BUCHER

Das Buch ist in elf Kapitel gegliedert.
In Kapitel 1 wird ein kurzer Uberblick
iiber die geschichtliche Entwicklung der
Forschung an Oxometallaten gegeben.
Kapitel 2 ist der Synthese dieser Verbin-
dungen gewidmet, bietet aber keine
detaillierten Informationen. Die physi-
kalische Charakterisierung von Oxome-
tallaten steht in Kapitel 3 im Mittel-
punkt des Interesses, wobei die Verwen-
dung diverser Methoden an Beispielen
dargestellt wird. Es fdllt auf, dass so
wichtige Methoden wie Raman-Spek-
troskopie und ICP (,,inductively coupled
plasma“) unerwihnt bleiben. Wihrend
in Kapitel 4 Struktur und Volumenei-
genschaften von Oxometallaten abge-
handelt werden, beschiftigt sich das
umfangreichere Kapitel 5 mit deren
thermischer und pH-Stabilitdt. Oxome-
tallate werden in der Katalyse oft in
getragener Form eingesetzt. Mit der
Synthese, Charakterisierung und den
Eigenschaften von solchen Systemen
unter Verwendung eines breiten Spek-
trums von Tragermaterialien befasst sich
Kapitel 6. Mikroporositit, Sorption und
Diffusion in Metall-Sauerstoffclustern
und der Kationenaustausch der Gegen-
ionen sind das Thema von Kapitel 7.
Dabei wird insbesondere der Ursprung
der Mikroporositdt und deren Abhén-
gigkeit von der Natur des Gegenions
diskutiert. Oxometallate haben S&ure-
und Redoxeigenschaften. Kapitel 8 be-
schreibt die Charakterisierung von Séu-
reeigenschaften mit physikalischen Me-
thoden und mithilfe von Testreaktionen.
Ein kurzer Abschnitt dieses Kapitels
befasst sich mit den Redoxeigenschaf-
ten. Die vergleichsweise umfangreichen
Kapitel 9 und 10 sind sdurekatalytischen
Prozessen und Oxidationsreaktionen an
Oxometallaten gewidmet. In Kapitel 9
iiber die Sdurekatalyse werden die Um-
wandlung von Methanol in Kohlenwas-
serstoffe (MTG), Reaktionen von Alko-
holen, die Umwandlung von Alkanen
und Alkenen, Alkylierungen und Frie-
del-Crafts-Reaktionen sowie Ringerwei-
terungen und Ringkontraktionen vorge-
stellt. Die in Kapitel 10 behandelten
Oxidationsreaktionen umfassen Oxida-
tionsprozesse von Alkanen, Alkenen,
Methacrolein und Isobuttersdure. Das
Buch schlieB3t mit einer kurzen Abhand-
lung iiber die Verwendung von Oxo-
metallaten in umweltrelevanten Prozes-
sen in Kapitel 11.
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Metal Oxygen Clusters gibt einen
breiten Uberblick iiber die bis ein-
schlieBlich 1999 und Anfang 2000 er-
schienene Literatur iiber Oxometallate.
Der Leser einer Monographie zu einem
thematisch eingeschrinkten Thema er-
wartet ohne Zweifel eine kritische Stel-
lungnahme des Autors zu den darge-
stellten Literaturarbeiten. Dies ist leider
in dem Buch nicht oder nur in duflerst
begrenztem Umfang der Fall. Auch fehlt
bei allen Kapiteln eine abschlieBende
Zusammenfassung oder Schlussfolge-
rung. An mehreren Stellen wird der
Verweis auf andere Abschnitte des
Buchs (,noted elsewhere“) gegeben,
ohne dass Seitenzahl und/oder Ab-
schnittsnummer angegeben werden. Es
gibt eine Reihe von unnotigen Wieder-
holungen in Text und Abbildungen. So
sind die Abbildungen 5.4, 5.5 und 5.6
identisch mit den Abbildungen 3.1, 3.2
und 3.3. AuBerdem werden SI-Einheiten
nicht konsequent verwendet. Energien
werden meist in kcal/mol und nur gele-
gentlich in der zu bevorzugenden Ein-
heit kJ/mol angegeben. Temperaturen
werden in Abbildungen und Text in °C,
K und °K(!) angegeben, wobei letztere
Einheit selbstverstiandlich inkorrekt ist.
Als Entropieeinheit wird kcal/mol statt
der richtigen Einheit kJ/molK verwen-
det. Eine Reihe von weiteren Nachlds-
sigkeiten sind zu nennen. So ist z.B. in
Abschnitt 6.1.2 zu lesen ,,... TiO, in the
form of titania ...“ oder die katalytischen
Aktivitdten von verschiedenen Kataly-
satoren werden verglichen ohne anzuge-
ben, welche GréBen dazu herangezogen
wurden und wie die katalytische Aktivi-
tdt normiert wurde. Die Ladungsbilan-
zen in stochiometrischen Gleichungen
auf Seite 170 (H,(g) —2H*(ads)) und
Seite 171.

