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Wie funktionieren Dichtefunktionale ?

A Chemist’s Guide to Density Func-
tional Theory. Von Wolfram Koch
und Max C. Holthausen. WILEY-
VCH, Weinheim 2000. XIV+294 S.,
geb. 198.00 DM.—ISBN 5-527-
29918

Wihrend der letzten 15 Jahre hat sich
die Quantenchemie von einem For-
schungsbereich fiir eine relativ kleine
Zahl von Spezialisten zu einem wichti-
gen Teilgebiet der chemischen For-
schung entwickelt. Zu dieser ,,Revolu-
tion“ haben vor allem die immer
haufiger angewandten Methoden der
Dichtefunktional-
theorie (DFT) bei-
getragen. Als bei-
nahe logische Kon-
sequenz wurde
1998 der Nobel-
Preis fiir Chemie
an Prof. John A.
Pople, einen Pio-
nier der traditio-
nelleren Ab-initio-
Methoden, und an Walter Kohn, den
Begriinder der modernen Dichtefunk-
tionaltheorie, verliehen.

DFT-Methoden stehen heute jedem
Chemiker in den meisten allgemein zu-
ginglichen Quantenchemie-Programm-
paketen zur Verfiigung. Die Zahl der
Anwender von DFT-Methoden in der
Chemie nimmt stetig zu. Es sind nicht
notwendigerweise ausgebildete Quan-
tenchemiker, sondern Leute, die das
enorme Potenzial der DFT zur Losung
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chemischer Fragen nutzen wollen. Es
existieren zahlreiche hervorragende
Lehrbiicher iiber DFT, die sich aber
mehr an Physiker oder Spezialisten der
Quantenchemie wenden: Density Func-
tional Theory von R.M. Dreizler und
E.K.U. Gross (Springer, Heidelberg
1995), Density Functional Theory of
Atoms and Molecules von R. G. Parr und
W. Yang (Oxford University Press, New
York 1989) und Energy Density Func-
tional Theory of Many-Electron Systems
von E. S. Kryachko, E. V. Ludena (Klu-
wer Academic Press, Dordrecht 1990).
Es gab jedoch keine Lehrbiicher, die
Chemikern die DFT und ihre Anwen-
dung auf chemische Probleme nahebrin-
gen. Das vorliegende Buch versucht
diese Liicke in der Literatur auszufiillen.
Um das Fazit dieser Rezension vorweg-
zunehmen, Koch und Holthausen haben
der Chemiker-Gemeinde einen ausge-
zeichneten Dienst erwiesen.

Das Buch ist in zwei Hauptteile ge-
gliedert, ,,Part A, The Definition of the
Model“ und ,,Part B, The Performance
of the Model“. Die ausgeglichene Kom-
bination dieser beiden Teile macht das
Buch fiir Chemiker so wertvoll. Im
Teil A werden die theoretischen Grund-
lagen der modernen DFT sehr logisch
erldutert. Nach einer sehr kurzen Zu-
sammenfassung liber die elementare
Quantenchemie in Abschnitt 1, werden
in Abschnitt 2 wichtige Begriffe wie
Elektronendichte, Paardichte sowie Fer-
mi- und Coulomb-Loécher eingefiihrt.
Diese GroBen liefern die Basis fiir einen
sehr anschaulichen Zugang zum Ver-
stindnis von Elektronenkorrelation
und -austausch im ersten Teil des Buchs.
Abschnitt 3 ist den frithen Entwicklun-
gen der DFT wie dem Thomas-Fermi-
Modell und Slaters X,-Nédherung gewid-
met. Das Hohenberg-Kohn-Theorem
wird in Abschnitt 4 behandelt. Der de-
taillierten Beschreibung des Kohn-
Sham-Modells, auf dem alle modernen
DFT-Ansdtze aufbauen, in Abschnitt 5
folgt eine treffende Beschreibung der
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Suche nach Néherungen des mystischen
Austausch-Korrelationsfunktionals  im
Kohn-Sham-Modell in Abschnitt 6. Der
Teil A wird durch Abschnitt 7 abge-
schlossen, in dem einige wichtige tech-
nische Aspekte der Implementierung
von DFT-Ansitzen in aktuelle Compu-
terprogramme aufgezeigt werden. We-
gen der Anschaulichkeit, mit der die
Themen erortert werden, und der Be-
schrankung auf wesentliche Punkte ist
der Teil A fiir Nichtspezialisten eine sehr
niitzliche Einfiihrung in die DFT. Dieser
Teil profitiert davon, dass einige der
klarsten neueren Ausfithrungen zur
DFT in der Literatur von E. J. Baerends,
A. D. Becke und anderen berticksichtigt
wurden. Die fiir Chemiker besonders
interessante Frage, ob die Kohn-Sham-
Orbitale als Grundlage fiir die Interpre-
tation der elektronischen Struktur die-
nen konnen, wird in Abschnitt 5.3.3 in
iiberzeugender Weise erortert.

