ficksche Ge-
setz warten, welches im nichsten Ab-
schnitt behandelt wird. Ein Abschnitt
liber Brownsche Bewegung ist formal ge-
halten und vom Konzept her schwer zu
verstehen. Einen besonderen Umfang
nimmt spéter die Diffusion (von Ort und
Geschwindigkeit) in einem Potential ein;
es wird sogar die Klein-Kramers-Glei-
chung fiir den Brownschen Oszillator ab-
geleitet. Beide Themen erschlieBen sich
leichter auf den ersten fiinf Seiten von
Kramers fundamentaler Arbeit in Physica
1940, 7. Weiter vermissen wir die resultie-
rende Beschreibung fiir groBe Reibungs-
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koeffizienten (Smoluchowski-Gleichung),
denn damit koénnte ja der Bogen zum
zweiten Fickschen Gesetz geschlagen wer-
den.

Auch die Abbildungen tragen nicht im-
mer zum Verstdndnis bei. Im Kapitel iiber
,,Klassische Dynamik* finden wir Koor-
dinatensysteme zur Beschreibung der Re-
lativbewegung von B—C gegeniiber A.
Ein Koordinatensystem hat seinen Ur-
sprung in A; hierin sind das Massenzen-
trum von B—C und der relative Ortsvek-
tor dargestellt. Es gibt aber noch ein
zweites Koordinatensystem im Massen-
zentrum von B—C, und die so beschriebe-
nen Orte erhalten eine besondere Nota-
tion. Das zweite System ist aber an dieser
Stelle vollig unnotig! — In einer anderen
Abbildung dieses Kapitels soll gezeigt
werden, wie sich die Orte transformieren,
wenn das Koordinatensystem vom Mas-
senzentrum von B—C auf das von A-C
verlagert wird. In diesen zwei Fillen sollte
zweckmiBig die relative Anordnung von
A, B und C gleich sein. Gezeigt werden
aber zwei verschiedene Konfigurationen!
— Im Kapitel iiber ,,Chemische Reaktio-
nen in Lésung* ist ein ,,Brownsches Teil-
chen® dargestellt. Es besteht hier aus einer
Hantel innerhalb eines Rahmens und ist
umgeben von konzentrischen Ringen, de-
ren Bedeutung noch nicht gekldrt werden
konnte. — Dies sind nur einige Beispiele
von vielen nichtssagenden, teilweise irre-
fithrenden oder schlicht falschen Bildern.

Insgesamt gewinnt man den Eindruck,
als ob das Buch in einer eigentiimlichen
Weise vorwirts springend, dann wieder
rickwirts schreitend geschrieben worden
wire. Auflerdem enthilt es zahlreiche
kleine Fehler. Deshalb ist das Durchar-
beiten unndétig mithsam. Es ist eher un-
wahrscheinlich, daB dieses Buch zur Be-
geisterung des Nachwuchses fir die
mikroskopische Reaktionsdynamik und
chemische Kinetik beitragt.

N. P. Ernsting, N. Heineking
Institut fiir Physikalische
und Theoretische Chemie

Humboldt-Universitit, Berlin

Lackharze. Chemie, Eigenschaften,
Anwendung. Herausgegeben von D.
Stoye und W. Freitag. Carl Hanser
Verlag, Miinchen, Wien, 1996. 477 S.,
geb. 198.00 DM.—ISBN 3-446-
1745-3

Das vorliegende Buch kniipft an die
Tradition des von Wagner/Sarx herausge-
gebenen Standardwerks Lackkunstharze
an, das bis 1971 in flinf Auflagen erschien.
Das Anliegen der Herausgeber, die mo-
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dernen Entwicklungen auch unter Be-
riicksichtigung  Okologischer Gesichts-
punkte, in einem grundlegenden Werk
iiber Lackharze niederzulegen, ist gelun-
gen. Das Buch ist wegen seiner gut ausge-
wogenen Darstellung und durch die Be-
schrinkung auf das Wesentliche, ohne
dadurch an Verstdndnis zu verlieren,
einem breiten Leserkreis (Chemiker, Inge-
nieure und Anwendungstechniker) zu
empfehlen. Beim Lesen spilirt man das
Bemiithen der 17 Autoren, dem Leser die
Lackharze in ihrer Vielfalt und Bedeutung
ndher zu bringen und Zusammenhinge
darzustellen. Der Arbeit der Herausgeber
ist es zu verdanken, da das Buch trotz
der Vielzahl von Autoren aus einem Guf}
in Text und Gestaltung erscheint.

Das Anliegen, ndmlich grundlegendes
Wissen und spezielle Stoffkenntnisse zu
vermitteln, teilt das Buch in zwei ungleich
grofe Abschnitte. In den Kapiteln eins bis
finf sind die Wege zum Makromolekiil
und die besonderen Eigenschaften der Po-
lymere ausreichend beschrieben. Die ge-
bildeten Makromolekiile miissen verar-
beitet und sollen angewandt werden. Den
prinzipiellen Aspekten dieser beiden Fra-
gestellungen widmen sich zwei weitere
Kapitel. Insgesamt ist dieser Teil zwar
kurz (45 Seiten) und prignant, aber durch
die Angabe von einfithrender und vertie-
fender Literatur, wird dem an einem spe-
ziellen Problem interessierten Leser der
Zugang zu weiteren Erkenntnissen gewie-
sen. Der weitaus umfangreichere Teil des
Buches ist den stoffspezifischen Darstel-
lungen gewidmet. Hier wiederum nimmt
naturgemdfl die Beschreibung der durch
Polykondensation gebildeten Lackharze
(unter anderem Polyester-, Alkyd-, Ami-
no-, Phenolharze, Polyamide) vor den Po-
lyaddukten (Polyurethane, Epoxidharze)
und den Polymerisaten den meisten Platz
ein. In einem gesonderten Kapitel werden
die nicht eindeutig in das Ordnungssche-
ma einzuordnenden Lackharze (unter an-
drem Siliconharze, Wasserglas, modifi-
zierte Naturprodukte) beschrieben. In der
Darstellung fehlen weder die klassischen,
seit langen Jahren genutzten Polymere,
noch die Entwicklungen jlingerer Zeit.
Der Begriff der Lackharze wird sehr weit
gefalit und so werden nahezu alle Stoffe
angesprochen, auch wenn sie in der spe-
ziellen Anwendung nur eine untergeord-
nete Rolle spielen. Reichlich werden An-
wendungsbeispiele angefithrt und Vor-
und Nachteile besprochen. Die Ubersicht
von Herstellern und Handelsnamen am
Schluf} der Behandlung eines Stoffes oder
einer Stoffgruppe, wird der Leser dan-
kend zur Kenntnis nehmen; gleiches gilt
fur die vielen Literatur- und Patentzitate.
Die Anwendung der Lackharze verlangt
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