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weise wird πAdogen™ und πAliquat™
geschrieben, wenn πAdogen 464™ und
πAliquat 336™ gemeint ist, oder im Zu-
sammenhang mit verschiedenen Salzen
von China-Alkaloiden der Ausdruck
πquininium salt™ gebraucht. Abgesehen
von diesen Kleinigkeiten ist das Layout,
der Druck und die Fertigung dieses
Buchs erstklassig.

Unweigerlich wird jede Monographie
zu diesem Themenbereich mit den Klas-
sikern Phase Transfer Catalysis (Hrsg.:
E. V. Dehmlow, S. S. Dehmlow; VCH,
Weinheim, 1993) und Phase-Transfer
Catalysis ± Fundamentals, Applications,
and Industrial Perspectives (C. M. Stark,
C. L. Liotta, M. C. Halpern; Chapman &
Hall, New York, 1994) verglichen wer-
den. Im Unterschied zu diesen Werken
werden in dem vorliegenden Buch aus-
schlie˚lich quart‰re Ammoniumsalze
beschrieben, andere Typen von Phasen-
transferkatalysatoren wie Phosphonium-
salze oder Kronenether werden nicht
behandelt. Au˚erdem fehlt die in den
oben genannten B¸chern aufgenomme-
ne detaillierte Diskussion der Kinetik
und der Reaktionsmechanismen. Die
Beschreibung neuer Entwicklungen
und die schwerpunktm‰˚ige Darstellung
praktischer Aspekte machen den Wert
dieses Buches aus. Es ist ein ideales
Nachschlagewerk f¸r jeden, der sich
¸ber die phasentransferkatalytischen Ei-
genschaften eines bestimmten quart‰ren
Ammonium-
salzes informieren will. F¸r Wissen-
schaftler in der organischen Synthese-
chemie ist es eine ausgezeichnete Quelle
f¸r Anregungen.

Barry Lygo
School of Chemistry

University of Nottingham
(Gro˚britannien)

Quantum-Mechanical Prediction of
Thermochemical Data.Herausgege-
ben von Jerzy Cioslowski. Kluwer
academic publishers, Dordrecht
2001. 251 S., geb. 90.00 $.–ISBN
0-7923-7077-5

Das von Jerzy Cioslowski herausgege-
bene Buch bietet einen exzellenten
‹berblick ¸ber moderne theoretische
Verfahren zur Vorhersage thermoche-
mischer Eigenschaften. Dieses anspre-

chend gestaltete Werk ist f¸r Wissen-
schaftler der theoretischen Chemie si-
cherlich sehr n¸tzlich. Die behandelten
Ans‰tze reichen von strikten Ab-initio-
Verfahren ¸ber leistungsf‰hige paramet-
risierte Schemata bis hin zu semiempi-
rischen Methoden.

In Kapitel 1 befassen sich Helgaker
et al. mit Ab-initio-Studien einfacher
Molek¸le auf hˆchsten theoretischen
Niveaus. Wie ausf¸hrlich dargelegt und
diskutiert wird, sind die Ergebnisse von
bemerkenswerter Qualit‰t und vielfach
innerhalb experimenteller Fehlergren-
zen. Unumwunden wird einger‰umt,
dass derartige Methoden auf relativ
kleine Verbindungen der ersten Achter-
periode begrenzt sind. In Kapitel 2 stel-
len Martin und Parthiban die Weiz-
mann-Theorien W1 und W2 sowie deren
Varianten vor, wobei der Leser von der
Entwicklung der Verfahren bis zu den
Anwendungen gef¸hrt wird und somit
den damit verbundenen Aufwand ken-
nen lernt. In bemerkenswerter Weise
gelingt es den Autoren die Balance
zwischen sachgerechten theoretischen
Formalismen und einer anschaulichen
Darstellung zu halten. Im n‰chsten Ka-
pitel beschreiben Raghavachari und
Curtiss die Gaussian-Theorien (Gn),
wobei der Schwerpunkt auf dem G3-
Verfahren liegt, das thermodynamische
Eigenschaften mit πchemischer Ge-
nauigkeit™ liefert. Etwas abtr‰glich ist,
dass sie sich auf die Pr‰sentation der
Erfolge der Gn-Methoden beschr‰nken,
ohne deren Grenzen zu diskutieren oder
auf die ‰hnlich leistungsf‰higenWn- und
CBS-Verfahren einzugehen. In Kapitel 4
stellt Petersson das πcomplete basis
set™(CBS)-Schema vor, das sowohl vom
Ansatz her als auch in Bezug auf die
Qualit‰t der Ergebnisse mit den Wn-
und Gn-Theorien konkurrieren kann,
wobei CBS-Varianten auch die Behand-
lung deutlich grˆ˚erer Systeme erlau-
ben. Ein Anwendungsbeispiel aus der
Enzymchemie l‰sst den Autor schlie˚-
lich folgern: πThis is an exciting time for
computational science.™