Teil B, fiir die Zielgruppe des Buchs
ebenso wichtig wie Teil A, beschiftigt
sich mit der Genauigkeit, die zurzeit in
DFT-Rechnungen erzielt werden kann.
Besonders die Leistung des verfiigbaren
Austausch-Korrelationsfunktionals  fiir
Berechnungen vielfiltiger, den Chemi-
ker interessierender Grofen wird ein-
gehend diskutiert. Dazu wurden die
Ergebnisse unzihliger systematischer
Studien, die in den letzten Jahren durch-
gefilhrt wurden, zusammengetragen.
Molekiilstrukturen und Schwingungsfre-
quenzen werden in Abschnitt 8 behan-
delt, wihrend sich die Autoren in Ab-
schnitt 9 mit relativen Energien und
Thermochemie befassen. Hier wird nicht
nur auf Atomisierungsenergien und Bin-
dungsstiarken, sondern auch auf Ionisie-
rungsenergien,  Elektronenaffinitdten
und Anregungsenergien eingegangen.
Die folgenden Abschnitte sind den elek-
trischen Eigenschaften (Abschnitt 10)
sowie den magnetischen Eigenschaften
wie NMR-chemischen Verschiebungen,
Spin-Spin-Kopplungskonstanten, g-Ten-
soren und Hyperfeinkopplungskonstan-
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ten (Abschnitt 11) gewidmet. Wasser-
stoffbriickenbindungen und schwach ge-
bundene Systeme werden in Ab-
schnitt 12 behandelt. Im abschlieBenden
Abschnitt 13 werden die Moglichkeiten
erortert, durch DFT-Ansitze chemische
Reaktivititen, insbesondere Aktivie-
rungsbarrieren zu berechnen. Beispiele
hierfiir stammen vornehmlich aus der
organischen Chemie, die H,-Aktivierung
durch FeO* wird jedoch ebenfalls be-
handelt. In diesen Abschnitten werden
die Anwendungsbreite, aber auch die
Grenzen der aktuellen DFT-Modelle
sorgfiltig und deutlich aufgezeigt. Die
ungeheure Menge an statistischen Ver-
gleichen der durch verschiedene DFT-
Rechnungen erhaltenen Daten, die im
Teil B zusammengestellt wurden, mag
den Leser auf den ersten Blick erschre-
cken. Es ist jedoch einleuchtend, dass
eine verniinftige Anwendung der DFT
gegenwirtig stark von solchen Verglei-
chen abhéngig ist. Da es nicht moglich
ist, das exakte Austausch-Korrelations-
Funktional der Kohn-Sham-Theorie sys-
tematisch anzunihern, hat die aktuelle
DFT einen nicht unwesentlichen semi-
empirischen Charakter. Andererseits
kann man behaupten, dass sie bei wei-
tem die erfolgreichste ,semi-empiri-
sche® quantenchemische Theorie ist.
Deshalb ist es fiir einen Chemiker, der
DFT-Methoden anwendet, zwingend
notwendig, sich etwas Hintergrundwis-
sen iiber die Verdienste und Unzulidng-
lichkeiten der verwendeten Funktionale
anzueignen. Die ausfiihrlichen Daten-
vergleiche im Teil B sollten dem Nicht-
experten helfen, eine geeignete Metho-
de fiir die Losung eines bestimmten
chemischen Problems auszuwéhlen.
Was fehlt in diesem Buch? Einige
speziellere Merkmale der DFT werden
nicht angesprochen. Beispielsweise wer-
den die DFT-basierte Herleitung quali-
tativer chemischer Begriffe wie Elektro-
negativitdt oder Héarte nach Parr und die
topologische Analyse der Elektronen-
dichte und die daraus abgeleiteten Gro-
Ben kaum abgehandelt. Auerdem wird,
wie die Autoren bereits im Vorwort
erwihnen, das aufstrebende Gebiet der
,Plane-Wave“-Methoden und der DFT-
basierten Ab-initio-Molekulardynamik-
Simulationen (Car-Parrinello oder ver-
wandte Methoden) in dem Buch nicht
beschrieben. Angesichts des relativ ge-
ringen Umfangs des Buchs (294 Seiten)
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scheint diese Auslassung unvermeidbar.
Einige dieser hier nicht behandelten
Themen wurden jedoch in den oben
genannten Biichern und in Afoms in
Molecules, A Quantum Theory von
R. W.F. Bader (Clarendon Press, Ox-
ford 1994) detailliert erortert, und die
anderen sollten in zukiinftigen Ausga-
ben beriicksichtigt werden. Solche ak-
tualisierte Ausgaben sind zweifellos not-
wendig, um mit der rasanten Entwick-
lung auf diesem Gebiet Schritt zu halten.

