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Dictionary of Gene Technology. 2.
Auflage. Von Giinther Kahl. Wiley-
VCH, Weinheim 2001. XV + 941 S.
geb. 159.00 € —ISBN 3-527-30100-3

Um es gleich vorwegzunehmen: Die-
ses Buch sollte sich griffbereit in der
Néhe eines jeden befinden, der sich
lernend, lehrend, lustvoll mit Molekular-
biologie und Gentechnologie beschéftigt
—und nicht nur auf

[ awiEews]
dem Nachttisch T(]ﬂ‘ o
derer, die sich an- ictionary of
. Gene Technology
gewohnt  haben,

Soord Fekman

Lexika zum besse-
ren Einschlafen zu
lesen.

Giinther Kahl
hat mit der aktuel-
len, zweiten Aus-
gabe ein Nachschlagewerk vorgelegt, in
dem wohl nur sehr wenige Abkiirzun-
gen, deren Zahl gerade in diesem Fach-
gebiet dramatisch zunimmt, nicht erklart
werden. Sein Buch ist ein Worterbuch
im besten Sinne — kein Lexikon, in dem
man beispielsweise auch Namen und
historische Zusammenhinge erfahren
kann. Vielmehr wird man dieses Werk
konsultieren, um einen Begriff oder das
Prinzip einer Reaktion oder Technik
nachzuschlagen und zu verstehen, ohne
gleich ein Lehrbuchkapitel oder mehre-
re Originalpublikationen durchzuarbei-
ten: Mehr als 6500 Eintrage mit teilweise
ausfiihrlichen Erkldrungen, die durch
zahlreiche, visuell sehr gut erfassbare
Abbildungen erginzt sind, vermitteln

/Diese Rubrik enthilt Buchbesprechungen und\
Hinweise auf neue Biicher. Buchbesprechungen
werden auf Einladung der Redaktion geschrie-
ben. Vorschlige fiir zu besprechende Biicher und
fiir Rezensenten sind willkommen. Verlage soll-
ten Buchankiindigungen oder (besser) Biicher an
die Redaktion Angewandte Chemie, Postfach
101161, D-69451 Weinheim, Bundesrepublik
Deutschland senden. Die Redaktion behilt sich
bei der Besprechung von Biichern, die unver-
langt zur Rezension eingehen, eine Auswahl vor.
Nicht rezensierte Biicher werden nicht zuriick-

ngsandt. /
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Lernen, Lehren, Lust

einen umfassenden Wortschatz auf dem
Gebiet der Gentechnologie.

Aber was alles ist Gentechnologie?
Der Autor gibt die Antwort mit einem
Querverweis auf den Eintrag ,,genetic
engineering*: Es ist eine In-vitro-Me-
thodologie zur Verdnderung der Struk-
tur, zum Design von Genen und zur
Konstruktion chimdrer Gene. Diese
Technologie beinhaltet sowohl den
Transfer von Genen in verschiedene
Organismen als auch die Expression
von Genen innerhalb eines neuen gene-
tischen Kontexts. Gentechnologie ist die
methodische Grundlage fiir die Er-
forschung der Struktur und Regula-
tion von Genen, aber auch die Voraus-
setzung fiir weitreichende industrielle
Anwendungen, z.B. die Optimierung
biotechnologisch niitzlicher Organismen
hinsichtlich ihrer Qualitédten in der Pro-
duktion von Chemikalien oder Phar-
maka.

In diesem Sinne enthélt das vorliegen-
de Worterbuch Eintrige, die nicht nur
die genetischen und molekularbiologi-
schen Grundlagen der Gentechnologie
widerspiegeln, sondern auch eine um-
fassende Sammlung von Stichworten,
die im Zusammenhang mit der prakti-
schen Umsetzung dieses Wissens in eine
Technologie stehen. Ein dichtes Netz
von Querverweisen erleichtert das Auf-
finden einer gewiinschten Erklidrung,
denn nicht immer ist der im Laborjargon
iibliche Begriff als Stichwort verzeichnet
(z.B. ,error-prone-PCR“: Man findet
stattdessen aber schnell ,,Polymerase
chain reaction mutagenesis (PCR muta-
genesis)“).

