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wie Ethylen bewult nicht eingegangen

wurde. Zu beméngeln ist allerdings der
vollige Verzicht auf Literaturhinweise.
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Es ist soweit: Konferenzen finden ab
jetzt virtuell statt. SchluB mit den langen
Reisen nach Tokio, Rom oder Jerusalem,
um dort mit Fachkollegen neue Ideen zu
diskutieren. Dank Internet kann man nun
vom Schreibtisch oder gar von zu Hause
aus per Laptop an Konferenzen teilneh-
men. Ganz so weit ist es natiirlich noch
nicht, keine Angst. Der Begriff ,,Electro-
nic Conference* 148t zwar zunéchst auch
an solche Folgen der Nutzung neuer Me-
dien denken, doch um es vorweg zu neh-
men: Die elektronische Konferenz ist vor
allem als Ergénzung und als ideale Doku-
mentation einer wirklichen Konferenz ge-
eignet.

Fiir die Zunahme der Zahl elektroni-
scher Konferenzen in den letzten Jahren
war vor allem folgender Punkt ausschlag-
gebend: Das Internet hat sich von einem
textorientierten Medium — dazu gehdren
die klassischen Dienste wie E-Mail, telnet
und ftp — zu einem multimedialen Netz
(WWW) gewandelt. Gerade in den Natur-
wissenschaften hat dieser Wandel neue
Wege fiir die Datenverarbeitung eroffnet.
Vortrige, Poster und Diskussionen einer
Konferenz kénnen nun komplett elektro-
nisch festgehalten und ohne Informa-
tionsverlust im HTML-Format (hyper-
text markup language) transportiert
werden. Dreidimensionale Molekiilmo-
delle, in den Text eingebettet, lassen sich
am Bildschirm bewegen und frei drehen.
Dynamische Prozesse kann man visuali-
sieren, Spektren konnen gestaucht, ge-
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streckt oder sonst wie editiert werden, und
so weiter. Das HyperText-Transfer-Proto-
koll (HTTP) erméglicht das Laden der
Dokumente von beliebigen Rechnern im
Internet, und zwar unabhingig vom Be-
triebssystem oder von der Rechnerplatt-
form. Voraussetzung fiir all diese Mog-
lichkeiten: Das Plug-in des Client-Brow-
sers ,,zu Hause“ erkennt die standardi-
sierte Datenstruktur der jeweiligen An-
wendung.

Einer der Pioniere auf dem Gebiet der
Standardisierung chemischer Informa-
tion, Dr. Henry S. Rzepa vom Imperial
College in London, und zwei Kollegen,
Dr. Jonathan M. Goodman vom Depart-
ment of Chemistry der University of
Cambridge sowie Christopher Leach,
ebenfalls vom Imperial College, haben in
der Zeit vom 12. Juni bis 7. Juli 1995 die
erste ,,Electronic Conference on Trends in
Organic Chemistry: ECTOC-1* organi-
siert. Eine CD-ROM-Version der Konfe-
renz ist, herausgegeben von der Royal So-
ciety of Chemistry (ISBN 0-85404-899-5),
erschienen. Die KongreBbeitrige gliedern
sich in 6 Keynote Papers und 71 Artikel,
die neuere (Stand: Mitte 1995) Ergebnisse
auf den Gebieten der synthetischen, me-
chanistischen und biologischen Chemie
vorstellen. Insgesamt sind Autoren aus 13
Lindern vertreten.

Schon beim Lesen der Keynote Artikel
erkennt man die Vorteile der HTML-
Sprache. Durch ,,anklicken* von wichti-
gen zweidimensionalen Valenzstrichfor-
meln kommt man zu einer frei drehbaren
Visualisierung des Molekiils, was bei
komplizierteren Strukturen auBerordent-
lich hilfreich ist. Die 3D-Strukturen sind
dabei mit ihren kartesischen Koordinaten
im Format der Brookhaven Protein Data-
base (*.pdb files) abgelegt. So kann man
sich die zentrale Struktur der Prisentation
,» A New Synthetic Route to the Illudin
and Pterosin Family of Sesquiterpenes‘
von Albert Padwa, Erin A. Curtis, Vin-
cent P. Sandanayaka und M. David
Weingarten vom Departement of Chemi-
stry, Emory University, in Atlanta, von
allen Richtungen in vielen verschiedenen
Darstellungen (als Drahtmodell, Stdb-
chenmodell, Stdbchen-Kugel-Modell,
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raumfillend etc.) betrachten. Dieser
Struktur liegen die Koordinaten der
Rontgenstrukturanalyse einer Vorstufe
zum Illudin, die bereits alle fiinf Substi-
tuenten des spiteren Benzolringes in der
korrekten Regiochemie trigt, zugrunde.
Uber die 3D-Prasentation hinaus, und
nun zeigt sich die eigentliche Neuerung
des HTTP-Ansatzes, lassen sich die Daten
editieren. Sobald man die Koordinaten
der Rontgenstrukturanalyse lokal auf der
eigenen Festplatte gespeichert hat, steht
einer Weiterverarbeitung, z. B. Energiebe-
rechnungen, nichts im Wege.

Der Beitrag ,,Studying Perturbation
Theory with Explorer EyeChem and
VRML* von Guillermo A. Suner, Omer
Casher und Henry S. Rzepa geht in der
Visualisierung noch einen Schritt weiter.
Die semiempirisch (AM1) berechneten
Ubergangsstrukturen zahlreicher Diels-
Alder-Reaktionen sind in die VRML-
Sprache (Virtual Reality Modeling Lan-
guage) iibersetzt worden. Man kann sich
somit in den berechneten Ubergangs-
strukturen bewegen und die Uberlappung
der Grenzorbitale studieren. Vor allem im
didaktischen Bereich eroffnen sich hier
ganz neue Perspektiven, im wahrsten Sin-
ne des Wortes.

Die meisten anderen Beitrige beschrin-
ken sich auf HTML-Text und Graphiken
im GIF-Format. Dabei werden viele Be-
reiche der Organischen Chemie abge-
deckt. Das Spektrum reicht von neuen
Naturstoffsynthesen und enantioselekti-
ven Katalysen iiber die Chemie der Fulle-
rene (hier waren pdb-Koordinaten ideal
gewesen) bis zu Beitrdgen iiber neue Ma-
terialien mit nichtlinear optischen Eigen-
schaften oder rein theoretischen Studien.
Die komplette Liste der Diskussionsbei-
trige zu den Prdsentationen sowie die
Teilnehmerliste (teilweise mit Photogra-
phien) runden das Werk ab und machen
die CD-ROM zu einer gelungenen Doku-
mentation. Das klassische ,,Book of Ab-
stracts” im Hardcopy-Format wird die
néchsten flinf Jahre wohl nicht Giberleben.
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