Fazit: A Chemist’s Guide to Density
Functional Theory ist genau das was der
Titel aussagt. Das Buch ist eine un-
schitzbare Quelle von Informationen
und Wissen fiir Chemiker, die DFT-
Methoden bereits anwenden oder an-
wenden wollen. Es kann auch als Lehr-
buch fiir Teile einer Vorlesung in Theo-
retischer Chemie empfohlen werden.
Allerdings wird der Preis Studierende
eher vom Kauf abhalten. Deshalb wére
eine erschwinglichere Taschenbuchver-
sion sehr wiinschenswert.

Martin Kaupp
Institut fiir Anorganische Chemie
der Universitat Wiirzburg

Practical Process Research & De-
velopment. Von Neal G. Anderson.
Academic Press, San Diego 2000.
354 S., geb. 89.95 $.—ISBN 0-12-
059475-7

Zum Thema , Process Research and
Development® in der Industrie wurden
in letzter Zeit mehrere Biicher publi-
ziert. Dieser Trend ist nicht zuletzt mit
dem wachsenden Druck auf Pharma-
und Chemiefirmen verkniipft, mehr Pro-
jekte in kiirzerer Zeit zu entwickeln, um
mehr innovative Produkte auf den
Markt zu bringen. Deshalb ist es von
grofler Bedeutung, so schnell wie mog-
lich die beste Herstellungsmethode fiir
eine neue Verbindung zu finden. An-
dererseits werden sich aber die indus-
triellen Verfahrenschemikern auch mehr
und mehr bewusst, dass sie andere
Kollegen aus der ,,Scientific Communi-
ty“ an ihrem im Laufe der Jahre erwor-
benen Schatz an chemischer Erfahrung
teilhaben lassen sollten. Dies war sicher-
lich einer der ausschlaggebenden Griin-
de fiir Neal G. Anderson, sein Buch
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Practical Process Research & Develop-
ment zu schreiben. Als sehr erfahrener
Industriechemiker, der mehr als 20 Jahre
in der chemischen Verfahrensforschung
und -entwicklung in der pharmazeuti-
schen Industrie titig war, erklart er im
,Preface“, dass es sein Ziel war, mit
diesem Buch eine umfassende, schritt-
weise und praxisnahe Einfithrung zum
Thema organische Verfahrensforschung
und -entwicklung fiir die Herstellung
kleiner Molekiile zu geben.