Aktuellen Entwicklungen der For-
schung wird in erfreulichem Maf3e Rech-
nung getragen (Beispiele: ,,DNA chip
technology“, ,,Gene library“, ,,Nano-
technology®, ,,Single molecule sequen-
cing®) — zentrale Begriffe der gegenwir-
tig heilen offentlichen Debatte tiber die
Gentechnologie und ihre neuen Mog-
lichkeiten, z. B. das Thema ,,embryonale
Stammzellen“ findet man aber noch
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nicht; es wird also wohl eine weitere
Ausgabe dieses Werkes geben miissen!
Positiv fillt beim weiteren Durchsto-
bern des Buchs nicht nur die Praxisndhe
des Autors auf, dem auch FEintrage wie
~Eppendorf”, ,Falcon plastic ware®,
~Millipore filters“, ,,Mini-prep®, ,,Qia-
gen columns® oder ,,Parafilm*“ nennens-
wert erschienen. Selbst der Anhang
dieses Werkes ist noch mit Liebe zum
Detail und mit der Laborarbeit im Blick
gestaltet worden: Hier sei stellvertre-
tend die umfangreiche Zusammenstel-
lung aller in der Gentechnologie rele-
vanten Datenbanken genannt, die ein
»Muss“ bei der Recherche nach Genen,
Proteinen und Strukturen sind. Giinther
Kahl ist aber bei aller Arbeit auch der
Humor nicht abhanden gekommen: In
guter Tradition eines gewissen Redak-
teurs, der das legendidre Stichwort
»Steinlaus (Petrophagus lorioti)“ in den
Pschyrembel einschleuste, versteckte er
(mindestens) drei Scherzeintrige, von
denen zumindest einer die ungldubige
Rezensentin zu sofortiger Recherche im
Internet veranlasste (sie kennt jetzt ver-
mutlich die Motivation dieses Eintrags)
— Finderlohn gibt es fiir die erste richtige
Riickmeldung!
Susanne Brakmann
Angewandte Molekulare Evolution
Institut fiir Zoologie
Leipzig

Computational Organometallic
Chemistry. Von Thomas R. Cundari.
Marcel Dekker Inc., New York
2001. 428 S., geb. 185.00 $—ISBN
0-8247-0478-9

Um es gleich vorwegzunehmen: Das
Buch ist eine sehr gelungene Zusam-
menstellung verschiedener Forschungs-
gebiete angesehener Gruppen zum
Computereinsatz in der metallorgani-
schen Chemie, und ich stimme T. Cun-
dari zu, der in der Einleitung schreibt:
»the time was ripe for a book on
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computational organometallic chemis-
try“. Das vorliegende Werk gibt einen
guten Uberblick iiber die Vielfalt der
Methoden und die jeweiligen Vorteile,
aber auch einen Einblick in die Prob-
leme, die noch gelost werden miissen.

In den letzten Jahren hat sich der
Einsatz von Rechenmethoden auch im
Bereich der metallorganischen Chemie
immer mehr etabliert. Dies liegt natiir-
lich zum einen an der extrem gestiege-
nen Rechenleistung: Heutzutage kon-
nen mit Personalcomputern mit einem
sehr guten Preis-Leistungs-Verhiltnis
auch aufwindigste Rechnungen durch-
gefiihrt werden. Zum anderen ist dies
aber auch in den Arbeiten vieler Grup-
pen weltweit begriindet, die zeigen
konnten, dass die Theorie wichtige Bei-
trdge zum Verstdndnis der Experimente
liefern kann. Im Bereich der metall-
organischen Chemie ist hier natiirlich
besonders die Dichtefunktionaltheorie
zu nennen. Dies driickt sich nicht zuletzt
auch in der Verleihung des Nobel-Prei-
ses fiir Chemie 1998 aus: ,.an Walter
Kohn fiir die Entwicklung der Dichte-
funktionaltheorie und an John Pople fiir
die Entwicklung quantenchemischer Be-
rechnungsmethoden*.

Dem Chemiker, der auf dem Gebiet
der metallorganischen Chemie arbeitet,
stehen viele verschiedene Moglichkeiten
offen, durch Rechnungen zusitzliche
Informationen fiir seine Forschung zu
gewinnen. Dies kommt in den verschie-
denen Themen zum Ausdruck, die in den
15 Kapiteln des Buchs behandelt wer-
den. Alle Beitrédge liefern in den Litera-
turverzeichnissen Hinweise auf aktuelle
Sekundérliteratur.

Per-Ola Norrby stellt im ersten Kapi-
tel sein ,,Rezept fiir ein organometalli-
sches Kraftfeld“ vor, das er bereits
mehrfach sehr erfolgreich eingesetzt
hat. Sein Beitrag erkldrt den grundsatz-
lichen Aufbau und Unterschiede zwi-
schen verschiedenen Kraftfeldern sowie
Verfahren zu deren Parametrisierung.
Die automatische Generierung von
Kraftfeldern, Optimierungsmethoden
wie Simplex und Newton-Raphson, Va-
lidierungsmethoden, aber auch héufig
auftretende Probleme werden angespro-
chen. Anhand von drei Beispielen wird
die erfolgreiche Anwendung des ,,Koch-
rezeptes” gezeigt.