Mit Kapitel 5 werden die πchemisch
genauen™ Methoden in Richtung N‰he-
rungsverfahren verlassen. Die von Fer-
reira et al. beschriebene πelectron pro-
pagator™-N‰herung bietet einen rechen-
technisch effektiven Formalismus f¸r die
Beschreibung thermodynamischer Ei-
genschaften, doch treten deutliche Ab-

weichungen zwischen Experiment und
Theorie auf, und eine systematische Ver-
besserung ohne wesentliche Erhˆhung
des Rechenaufwands erscheint schwie-
rig. Ein Vorteil dieser Methode liegt in
der vergleichsweise genauen Berech-
nung von Ionisierungsenergien und an-
geregten Zust‰nden grˆ˚erer Molek¸le.
In Kapitel 6 liefern Henry und Radom
mit der Beschreibung der Thermoche-
mie substituierter Alkylradikale ein Pa-
radebeispiel angewandter Quantenche-
mie. Dabei wurden mit Gn-RAD Va-
rianten der entsprechenden Gn-Ver-
fahren entwickelt, die besonders auf die
Beschreibung offenschaliger Systeme
abgestimmt sind. Die angebotene Da-
tenf¸lle erlaubt ferner den Vergleich der
Verfahren in Bezug auf relative und
absolute Energien sowie Aktivierungs-
parameter und ist auch interessierten
Experimentatoren zu empfehlen. In Ka-
pitel 7 wenden sich Frˆhlich und Fren-
king der ‹bergangsmetallchemie zu.
Die Autoren beschr‰nken sich bewusst
auf eigene Arbeiten und liefern eine
F¸lle von Daten bei einem allerdings
begrenzten Gewinn an allgemeiner Er-
kenntnis. Zudem sind die meisten der
vorgestellten Systeme ganz oder nahezu
koordinativ abges‰ttigt, so dass die auch
heute noch teilweise sehr gravierenden
Probleme bei der Behandlung von ‹ber-
gangsmetallverbindungen nicht deutlich
werden. In Anbetracht der Bedeutung
der ‹bergangsmetallchemie und der
gleichzeitigen Herausforderung f¸r die
Theorie h‰tte das Buch sicherlich von
einem zweiten Kapitel zu diesem Thema
profitieren kˆnnen. Zum Abschluss wird
von Thiel in Kapitel 8 der gegenw‰rtige
Stand semiempirischer Verfahren auf-
gezeigt. Auch wenn diese Methoden in
den letzten Jahren durch die rasche
Entwicklung der Ab-initio-Methoden
(und der Rechenleistung) in den Hinter-
grund gedr‰ngt wurden, stellen sie im-
mer noch das Arbeitspferd theoretischer
Anwendungen in der Wirkstofffor-
schung dar. Thiel zeigt ferner, dass
Orthogonalisierungsverfahren die Leis-
tungsf‰higkeit von MNDO-Methoden
zur Vorhersage thermochemischer Ei-
genschaften noch deutlich verbessern
kˆnnen.