Das Buch ist in 16 Kapitel unterteilt,
in denen chemische und technologische
Probleme diskutiert werden, die sowohl
aus der eigenen Erfahrung des Autors
als auch aus der Literatur stammen. Im
ersten Kapitel, ,,Approaches to Process
Development®, wird eine Einleitung in
das Thema gegeben. Der Autor betont
besonders die Bedeutung einfacher Sca-
le-up-Operationen, da einfache Prozesse
im Allgemeinen Zeit und damit auch
Geld in den Versuchs- und Produktions-
betrieben einsparen. Weiterhin zeigt er,
dass die Entwicklung erfolgreicher Ver-
fahren nur durch ein Team von Spezia-
listen aus unterschiedlichen Disziplinen
erreicht werden kann. Besonders niitz-
lich fiir Anfénger ist die Beschreibung
von Techniken, die ohne Probleme auch
im groBen Mafstab verwendet werden
konnen, und solchen, bei denen dies
nicht moglich ist. Ein weiterer wertvoller
Bestandteil des gesamten Buches sind
die vielen ,,TIPs“, die als markierte
Hinweise die grofe Erfahrung des Au-
tors weitergeben. Sie sind ebenso fiir den
schnellen Leser schr niitzlich, da sie
héufig die wichtigsten Punkte zu den
einzelnen Themengebieten zusammen-
fassen. Der Informationsgehalt dieser
» TIPs* reicht von sehr wichtigen Rat-
schldgen, die selbst fiir erfahrene Ver-
fahrenschemiker von Interesse sind, bis
zu mehr oder weniger selbsterkldrenden
und allgemein bekannten Punkten. Die
Mehrzahl dieser Hinweise ist jedoch
ausgesprochen niitzlich.

Im zweiten Kapitel werden verschie-
dene Aspekte der ,,Route Selection
diskutiert. Im Allgemeinen dndert sich
die Definition der besten Route im
Verlauf der Entwicklung eines Verfah-
rens, da es am Anfang eines neuen
Projekts durchaus akzeptabel sein kann,
die Forschungsroute in den Betriebs-
mafstab zu {iibertragen, um fiir die
nachfolgenden Entwicklungsfunktionen
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eine schnelle Substanzversorgung zu ge-
wihrleisten. In spédteren Entwicklungs-
phasen stehen andere Fragestellungen
wie die technische Machbarkeit oder die
Verfiigbarkeit geeigneter Apparaturen
in den Produktionsbetrieben sowie die
langfristige Verfiigbarkeit billiger Start-
materialien und Reagentien in groflen
Mengen mehr und mehr im Vorder-
grund. Das Ziel jeder Optimierung ist
es, die preiswerteste Route zu einem
neuen Wirkstoff zu finden, indem man
z.B. die Zahl der Stufen und Schutz-
gruppenmanipulationen minimiert, die
Vorteile einer konvergenten Synthese
ausnutzt und schédliche Einfliisse auf
die Umwelt vermeidet. Am Ende dieses
Kapitels ist eine beispielhafte Tabelle
zur Kostenschitzung angegeben, die
nicht nur fiir die Beurteilung eines Syn-
theseweges, sondern auch fiir den Ver-
gleich der Effizienz unterschiedlicher
Routen verwendet werden kann.

Das folgende Kapitel ,,Reagent Selec-
tion“ betont die Bedeutung von Sicher-
heits-, Toxikologie- und Kostenbetrach-
tungen bei der Auswahl des richtigen
Reagens fiir das Scale-up. Unter Be-
riicksichtigung dieser Kriterien werden
verschiedene Klassen von Reagentien
diskutiert, z.B. metallorganische Basen
und Alkoholate, Aminbasen, Oxida-
tions- und Reduktionsmittel sowie Ka-
talysatoren, polymergebundene Rea-
gentien und Biokatalysatoren. Da be-
reits Generationen von Chemikern an
Universitdten und in der Industrie Tau-
sende von Reagentien fiir die Losung
synthetischer Probleme entwickelt ha-
ben, muss dieses Kapitel mit 27 Seiten
unvollstdndig bleiben. Dennoch ist es
eine gute FEinfithrung und der Leser
erhilt wertvolle Hinweise. Interessante
Literaturstellen werden zitiert, es fehlt
jedoch ein Hinweis auf umfassendere
Zusammenstellungen zum Thema Rea-
gentien wie Fieser und Fieser oder Ency-
clopedia of Reagents for Organic Syn-
thesis (Hrsg.: L. Paquette).