Im zweiten Kapitel beschreibt David
White, wie sterische Einfliisse quantita-
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tiv erfasst werden konnen, sowohl mit
Hilfe von Molekiilmechanikprogram-
men (Allinger: MM2, MM3, MM4) als
auch durch mathematische Beschreibun-
gen (,,Cone angles* und ,,solid angles*).
Davon ist dem Chemiker sicher Tolmans
»Cone Angle“ am geldufigsten, der oft
als Maf fiir die Raumerfiillung von
Liganden um ein Metallzentrum benutzt
wird.

Zur Einschitzung der Leistungsfahig-
keit moderner Methoden triagt der Bei-
trag von Diedenhofen, Wagener und
Frenking bei, der sich mit der Genauig-
keit quantenchemischer Methoden be-
schiftigt. Man erhélt einen schonen
Uberblick iiber die bekanntesten quan-
tenchemischen Programme und die Vor-
und Nachteile der DFT-Methoden. Die
Bedeutung der Austausch- und Korrela-
tionsfunktionale, der ECP’s sowie rela-
tivistischer Effekte im Bereich der Uber-
gangsmetalle wird erkldrt, und eine um-
fangreiche  Literaturzitatensammlung
regt zur tiefer gehenden Beschéftigung
mit der Thematik an. Am Beispiel von
Carbonylkomplexen wird der Einfluss
der Wahl der Methode auf verschiedene
experimentelle Observablen wie Bin-
dungslédngen, Dissoziationsenergien
oder Streckschwingungen diskutiert.
Weitere Beispiele betreffen Nitridokom-
plexe und iibergangsmetallkatalysierte
Prozesse wie das Wassergas-Gleichge-
wicht oder die Oxidation/Epoxidation
von Olefinen. Ein separates Kapitel ist
der Berechnung von NMR-chemischen
Verschiebungen gewidmet, das fiir Ex-
perimentatoren von besonderem Inte-
resse sein diirfte. Der Beitrag zeigt, dass
die Begriindung des Nobel-Kommitees
1998 (,,Chemie ist keine rein experi-
mentelle Wissenschaft mehr*) auch im
Bereich der metallorganischen Chemie
stimmt!

Uber den Einsatz von Multireferenz-
methoden berichtet Kristine Pierloot in
ihrem Beitrag zur Bedeutung von nicht-
dynamischer Korrelation in Ubergangs-
metallkomplexen. Die schwierige Wahl
der richtigen Referenzwellenfunktion
und der aktiven Orbitale in der
CASSCF- oder CASPT2-Rechnung er-
fordert allerdings erweiterte Kenntnisse.
Die Autorin versucht, dem Leser Richt-
linien fiir die Anwendung an die Hand
zu geben, spricht aber auch offen die
Einschrankungen an, die zu beachten
sind.
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Mit der Anwendung von QM/MM-
Methoden wird versucht, die Vorteile
der Molekiilmechanik (Geschwindig-
keit, Atomanzahl) mit denen der QM-
Methoden (Genauigkeit) zu verbinden.
Das Molekiil wird in verschiedene Re-
gionen aufgeteilt, die mit unterschiedli-
chen Methoden behandelt werden kon-
nen. Der Beitrag von F. Maseras be-
schreibt den Einsatz einer solchen
Methode an drei Beispielen: (i) der
Untersuchung agostischer Wechselwir-
kungen in Ir(H),(PR;);-Komplexen, (ii)
an Porphyrinen und (iii) zur Untersu-
chung sterischer Effekte bei der asym-
metrischen Dihydroxylierung.

Das Docking von Inhibitormolekiilen
an die Metallionen des aktiven Zent-
rums einer HIV-Integrase wird von A.
Jolly et al. beschrieben. Semiempirische
ZINDO-Rechnungen stehen im Mittel-
punkt der beiden folgenden Artikel.
Zhang et al. zeigen, dass durch die Be-
rechnung verschiedener Diene aus-
sichtsreiche Kandidaten fiir die Cyclo-
metallierung von Dienen ermittelt wer-
den konnten, wihrend sich der Beitrag
von Taber et al. mit katalytischen Reak-
tionen, insbesondere der Entwicklung
und Anwendung eines Modelles sowie
des Studiums des Einflusses chiraler
Auxiliare auf die Rhodium-vermittelte
C-H-Insertionsreaktion befasst. Bei
enantioselektiven Reaktionen entschei-
det sich der erzielte ee-Wert im Uber-
gangszustand, der daher fiir die Opti-
mierung der jeweiligen Reaktion von
entscheidender Bedeutung ist.

