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thoden, wie sie sowohl bei quantenmecha- 
nischen als auch bei Kraftfeldverfahren 
angewendet werden. Hier werden auch 
praktische Fragen hinsichtlich der An- 
wendbarkeit der Methoden diskutiert. 
AnschlieBend werden die Anwendungen 
der Methoden auf die Simulation moleku- 
larer Eigenschaften diskutiert. Zwei wei- 
tere Kapitel beschaftigen sich mit den bei- 
den Methoden, die eine Vielzahl von 
Molekulzustanden "liefern" und somit 
zur Beschreibung von Dynamik und Stati- 
stik geeignet sind, namlich die Molekul- 
dynamiksimulation und die Monte- 
Carlo-Methoden. Unterschiede und Pra- 
ferenzen ihrer Anwendung werden disku- 
tiert. 

Das achte Kapitel beschaftigt sich rnit 
der Konformationsanalyse, wobei sowohl 
Aspekte der Untersuchung des molekula- 
ren Konformationsraums als auch die 
Methoden des Molekul-"Fittings" und 
Strukturdatenbanken sowie die Struktur- 
vorhersage von Proteinen hier unterge- 
bracht sind. Fur dieses Kapitel hatte man 
sich an vielen Stelle mehr Tiefe ge- 
wunscht. Die letzten beiden Kapitel des 
Buches behandeln anspruchsvolle An- 
wendungen der Molecular-Modelling- 
Methoden, namlich Berechnungen der 
Freien Enthalpie, Solvatationssimulatio- 
nen, Simulationen chemischer Reaktio- 
nen und die Entdeckung und Entwicklung 
neuer Molekiile; auch Drug-Design, Li- 
ganden-Design, Docking, QSAR und 
Leitverbindungen seien als Stichworte ge- 
nannt. 

Der Schwerpunkt des vorliegenden Bu- 
ches liegt eindeutig auf der Theorie (480 
Seiten), weniger auf der Anwendung (ca. 
100 Seiten) . Dennoch werden die mogli- 
chen Anwendungen deutlich. Jedem Ka- 
pitel sind Vorschlage zur Vertiefung und 
eine Vielzahl von Literaturzitaten (mit Ti- 
telangabe) beigefugt. Es handelt sich hier 
um ein sehr sorgfaltig geschriebenes, sehr 
erfreuliches Werk, das demjenigen, der die 
Methoden des Modelling verstehen will, 
zu empfehlen ist, aber auch als Nachschla- 
gewerk fur notwendige Hintergrundinfor- 
mation wahrend der praktischen Anwen- 
dung von Modelling-Programmpaketen 
geeignet ist. Es ist sicherlich nicht geeig- 
net, einen schnellen Uberblick zu geben. 

Beide hier vorgestellten Bucher fullen 
rnit ihrer unterschiedlichen Konzeption 
echte Lucken. Sie sind in vieler Hinsicht 
komplementar. Wer ernsthaft in die Me- 
thoden des Molekul-Modelling einsteigen 
will, der ist mit der Kombination von bei- 
den ideal ausgerustet. Wem es nur um ge- 
legentliche Anwendungen geht, dem sei 
der VCH-Band empfohlen, rnit der Op- 
tion, in Zweifelsfallen im "Leach" bzw. 
der Originalliteratur nachzuschlagen. Bei- 
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Quantenchemische Programme werden 
in zunehmendem MaDe benutzerfreundli- 
cher und daher immer haufiger von theo- 
retisch weniger versierten Chemikern ge- 
nutzt. Allzuleicht unterliegt der Laie 
dabei der Suggestivkraft der schonen 
Graphiken und halt die Ergebnisse fur 
aussagekraftig, die man der ,,black box" 
rnit wenig Aufwand entlockt. Fur den 
Nichtexperten gibt es eigentlich nur drei 
Wege aus diesem Dilemma: 1. Finger 
weg, 2. Kooperation, 3. Aneignung des 
theoretischen Wissens (Selbststudium). 
Eine Hilfe zum dritten Weg sol1 das Buch 
von W. B. Smith geben. 