Aus unserer Sicht ist das Kapitel tiber
»Solvent Selection® eines der besten des
ganzen Buches, da es in systematischer
Weise beschreibt, wie ein Losemittel
ausgewéhlt werden sollte, um die Reak-
tionsgeschwindigkeit zu beschleunigen
und die gewiinschte Qualitdt und Aus-
beute des Produkts sicherzustellen. Wei-
terhin ist es sehr wichtig, die Abfall-
menge durch eine effiziente Wiederge-
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winnung des Losemittels zu verringern.
Auch hier diskutiert der Autor Losemit-
tel, die fiir das Scale-up unbrauchbar
sind, und solche, die im Betriebsmafstab
ohne Probleme verwendet werden kon-
nen. Besonders wertvoll sind die Ta-
bellen, in denen wichtige physikochemi-
sche Daten von Losemitteln wie die
Loslichkeit in Wasser oder die Féahigkeit,
Azeotrope mit Wasser zu bilden, aus
verschiedenen Quellen zusammenge-
stellt sind. Er gibt auch Warnhinweise
zur Handhabung von Losemitteln im
Betriebsmaf3stab, da sie unter Umstéin-
den fiir Verunreinigungen in dem end-
giiltigen Wirkstoff verantwortlich sein
konnen, entweder indem sie direkt mit
der Verbindung reagieren (z.B. die Al-
kylierung von Aminen durch Dichlor-
methan wihrend der Lagerung von Lo-
sungen iiber Nacht) oder durch hoch-
siedende Verunreinigungen des
Losemittels, die nach dem Abdestillie-
ren des Losemittels im Reaktionspro-
dukt verbleiben.

Das vierte Kapitel mit der Uberschrift
»Running the Reaction“ enthilt viele
wichtige Betrachtungen fiir die Uber-
tragung einer Reaktion aus dem Labor-
in den Betriebsmaf3stab. Unabhingig
vom geplanten Maflstab der Reaktion
muss zundchst mit hochster Prioritét
immer eine Sicherheitsbewertung der
Reaktionsbedingungen erfolgen. In
mehreren Abschnitten wird ausfiihrlich
diskutiert, dass der Erfolg bei der Mal3-
stabsvergrofierung eines Verfahrens so-
wohl entscheidend von der Auswahl der
geeigneten Reaktionsbedingungen (z. B.
Temperatur, Druck, Reaktionszeit, Zu-
gabereihenfolge der Reagentien, Durch-
mischung) als auch von der exakten
Beschreibung der experimentellen Vor-
schrift abhéngt. Die Phasentransferkata-
lyse wird als niitzliche Technik fiir Re-
aktionen im groBen MaBstab kurz er-
wihnt. Bedenkt man jedoch die
Bedeutung dieser Methode, so wire ein
separates Kapitel zu diesem Thema
wiinschenswert gewesen.

Die ,Effects of Water* werden im
Kapitel 6 erortert, da Wasser eine ent-
scheidende Rolle in einer Reaktion als
Losemittel, giinstiges Hilfsreagens oder
als Quelle von Nebenprodukten spielen
kann. Obwohl der richtige Wassergehalt
fiir viele Reaktionen sehr wichtig ist,
stellt sich doch die Frage, ob dieses
Kapitel nicht besser Teil des Kapitels 4

(»Solvent Selection“) sein sollte, da
einige Aspekte bereits dort beschrieben
sind.

»In-Process Controls*“ (Kapitel 7) di-
enen dazu, zu beweisen, dass alle Ver-
fahrensschritte wie erwartet vollendet
wurden und sind daher fiir jede Ver-
fahrensentwicklung unabdingbar. Diese
IPCs sind auch deshalb sehr wichtig, da
sie in den ,,.Drug Master File“ (DMF)
einer ,,New Drug Application“, die bei
der Food and Drug Administration
(FDA) eingereicht wird, hinzugefiigt
werden missen. Diese regulatorischen
Anforderungen werden in diesem und
anderen Kapiteln kurz diskutiert. Da
diese Fragestellungen jedoch fiir die
tagliche Arbeit von Verfahrenschemi-
kern in der pharmazeutischen Industrie
immer wichtiger werden, wiére ein Ka-
pitel zu diesem Themenbereich eine sehr
gute Erginzung fiir eine zweite Auflage
dieses Buches.

