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sammenstellung von aktuellen Markt-
daten, Umsatzzahlen in den verschiede-
nen Bereichen, Preisen fiir Membranen
und Membran-Module und deren Ent-
wicklung in den letzten Jahren. Damit ist
beispielsweise der Hochschullehrer, der
fir seine Vorlesung Daten sucht, mit
denen sich die wachsende Bedeutung
der membranbasierten Trennverfahren
untermauern oder die breite Anwend-
barkeit in verschiedenen Bereichen de-
monstrieren ldsst, nicht mehr auf das
cher zufallsgesteuerte Sammeln von In-
formationen aus Publikationen der
Membranhersteller oder aus Tagungs-
beitrdgen angewiesen. Wer auf dem
Gebiet der Membranverfahren arbeitet,
findet vielleicht Anregungen zur Aus-
weitung seiner Aktivititen auf andere,
verwandte Anwendungen. In diesem
Sinn ist das Buch sicher empfehlenswert.

Gerhard Maier
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Colour Chemistry. Von R. M. Chris-
tie. Royal Society of Chemistry,
Cambridge 2001. XII + 206 S.,
Broschur 19.95 £—ISBN 0-85404-
573-0

Die Farbenchemie gehort inzwischen
zu den reifen Arbeitsgebieten. Dies wird
nicht nur durch Umstrukturierungspro-
zesse in der Industrie und Produktions-
verlagerungen nach Asien deutlich, son-
dern auch durch einen stetigen Riick-
gang der wissenschaftlichen Publika-
tionen auf diesem Sektor. Die letzten
groBen Monographien, die sich dieser
Thematik widmen, sind schon vor ca. 10
Jahren erschienen. Ist inzwischen soviel
Neues passiert, dass sich eine weitere
zusammenfassende Darstellung lohnt?

R. M. Christie versucht in didaktisch
geschickter Weise auf ca. 200 Seiten
einen Uberblick iiber Farbstoffe und
Pigmente zu geben und wendet sich in
erster Linie an Studierende und Leser,
die sich in dieses Gebiet einarbeiten
wollen. Nach einer Einfithrung in die
Historie und einer Schilderung der phy-
sikalisch-chemischen Grundlagen der
Farbenchemie, erfolgt die Besprechung
der wichtigsten Farbstoff- und Pigment-
strukturen sowie deren Synthese. Hier-
bei werden auch Chromophore beriick-
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sichtigt, die relativ neu sind, d.h. erst in
den 80er Jahren eingefiihrt wurden.

In den drei folgenden Kapiteln wer-
den die physikalisch-chemischen Prozes-
se, die fiir die Anwendung von Bedeu-
tung sind, behandelt. Besonderes Ge-
wicht wird auf die Textilfirbung und die
Verarbeitung von Pigmenten gelegt; Pa-
pier- und Lederfarbung werden nur ge-
streift. Bedauerlich ist, dass, vermutlich
aus Platzgriinden, thermodynamische
und kinetische Aspekte des Farbepro-
zesses kaum diskutiert werden. Detail-
lierter beschreibt Christie hingegen die
Anwendung der sogenannten ,,funktio-
nellen Farbstoffe”, die in Hightechbe-
reichen eingesetzt werden und ange-
sichts der Reife des iibrigen Farbenge-
biets besonderes Interesse beanspru-
chen. Die aufgefiihrten Beispiele sind
zwar nicht immer die aktuellsten, aber
sie werden didaktisch geschickt prasen-
tiert, ausfiihrlich erldautert und zeigen die
Breite der Moglichkeiten auf.

Im letzten Kapitel stehen umweltrele-
vante und toxikologische Aspekte im
Mittelpunkt. In kurzer, sehr gedringter
Form erfdhrt der Leser etwas iiber die
Abwasserproblematik bei der Herstel-
lung und Anwendung von Farbstoffen,
wird tiber mogliche Konzepte zur Ab-
wasserentfirbung informiert und lernt
schlieBlich Besonderheiten der deut-
schen Bedarfsgegenstdndeverordnung
kennen. Auch dieses Kapitel ist zu kurz
geraten, es fehlt z.B. eine Liste der
inkriminierten aromatischen Amine.

In diesem Buch werden fast alle mo-
dernen Aspekte der Farbenchemie an-
gesprochen. Allerdings kann aus Platz-
mangel vieles nur in qualitativer Form
und damit etwas oberflidchlich darge-
stellt werden. Durch das Weglassen von
farbigen Abbildungen und Illustrationen
wird die Lesbarkeit nicht gerade er-
leichtert. Positiv zu sehen sind die vielen
mechanistischen Vorschlédge fiir industri-
ell bedeutende Farbstoffsynthesen. Das
Buch konnte wesentlich an Wert gewin-
nen und damit wirklich einen Einstieg in
die Farbenchemie bieten, wenn Hinwei-
se auf aktuelle Literatur oder Uber-
sichtsartikel gegeben wiirden. Die Auf-
listung von Lehrbiichern ohne Textver-
weise am Schluss des Buches reicht hier
nicht aus.

Insgesamt gesehen ist das Buch von
Christie eher ein Lehrbuch als eine
Monographie und kann daher in erster
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Linie Studierenden empfohlen werden,

die an der Farbenchemie interessiert
sind.