Es ist sicher begruDenswert, wenn der 
Versuch gemacht wird, dem Nicht- 
spezialisten die theoretische organische 
Chemie auf moglichst allgemeinverstand- 
lichem Niveau nahezubringen. Zwar gibt 
es eine ganze Reihe von hervorragenden 
Buchern uber die quantenmechanischen 
Grundlagen der Chemie, aber nur wenige, 
die Hilfestellung beim Einsatz der theore- 
tischen Methoden in der Praxis geben. 
Das Konzept des Buches von W. B. Smith, 
gemaD dem Titel ,,Theoretical Organic 
Chemistry and Molecular Modeling" zu- 
nachst in die theoretischen Grundlagen 
der Quantenchemie (qualitativen MO- 
Theorie) einzufuhren und im zweiten Teil 
(ab Kap. 7) die gangigsten theoretischen 
Methoden zu behandeln, ist sicher richtig. 

Aber um es vorweg zu nehmen, weder 
der erste noch der zweite Teil ist als Lehr- 
buch akzeptabel. Uber die Auswahl des 
Stoffes und die starke Betonung der Huk- 
kel-Theorie kann man streiten. Wenn 
man auf 192 Seiten ein so komplexes The- 
ma allgemeinverstandlich abhandeln will, 
muB man Kompromisse eingehen. Ma- 
thematische Ableitungen sollten aller- 
dings fehlerfrei, nachvollziehbar und 
durchgehend konsistent sein. Das vorlie- 
gende Buch enthalt so viele Fehler, nach- 
lassige und unphysikalische Argumenta- 
tionen, daB die Gefahr besteht, daB ein 
Laie entweder nicht folgen kann oder sich 
Halbwissen aneignet. Nur ein paar Bei- 
spiele: Auf Seite 2 und 3 wird in wenigen 
Schritten die Schrodinger-Gleichung ab- 

geleitet. Der Ubergang von der klassi- 
schen zur Quantenmechanik erfolgt ohne 
weitere Begrundung durch Ersetzen des 
Impulses durch den entsprechenden Ope- 
rator in der klassischen Gleichung fur die 
Gesamtenergie und durch anschlieBende 
Multiplikation des Ausdruckes rnit einer 
(wie aus dem Nichts auftauchenden) Wel- 
lenfunktion. Zum Verstandnis der Quan- 
tentheorie tragen solche Ausfuhrungen 
nicht bei. Die Bezeichnungen fur Varia- 
blen sind nicht konsistent vergeben. Auf 
Seite 3 ist $ die Gesamtwellenfunktion, 
auf Seite 4 die Bezeichnung fur Basisorbi- 
tale. Im weiteren Verlauf bezeichnet Y die 
Molekulorbitale. Bei der Beschreibung 
der SCF-Methoden (S. 109) bedeutet Y 
die Gesamtwellenfunktion und $ ein 
Molekulorbital. Da auf den Wechsel im 
Text nicht hingewiesen wird, mu13 beim 
theoretisch nicht vorgebildeten Leser Ver- 
wirrung entstehen. Vektoren sind in den 
Formeln nie als solche gekennzeichnet, 
Operatoren und Matrizen nur manchmal. 
Die nachlassige Schreibweise fuhrt teil- 
weise auch zu schwer nachvollziehbaren 
oder gar irrefuhrenden Aussagen. Allein 
auf Seite 30 fehlt in den Gleichungen 
(2.17)-(2.22) jeweils ein Summationsin- 
dex, im Beispiel fur Butadien eine Klam- 
mer, und in Gleichung (2.22) stimmen die 
Indices auf beiden Seiten der Gleichung 
nicht iiberein. Bezeichnungen in Abbil- 
dungen und Gleichungen entsprechen oft 
nicht denen im Text; z. B. Seite 32, 33 fur 
die Koeffizienten a in der Abbildung a im 
Text, S. 95 4 fur die Basisorbitale in Glei- 
chung(6.23) und q in dem sich darauf 
beziehenden Text direkt darunter. Das, 
was als Methode zur Energieminimierung 
auf Seite 119 vorgestellt wird, hat mit dem 
Newton-Raphson-Verfahren wenig zu 
tun. Auch als allgemeine Beschreibung 
mathematischer Verfahren zur Energie- 
minimierung sind die Ausfuhrungen we- 
nig erhellend und kaum nachvollziehbar. 
Die Erklarung fur CISD in Kapitel 7.4 ist 
schlicht falsch. Bei ,,CI-singles, doubles" 
handelt es sich nicht um eine Linearkom- 
bination der Slater-Determinanten des 
Grundzustandes und des ersten und zwei- 
ten angeregten Zustandes. 