Im Kapitel 8 gibt der Autor Ratschli-
ge, wie eine Reaktion durch Minimie-
rung der Nebenprodukte optimiert wer-
den kann, da diese héufig die Aufreini-
gung erschweren und dadurch zu
geringeren isolierten Ausbeuten fiihren
konnen. Das Ergebnis einer Reaktion
kann durch zahlreiche unterschiedliche
Parameter wie Temperatur, Reagentien,
Losemittel, Konzentrationen, Durchmi-
schung und Reaktionszeiten beeinflusst
werden. Die erfolgreiche Optimierung
von Reaktionen durch entsprechende
Anpassung dieser Parameter wird an-
hand von Literaturbeispielen fiir Syn-
thesen im GroBmaBstab erldutert. Lei-
der sind viele Prozesse jedoch sehr
komplex, sodass der klassische Weg,
nur jeweils eine Variable anzupassen,
fehlschlagen kann. Eine strukturiertere
Vorgehensweise bei voneinander abhén-
gigen Parametern ist daher, die Metho-
den der statistischen Versuchsplanung
anzuwenden. Die Einfithrung in dieses
wirkungsvolle ~ Optimierungswerkzeug
am Ende des Kapitels ist leider zu kurz;
die theoretischen Grundlagen und mehr
Anwendungsbeispiele statistischer Ver-
suchsplanung hétten griindlicher behan-
delt werden sollen. Besonders die Kom-
bination von statistischer Versuchspla-
nung mit Syntheserobotern und
automatisierten Systemen zur Prozess-
optimierung ist ein neues und sehr
effizientes Werkzeug. Dieses derzeit
extrem schnell wachsende Gebiet der
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Automation in der chemischen Verfah-
rensforschung und -entwicklung wird
nur sehr kurz am Ende des Kapitels
erwihnt (2 Sitze!), und die Literatur-
zitate sind sehr liickenhaft. Hinweise auf
neue Entwicklungen wie die Verwen-
dung von Mikroreaktoren in der chemi-
schen Entwicklung und Produktion feh-
len vollig. Dieser letzte Abschnitt macht
den Eindruck, als ob er vom Autor in
ziemlicher Eile hinzugefiigt wurde und
sollte in einer zweiten Auflage deutlich
ausfiihrlicher sein.

Bedenkt man die Vielzahl katalyti-
scher Reaktionen, die dem Organiker
zur Verfiigung stehen, so muss die kurze
Abhandlung iiber die Optimierung ka-
talytischer Reaktionen unvollstindig
bleiben (Kapitel 9). Trotzdem ist dieses
Kapitel wertvoll, da der Autor viele
Tipps fiir die generelle Herangehenswei-
se an katalytische Optimierungsproble-
me an den Leser weitergibt. Auch hier
gilt, dass die schnelle Bestimmung des
besten Parametersatzes durch ein auto-
matisiertes Screening der Reaktionsbe-
dingungen in Zukunft die Entwicklung
und Optimierung katalytischer Reaktio-
nen drastisch beschleunigen wird und
deshalb ausfiihrlich diskutiert werden
sollte.

Das Kapitel ,,Work-up* ist eines der
bemerkenswertesten des ganzen Buches,
da eine derartige Zusammenfassung
iber dieses Thema aus anderen Quellen
nicht so leicht zugénglich ist, und das
Thema gewohnlich auch nicht im beson-
deren Fokus der Lehre an den Univer-
sitdten steht. Der Auftrag eines Verfah-
renschemikers ist keineswegs erfiillt,
wenn die Reaktion erfolgreich verlaufen
ist, sondern die Aufarbeitung der Reak-
tionsmischung und die Isolierung des
Produkts in reiner Form ist mindestens
genauso wichtig. Beriicksichtigt man
diese Bedeutung, dann wire es wiin-
schenswert, noch mehr aus der reichen
Erfahrung des Autors auf mehr als 18
Seiten zu lernen. Besonders der Ab-
schnitt {iber festphasengebundene Rea-
gentien ist zu kurz geraten, da diese
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Reagentien bereits eine wichtige Rolle
in umweltfreundlichen Prozessen spie-
len.