Giinther Seybold
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Computational Chemistry. A Prac-
tical Guide for Applying Techniques
to Real World Problems. Von David
Young. Wiley-Interscience, New
York 2001. 381 S., geb. 50.50 £.—
ISBN 0-471-33368-9

Das vorliegende Werk von David
Young ist weniger ein -einfithrendes
Lehrbuch als vielmehr ein Handbuch in
Form eines Lehrbuchs, das eine enorme
Vielfalt an Metho-
den und Anwen-
dungen in der Theo-
retischen  Chemie
kurz und knapp be-
handelt. Es richtet
sich an experimen-
tell tdtige Chemi-
ker, die sich Proble-
men gegeniiberse-
hen, die am besten
mit computerunter-
stiitzten Rechenmethoden angegangen
werden. Dieses Buch ist ein idealer
Ausgangspunkt, um solche Probleme zu
16sen.

Computational Chemistry ist in drei
Teile gegliedert: Teil I: ,,Basic Topics®,
Teil II: ,,Advanced Topics“ und Teil III:
»Applications®. Teil I folgt einer allge-
meinen Finleitung und beginnt mit Ka-
pitel 2, das einen kurzen Abriss der
grundlegendsten physikalischen Kon-
zepte und Theorien wie Thermodyna-
mik, Quantenmechanik (QM) mit
Schrodinger-Gleichung und statistische
Mechanik bietet. Im folgenden Kapitel
werden die meisten, wenn nicht alle,
modernen Rechenmethoden von der
Molekiilmechanik (MM) iiber semiem-
pirische Methoden bis hin zu Ab-initio-
Methoden und Dichtefunktionaltheorie
(DFT) vorgestellt. AuBerdem werden
die Molekiildynamik (MD), Monte-Car-
lo-Simulationen und Populationsanaly-
sen behandelt und Berechnungen ver-
schiedener Molekiileigenschaften (z.B.
NMR-Parameter, Siedepunkt und bio-
logische Aktivitit) erldutert. Auch spe-
zielle technische Themen wie die Z-Ma-
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trix-Konstruktion fiir die Geometrieop-
timierung, Basissdtze in Ab-initio- und
DFT-Rechnungen und der effiziente
Einsatz von Computerressourcen wer-
den erldutert. Kapitel 16, das allgemeine
Hinweise gibt, wie man computerunter-
stiitzte Rechnungen durchfiihrt, schlie3t
den ersten Teil ab.

Die ersten fiinf Kapitel von Teil I
beschéftigen sich mit Potentialflachen
und Konformationen, wobei Berechnun-
gen von Ubergangszustinden und Reak-
tionsgeschwindigkeiten diskutiert wer-
den. Weitere Kapitel befassen sich mit
QM/MM-Verfahren, Losungsmittelef-
fekten und angeregten elektronischen
Zustdanden. Auch iiber QSAR(quantita-
tive structure-activity relationships)-
Rechnungen sowie Berechnungen von
chemischen Verschiebungen oder nicht-
linearen optischen Eigenschaften (z.B.
Polarisierbarkeiten und Hyperpolari-
sierbarkeiten) wird berichtet. Hinsicht-
lich technischer Themen bietet der zwei-
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te Teil Anregungen zur Losung von
SCF-Konvergenzproblemen sowie Dis-
kussionen iiber Groenkonsistenz quan-
tenmechanischer Methoden, Spin-Kon-
taminierung und Anpassung von Basis-
sdtzen und Kraftfeldern. In den letzten
Kapiteln von Teil IT werden relativisti-
sche Effekte, Bandstrukturen von Kris-
tallen, mesoskopische Simulationen bei-
spielsweise von Losungen oder Kristal-
lisationsprozessen und Voraussagen von
Synthesewegen behandelt.

Das Ganze wird in Teil III mit Bei-
tragen iiber Anwendungen verschiede-
ner Methoden in der Organischen,
Anorganischen und Biochemie, in Simu-
lationen von Fliissigkeiten und Polyme-
ren, in der Festkorperchemie sowie in
der Oberflichenchemie ausgezeichnet
abgerundet.

Wie bereits erwihnt ist Computational
Chemistry kein Lehrbuch, denn die auf-
gefiihrten Themen sind einfach zu zahl-
reich, um in allen Einzelheiten darge-
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stellt werden zu konnen. Dies ist nicht
das Ziel dieses Buchs. Es ist eher ein
Nachschlagewerk: Ein ausgezeichnetes
Sachwortverzeichnis fithrt den Leser
rasch zu dem Kapitel, in dem der ent-
sprechende Begriff klar und didaktisch
gut erklart wird. Wer sich intensiver mit
einem Thema beschiftigen will, wird auf
weiterfithrende Literatur, hauptsédchlich
Ubersichtsartikel und Lehrbiicher, ver-
wiesen.

Alles in allem hat Young ein sehr
niitzliches Buch verfasst, das fortge-
schrittenen Studierenden, (Post)-Dokto-
randen und sicherlich auch praktisch
arbeitenden Forschern fiir die Durch-
fiihrung von Rechnungen in fast allen
Bereichen der Chemie empfohlen wer-
den kann.

FE Matthias Bickelhaupt
Theoretische Chemie
Scheikundig Laboratorium
der Vrije Universiteit
Amsterdam (Niederlande)
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