Viele Fehler finden sich auch im nicht- 
mathematischen Teil. Im Kapitel 6 (peri- 
cyclische Reaktionen . . .) ist bereits die er- 
ste Reaktionsgleichung (6.1) zur Defini- 
tion pericylcischer Reaktionen falsch. Bei 
der Claisen-Umlagerung entsteht hier aus 
Allylphenylether o-Hydroxystyrol. In 
Gleichung (6.2) steht unter dem zweiten 
Reaktionspfeil nv statt hv, in Glei- 
chung (6.3) fehlt hv. Zumindest fur ge- 
wagt hake ich die Aussage: ,,. . . no stable 
ring systems containing an odd number of 
changes in /I can exist . . ." Falsch und ir- 
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refuhrend ist die Behauptung, daB es fur 
die qualitative Behandlung (Stereoche- 
mie) photochemischer Reaktionen keine 
Rolle spiele, ob ein Singulett- oder Tri- 
plett-Zustand vorliegt (Kap. 6.4, S. 91). 
Die Reihe der Fehler und Nachlassigkei- 
ten lieBe sich weiter fortsetzen. 

Schon auf den ersten Blick fallt die 
schlechte Qualitat der Abbildungen auf 
(sehenswert sind das Mobius-Band auf 
S. 88 und die Energiehyperflache auf 
S. 150). Aber auch wenn man von astheti- 
schen Gesichtspunkten absieht, sind viele 
Abbildungen kaum geeignet, den entspre- 
chenden Sachverhalt zu verdeutlichen. 
Nur ein Spezialist beispielsweise kann den 
Zusammenhang zwischen der Reaktions- 
gleichung (6.18) und dem Orbital- 
bild (6.20) herstellen. 

Die sehr hohe Zahl von Fehlern und 
Nachlassigkeiten, die fehlende Angabe 
von Voraussetzungen, die sprunghafte 
und schwer nachvollziehbare Argumenta- 
tionsweise lassen dem Leser, der nicht mit 
der Materie vertraut ist, kaum eine Chan- 
ce, aus dem Buch etwas zu lernen. Auch 
der Preis von 89,- DM scheint mir fur ein 
Lehrbuch von 192 Seiten nicht gerechtfer- 
tigt. 1st der Druckfehler auf der ersten 
Seite des Buches - testbook statt textbook 
- vielleicht doch kein einfaches Versehen, 
sondern eine Freudsche Fehlleistung? 
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Uber dieses Thema zu arbeiten ist eine 
skandinavische Tradition, und H. Rilbe 