Die Qualitdt von Kraftfeldrechnun-
gen hédngt stark von den Parametern ab.
Diese sind fiir organische Molekiile
wesentlich einfacher zu bestimmen als
fir metallorganische Verbindungen, die
sich durch eine groere Koordinations-
vielfalt auszeichnen. Daher wurden ge-
zielt Parametrisierungen fiir spezielle
Probleme durchgefiithrt. Im Kapitel
»Molecular Mechanics Modeling of Or-
ganometallic Catalysts“ geben D.P.
White und W. Douglass einen umfassen-
den Uberblick iiber bisherige Arbeiten
im Bereich der Katalyse. Ein ausfiihr-
liches Literaturverzeichnis hinsichtlich
verschiedener Parametrisierungen ist
ebenfalls vorhanden.

Titanverbindungen, die ja bei vielen
katalytischen Verfahren wie der Hydro-
silylierung und den Ziegler-Natta-Ver-
fahren eine wichtige Rolle spielen, ste-
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hen im Vordergrund des Beitrags von
M. S. Gordon et al. Diese Verbindungen
zeigen oft ungewohnliche Koordina-
tionsumgebungen, was die Berechnung
oft sehr aufwéndig macht und die An-
wendung von Multireferenzmethoden
erfordert. Dies wird an verschiedenen
Beispielen  (TiX,, Ti,H,, Ti,Hg,
H,Ti=EH,) demonstriert.

Der Beitrag von J. N. Harvey macht
auf ein besonderes Problem der metall-
organischen Computerchemie aufmerk-
sam, ndmlich auf die verschiedenen zu
beriicksichtigenden Spinzustinde. Am
Beispiel von ,,Spin-Forbidden Reacti-
ons“ zeigt Harvey, wie ein Wechsel der
Potentialhyperflache wihrend der Reak-
tion untersucht werden kann. Er stellt in
verschiedenen Beispielen mehrere Mog-
lichkeiten vor, wie die Punkte lokalisiert
werden konnen, an denen der Ubertritt
von der einen zur anderen Potentialfl4-
che erfolgt.

K. Krogh-Jespersen et al. vergleichen
die Ergebnisse von Dichtefunktionalme-
thoden mit MP2-Rechnungen fiir die
oxidative Addition von Wasserstoff an
M(PH;),Cl (M =Rh, Ir). Auch sie kom-
men zu dem Ergebnis, dass die Dichte-
funktionalmethoden den besten Kom-
promiss zwischen Genauigkeit und Re-
chenaufwand darstellen. Relativistische
Effekte stehen im Mittelpunkt des Bei-
trags von B. Bursten. Am Beispiel von
Actinidenkomplexen werden die beson-
deren Herausforderungen hervorgeho-
ben, die die Berechnung dieser Verbin-
dungen mit sich bringt. Gerade die
dynamische Korrelation und die grofie
Anzahl von annédhrend energiegleichen
5f- und 6d-Orbitalen bringt einen gro-
Ben Rechenaufwand mit sich, der mit
relativistischen DFT-Rechnungen (ins-
besondere PWO91) gut gelost werden
kann. T.P. Hamilton berichtet iiber
Doppelbindungen zwischen Elementen
der Gruppen 13 und 15, die allgemein als
H,M=EH, dargestellt werden konnen.
Verbindungen von H,B=NH, bis
H,Ga=AsH, werden mit verschiedenen
Ab-initio-Methoden (HF, MP2,
CCSD(T)) beschrieben.

Das letzte Kapitel ist den Metalloce-
nen gewidmet. Sowohl Cp,E- als auch
CpE-Strukturen mit Hauptgruppenele-
menten der Gruppenl, 2, 13 und 14
werden in unterschiedlichen Geomet-
rien und unter Betrachtung verschiede-
ner Haptizitdten untersucht. Die Vor-
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und Nachteile semiempirischer, Ab-
initio- und Dichtefunktionalmethoden
werden zusammen mit Populationsana-
lysen, Verschiebungsrechnungen und Li-
gandeneffekten an verschiedenen Bei-
spielen diskutiert. Der Beitrag geht auch
auf Details ein, die bei der Erstellung
der Inputs in Hinsicht auf Symmetrien
und theoretisches Niveau zu beachten
sind.