Zusammenfassend ist festzustellen,
dass alle Kapitel den gegenw‰rtigen
Stand der jeweils behandelten theoreti-
schen Methoden darstellen, wobei die
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Beitr‰ge von ausgewogenem Umfang
sind und ausreichend Literaturhinweise
liefern. Zwei Schˆnheitsfehler bleiben
zu vermerken: Die Dichtefunktional-
theorie wird zwar mehrfach gestreift,
doch nicht im Detail diskutiert, obwohl
DFT und Hybridverfahren zu den heut-
zutage popul‰rsten theoretischen Me-
thoden z‰hlen. Aus meiner Sicht w‰re
ein separates Kapitel ¸ber DFT ange-
bracht gewesen. Vor allem aber fehlt
dem Buch eine ¸bergeordnete Bewer-
tung der verschiedenen Verfahren. Tat-
s‰chlich l‰sst der im Inhaltsverzeichnis
angegebene Titel πTheoretical Thermo-
chemistry: A brief survey™ gerade eine
solche ‹bersicht erwarten, doch ist die
Entt‰uschung dann um so grˆ˚er, wenn
sich herausstellt, dass der korrekte Titel
von Kapitel 8 πSemiempirical Thermo-
chemistry: A brief survey™ lautet.

Das Buch kann vor allem Wissen-
schaftlern empfohlen werden, die sich an
Hochschulen und in der Industrie mit
angewandter Quantenchemie befassen.
Doch auch Neueinsteigern wird eine
gute ‹bersicht des Repertoires moder-
ner theoretischer Verfahren zur Vorher-
sage thermochemischer Eigenschaften
geboten.

Detlef Schrˆder
Institut f¸r Chemie

der Technischen Universit‰t Berlin

Molecularly Imprinted Polymers.
Man-Made Mimics of Antibodies
and their Applications in Analytical
Chemistry. (Techniques and Instru-
mentation in Analytical Chemistry ±
Vol. 23). Herausgegeben von Bˆrje
Sellergren. Elsevier, Amsterdam
2000. 557 S., geb. 301.00 $.–ISBN
0-444-82837-0

πIntelligente Polymere™, πPolymere
mit Ged‰chnis™ und πk¸nstliche Anti-
kˆrper™: mit diesen Schlagwˆrtern wer-
den gepr‰gte Polymere (Molecularly
Imprinted Polymers, πMIPs™) oft be-
schrieben. Es handelt sich hier um anor-
ganische oder organische Materialien,
die durch vernetzende Polymerisation in
Gegenwart von Templaten (kleine
Molek¸le, Biopolymere, Mikroorganis-
men oder Kristalle) hergestellt werden.
Durch Entfernen der Template ent-
stehen spezifische, zum Templat kom-

plement‰re Abdr¸cke. Die Anf‰nge
dieser Technik liegen bereits 80 Jahre
zur¸ck, aber erst in den letzten Jahren
kam es zu einer breiten Akzeptanz
dieser Methode verbunden mit einer
fast exponentiell ansteigenden Publika-
tionsrate.

Das von B. Sellergren herausgegebene
Buch ist in 21 Kapitel gegliedert, die in
vielen F‰llen von den jeweils f¸hrenden
Spezialisten auf dem Gebiet verfasst
wurden. Es beginnt mit einem sehr
interessanten historischen ‹berblick,
gefolgt von einer Zusammenfassung
der physikalisch-chemischen Grundla-
gen des molekularen Pr‰gens. In den
n‰chsten zehn Kapiteln werden die un-
terschiedlichen Methoden zur Herstel-
lung von MIPs sowie spezielle Polyme-
risationstechniken ausf¸hrlich erˆrtert.
Von den verbleibenden acht Kapiteln, in
denen Anwendungen von MIPs in der
Analytischen Chemie, z.B. bei chroma-
tographischen Untersuchungen, be-
schrieben werden, sind allein vier dem
sich rapide entwickelnden Gebiet der
MIP-basierenden Chemosensoren ge-
widmet.