befindet sich hier in bester Gesellschaft. 
Der Anspruch - A New Approach - be- 
zieht sich hauptsachlich auf die generelle 
Vorgehensweise in der Behandlung der 
Problemstellungen. Alle aus der pH- und 
Puffertheorie stammenden GroDen wie 
Konzentrationen und Gleichgewichtskon- 
stanten werden in dimensionslose loga- 
rithmierte Zahlen umgewandelt, was die 
aus der Anwendung der Logarithmenge- 
setze bekannten mathematischen Verein- 
fachungen ermoglichen soll. Trotzdem 
werden die Gleichungen bei tiefergehen- 
den Betrachtungen schnell sehr umfang- 
reich. Das fiihrt dam, daB die Ausfiih- 
rungen von H. Rilbe insgesamt trocken 
wirken, was aber zum Teil auf das Thema 
zuruckzufuhren ist. Auch kann man we- 
gen der vom Autor verwendeten Aus- 
driicke nicht an einer beliebigen Stelle in 
ein interessantes Unterkapitel einsteigen, 
sondern mu5 sich die Definitionen von 
Grund auf mit Hilfe des Buches erar- 
beiten, was eine negative Folge der 
Neubehandlung ist. Ein GroBteil der Er- 
gebnisse ist vom Autor in Fachzeitschrif- 
ten publiziert worden, so da13 das Buch 
eine Zusammenfassung dieser Resultate 
ist. 

Zum Inhalt: Das erste Kapitel bietet ei- 
ne Einfuhrung in den pH-Begriff und die 
Gleichgewichtskonstante. Hervorzuhe- 
ben ist, daB sich in allen Fallen der sto- 
chiometrischen Sichtweise eine thermody- 
namische Betrachtung des Sachverhaltes 
anschlieBt. Es folgt eine Behandlung von 
Pufferlosungen aus einprotonigen, schwa- 
chen Sauren und starken Basen sowie der 
Kombination schwache Base und starke 
Saure. Schon hier macht sich das oben 
Angesprochene bemerkbar, daB die abge- 
bildeten Kurven nur nach Kenntnis der 
vom Autor eingefuhrten Definitionen 
richtig verstanden werden konnen. 

Das zweite Kapitel beschaftigt sich mit 
zweiprotonigen Protolyten und ihren Sal- 
Zen mit starken Sauren und Basen, wobei 

auch die Ionenstarke von Pufferlosungen 
berucksichtigt wird. 
Das dritte Kapitel fuhrt uber die Untiefen 
und Abgriinde von Mischungen aus 
schwachen Sauren und schwachen Basen. 
Der Autor bietet hier sowohl eine Naher- 
ungslosung als auch eine genauere Be- 
trachtung des Sachverhaltes. In allen Ka- 
piteln wird auf alternative Behandlungen 
durch andere Autoren und auf die jeweili- 
gen Starken und Schwachen dieser Ansat- 
ze hingewiesen. Im vierten Kapitel folgen 
die tri- und polyprotonigen Sauren sowie 
deren Salze. Besonderer Wert wird dabei 
auf die Differenz der K-Werte und deren 
Folgen fur die Puffereigenschaften gelegt. 

Die Debye-Huckel-Theorie fur starke 
Elektrolyte und die daraus abgeleiteten 
Aktivitatskoeffizienten bilden das Herz- 
stuck des siebten Kapitels, wahrend das 
sechste Kapitel vollstandig den Puffer- 
eigenschaften und den Titrationskurven 
von Wasser gewidmet ist. SchlieBlich folgt 
ein Kapitel iiber die experimentelle Be- 
stimmung von pK-, ApK-Werten und iso- 
protischen (isoelektrischen) Punkten. Zu- 
letzt werden im Anhang einige Program- 
me zur Bestimmung von isoprotischen 
Punkten angeboten. 

Dieses Buch von einem anerkannten 
Fachmann der Materie wendet sich eher 
an den Spezialisten als an Studenten, was 
auch aus den fehlenden Ubungsaufgaben 
sowie dem Preis abgeleitet werden kann. 
Es beginnt an der Stelle, an der gangige 
Einfuhrungen in die quantitative Analyse 
aufhoren. Die gebrauchliche Puffertheo- 
rie sollte daher bekannt sein. Es bleibt 
dem Leser uberlassen, ob er sich mit der 
verwendeten Notation anfreunden kann. 
Inwiefern sich das Konzept in Forschung 
und Lehre durchzusetzen vermag, mu13 
die Zukunft zeigen. 
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