Das vorliegende Buch vermittelt ei-
nen Eindruck davon, in welchen For-
schungsgebieten der metallorganischen
Chemie Computer Hilfestellungen leis-
ten konnen. Speziell die in den Vorder-
grund gestellte Diversitdt der Beitrédge
spricht einen breiten Leserkreis an.
Jedoch sollte der versprochene ,how
to-approach® nicht zu wortlich genom-
men werden, das Buch ist keine An-
leitung zur Bedienung der Programme.
Es ist sehr schwer, den Bereich ,,Com-
putational Organometallic Chemistry*
umfassend darzustellen, es sollte aber
nicht unerwéhnt bleiben, dass einige
Themen fehlen: Ich habe einen Beitrag
zu Ab-initio-Molekiildynamikrechnun-
gen, zu Clustermethoden und einen
separaten Beitrag zur Berechnung von
»properties vermisst. Gerade die Be-
rechnung von Molekiileigenschaften ist
fiir viele experimentell titige Chemiker
das zentrale Anliegen!

Thomas Strafiner
Institut fiir Anorganische Chemie
der Technischen Universitdt Miinchen

Carbohydrates. The Sweet Molecu-
les of Life. Von RobertV. Stick.
Academic Press, London 2001. 265
S., geb. 64.95 $—ISBN 0-12-670960-2

Das vorliegende Buch ist ein weiteres
in der Reihe von Biichern i{iber Kohlen-
hydratchemie, die in den letzten Jahren
erschienen sind. Es behandelt in
recht konzentrier-
ter Form die wich-
tigsten  Aspekte
moderner Kohlen-
hydratchemie, wo-
bei der Autor sein
Hauptaugenmerk
auf die Synthese
von Zuckern und
Sacchariden rich-

ccll'boh'j,rdr-::tes
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tet. Im Klappentext wird das Buch fiir
alle, die sich fiir die Chemie der Kohlen-
hydrate interessieren, empfohlen, insbe-
sondere auch fiir fortgeschrittene Stu-
dierende.

Der Autor beschreibt auf 256 Seiten
alle wichtigen Bereiche der Kohlenhy-
dratchemie in iibersichtlicher Weise.
Nach einer schonen Einfithrung in die
Geschichte der Kohlenhydrate mit der
Schilderung der erstaunlichen Leistun-
gen Emil Fischers werden wichtige Be-
griffe wie Konformation und anomerer
Effekt anschaulich erldutert. Es folgt ein
gelungenes Kapitel iiber in der Kohlen-
hydratchemie verwendete Schutzgrup-
pen, das dem Leser einen guten Einblick
in die spezielle Problematik der Schutz-
gruppentechniken bei Zuckern gibt. In
zwei weiteren Kapiteln, deren Aufbau
sich im Wesentlichen an den am Markt
vorhandenen Biichern orientiert, wer-
den zunidchst auf 44 Seiten die Reak-
tionen von Monosacchariden und an-
schlieend auf 64 Seiten Glycosylierun-
gen und der Aufbau der O-glycosidi-
schen Bindung behandelt. Besonders im
letzgenannten Kapitel werden in hervor-
ragender Weise alle neueren Entwick-
lungen vorgestellt. Die letzten vier Ka-
pitel, die sich mit der Oligosaccharid-
synthese (einschlieBlich neue Fest-
phasen- und enzymatische Synthesen),
Disacchariden, Oligo- und Polysacchari-
den sowie Glycokonjugaten und Koh-
lenhydratimpfstoffen beschéftigen, sind
sehr knapp abgefasst, sodass zum Ver-
stindnis der Themen andere Biicher
herangezogen werden miissen. Insbe-
sondere die biologischen Aspekte von
Kohlenhydraten sind doch recht ober-
flichlich dargestellt, und etwas mehr
Substanz wére wiinschenswert gewesen.

Jedes Kapitel schlie3t mit einem kur-
zen Literaturverzeichnis, das die wich-
tigsten Arbeiten auf dem jeweiligen
Teilgebiet zusammenfasst. Am Ende
des Buchs findet sich ein Anhang, in
dem auf die Nomenklatur von Zuckern
(als Verweis auf die entsprechende Li-
teratur) eingegangen wird, und eine
Ubersicht iiber die wichtigsten Zeit-
schriften und Monographien zum The-
ma Kohlenhydrate. Das Stichwortver-
zeichnis ist sehr griindlich und ermog-
licht ein schnelles Auffinden der ge-
suchten Begriffe. Sehr gelungen sind
die Formelschemata in diesem Buch,
die mit auBerordentlicher Sorgfalt ge-
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