Dem Anspruch des Herausgebers ±
πthis book provides the first complete
coverage of the area of molecular im-
printing™ ± wird das Buch nahezu ge-
recht. Die im Titel angedeutete Fokus-
sierung auf Analytische Chemie bein-
haltet jedoch eine gewisse Ein-
schr‰nkung. Anwendungen in der orga-
nischen Synthese und in der Katalyse
h‰tten aufgrund der zahlreichen Publi-
kationen zu diesem Thema sicherlich ein
eigenes Kapitel verdient. F¸r Leser, die
auf dem Gebiet des molekularen Pr‰-
gens arbeiten oder arbeiten wollen, sind
die vielen technischen Details und die
F¸lle von Literaturzitaten (¸ber 1400!)
von besonderem Interesse. Leser, die
nur einen ersten ‹berblick ¸ber diese
Technik gewinnen wollen, sollten eher
auf k¸rzere ‹bersichtsartikel zur¸ck-
greifen (z.B.: G. Wulff, Angew. Chem.
1985, 107, 1958 ; Angew. Chem. Int. Ed.
Engl. 1995, 34, 1812).
In einer Sammlung von Beitr‰gen

vieler, internationaler Autoren sind in-
haltliche ‹berschneidungen nur schwer
zu vermeiden. Dieser Mangel tritt leider
auch im vorliegenden Buch auf, denn
viele Ergebnisse werden mehrfach vor-
gestellt. Zudem sind die Einleitungen in
einigen Kapiteln unnˆtig ausf¸hrlich

und redundant. Auf Seite 396 wird bei-
spielsweise noch einmal anhand von
Graphiken der Unterschied zwischen
kovalentem und nicht-kovalentem Pr‰-
gen erkl‰rt, obwohl vorher zwei Kapitel
mit insgesamt ¸ber 100 Seiten dieses
Thema ausf¸hrlich behandelt haben.
ærgerlich ist, wenn in zwei Kapiteln
mit zum Teil den gleichen Autoren ganze
Textpassagen nahezu identisch sind (Sei-
te 196 und Seite 286; Seite 197 und Sei-
te 290). Wie bei der Erstauflage eines
fast 600 Seiten umfassenden Buches zu
erwarten war, sind auch einige kleinere
Fehler zu bem‰ngeln, z.B. das Dublikat
zweier Graphiken auf Seite 299 und 300
und die mehr als ungeschickte Abk¸r-
zung πMe™ f¸r Metall auf Seite 199.

Insgesamt gesehen ist dieses Buch
jedem zu empfehlen, der eine aktuelle
und detaillierte Zusammenfassung der
faszinierenden Technik des molekularen
Pr‰gens sucht.

Kay Severin
Institut de Chimie

Mine¬rale et Analytique
E¬ cole Polytechnique Fe¬de¬rale

de Lausanne (Schweiz)

Chemiluminescence at the Turn of
the Millennium. Herausgegeben
von Steffen Albrecht, Thomas Zim-
mermann und Herbert Brandl.
Schweda-Werbedruck GmbH,
Druckerei & Verlag, Dresden 2001.
368 S., Broschur 150.00 $.–ISBN
3-980-7853-0-0

Als Teilnehmer zahlreicher Konferen-
zen stellen wir oft fest, dass es vielen
Postervortr‰gen an Qualit‰t mangelt.
Die in das vorliegende Buch aufgenom-
menen Beitr‰ge, dazu gehˆren auch
Postervortr‰ge, sind jedoch sorgf‰ltig
ausgew‰hlt und alle qualitativ hoch ste-
hend.

Das Buch ist in 6 Teile gegliedert.
Der 1. Teil, πChemiluminescence±basics,
reaction types, demonstrations™ umfasst
15 Beitr‰ge. In vier davon bieten Adam
et. al. und Baader et al. neue Einblicke
in die noch unklaren Mechanismen von
Dioxetan-Reaktionen und der Peroxy-
oxalat-Reaktion: Ein kurzer ‹bersichts-
artikel besch‰ftigt sich mit der Chemo-
lumineszenz (CL) von Luminol und