In Kapitel 11 wird tiber die ,,Tools for
Purifying the Product” berichtet. Die
Reinigung durch klassische Sdulenchro-
matographie und ,,Simulated Moving
Bed“-Chromatographie wird ebenso
vorgestellt wie die Kristallisation und
Ausriihrung. Fiir den Verfahrenschemi-
ker in der pharmazeutischen Industrie
ist die reproduzierbare Herstellung einer
bestimmten polymorphen Kristallform
und die Auswahl des am besten geeig-
neten Salzes besonders wichtig. Die
Bedeutung der Auswahl und Herstel-
lung der besten polymorphen Form wird
auch im folgenden Kapitel iiber ,,Final
Product Form and Impurities Considera-
tion“ zusammen mit anderen regulato-
rischen Aspekten wie der Qualitdt des
chemischen Wirkstoffes diskutiert.

Kapitel 13 (,,Vessels and Mixing*) ist
eher technisch orientiert. Der starke
Einfluss, den die Durchmischung und
das Reaktordesign auf die Maf3stabsver-
grofferung einer Reaktion haben kon-
nen, wird erldutert, und die Eigenschaf-
ten der Batch- und der kontinuierlichen
Fahrweise werden verglichen. Einige
Spezialreaktoren wie photochemische
und elektrochemische Reaktoren wer-
den kurz vorgestellt. Neben diesen in-
teressanten technischen Aspekten er-
scheint der Absatz iiber immobilisierte
Katalysatoren an dieser Stelle deplat-
ziert und sollte besser in das Kapitel 9
verschoben werden.

,Preparing for and Implementing the
Scale-up Run® ist das Thema des Kapi-
tels 14. Der Autor zeigt hier schrittweise
auf, wie eine Reaktion erfolgreich vom
Labor- in den BetriebsmafBstab iibertra-
gen werden kann, und welche potentiel-
len Probleme dabei beriicksichtigt wer-
den miissen. Eine niitzliche Ergénzung
am Ende des Kapitels ist die Checkliste
zur Vorbereitung des Scale-ups.

Manchmal treten, nachdem ein Ver-
fahren in den Betrieb iibergeben wurde,
neue Probleme wihrend der weiteren
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Entwicklung und Produktion auf. Diese
Probleme miissen sehr schnell gelost
werden, da im Allgemeinen aufgrund
des finanziellen Einflusses solcher
Schwierigkeiten ein erhohter Druck be-
steht. Deshalb ist , Troubleshooting®
(Kapitel 15) ein sehr wichtiger Aspekt
der tidglichen Arbeit eines Verfahren-
schemikers. Die schrittweise Analyse
und Losung der Probleme werden in
sehr griindlicher Weise beschrieben.

Das letzte Kapitel iiber ,,Chiral Syn-
theses* (14 Seiten) ist ziemlich licken-
haft und nicht immer konsistent: So ist
die chemische Racematspaltung (Ab-
schnitt I1.B.2) kein Beispiel fiir Molekii-
le, die durch asymmetrische Synthese
(Uberschrift Abschnitt IT) hergestellt
werden. Dieses Kapitel an das Ende
des Buches zu setzen erscheint wenig
logisch, da es besser zu den eher che-
misch orientierten Abschnitten iiber die
Reaktionsoptimierung oder die katalyti-
schen Reaktionen passen wiirde.

Das Layout des Buches ist von guter
Qualitdt, und es ist daher auch leicht
lesbar. Wie oben erwéhnt sind die vielen
Tipps und Tabellen sehr wertvoll fiir die
praktische Arbeit. Dies wird ergidnzt
durch iiber 550 Literaturzitate, die bis
Anfang 1999 publizierte Arbeiten be-
riicksichtigen.

Zusammenfassend sind wir der Mei-
nung, dass jeder Neuling in dem span-
nenden Feld der Verfahrensforschung
und -entwicklung dieses Buch lesen
sollte. Erfahrene Verfahrenschemiker
und Universitdtskollegen werden es
ebenfalls sehr niitzlich und anregend
finden. Da die Sprache der Aktienanalys-
ten und Broker inzwischen sehr populdr
ist, empfehlen wir Practical Process
Research & Development von Neal G.
Anderson als ,,unbedingt kaufen“, da
diese Investition sich sehr schnell aus-
zahlen wird.

Hilmar Weinmann, Ulf Tilstam
Schering AG, Berlin
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