D;(g) + H*(s) — (2D*(ads)
+ H*(s)— (HD(g) + D(s)

sind nicht korrekt. Leider ist das Buch
auch nicht frei von Druckfehlern, von
denen nur einer angefiihrt sei:

Dy(g) + 2H(s) = (Ha(g) + 2C(s).

Die Qualitdt der Abbildungen ent-
spricht nicht dem heutigen Standard: Sie
sind nicht einheitlich beschriftet (GroB-
und Kleinschreibung), und gelegentlich
werden unterschiedliche Symbole fiir die

0044-8249/02/11414-2726 $ 20.00+.50/0

gleiche Grofle verwendet, z.B. fiir den
Porenradius in den Abbildungen 7.5 bis
7.8. Das Inhaltsverzeichnis ist vollig un-
zureichend.

Trotz dieser Schwichen kann das
Buch auf dem Gebiet der Oxometallate
Tatigen als wertvolle Literaturquelle
empfohlen werden. Fiir Neueinsteiger
ist es weniger geeignet.

Helmut Knozinger
Department Chemie/
Physikalische Chemie

der Universitdt Miinchen

Computational Methods in Physics,
Chemistry and Biology. Von Paul
Harrison. John Wiley & Sons, Inc.,
New York 2001. 201 S., Broschur
25.95 £—ISBN 0-471-49563-8

Die Berechnung von physikalischen
Phinomenen mithilfe von Computer-
Modellierung hat
sich bei der Unter-
suchung der uns
umgebenden Na-
tur neben dem Ex-
periment und der
Theorie als dritte
Sédule etabliert.
Das vorliegende
Buch will Studie-
renden der Physik, Chemie, Biologie
und verwandten Disziplinen die grund-
legenden Techniken dieser in vielen
Berechnungen angewandten computer-
gestiitzten Verfahren vermitteln. In neun
Kapiteln werden z.B. numerische und
Niaherungslosungen der Schrodinger-
Gleichung wie Storungstheoriemetho-
den und das Variationsprinzip, techni-
sche Implementierungen wie Matrixme-
thoden und die Verwendung von Basis-
sdtzen zur Beschreibung von
Zustandsfunktionen, deterministische
und stochastische Simulationstechniken,
die Perkolationstheorie, evolutionire
Methoden und genetische Algorithmen
sowie die Molekiildynamik behandelt.

Die physikalischen Konzepte, die die
verschiedenen Rechenverfahren zu mo-
dellieren versuchen, werden sehr knapp
und oft oberflachlich vorgestellt. Kon-
strukte wie das Kronecker-0 oder Diver-
genz werden ohne zusétzliche Erkldrun-
gen verwendet. Ohne solide Vorkennt-
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nisse wird der Leser zweifellos Schwie-
rigkeiten haben, diese wichtigen Hinter-
grundinformationen zu verstehen. Die
Rechenverfahren werden dagegen aus-
fiihrlicher erkldrt und anhand von bei-
spielhaften Implementierungen der ent-
sprechenden Algorithmen in Computer-
programmen, die mit einer Ausnahme
(Fortran) alle in ,,C“ geschrieben sind,
veranschaulicht. Am Ende eines jeden
Kapitels findet der Leser eine Zusam-
menfassung, Aufgaben und Projekte.
Quellprogramme sowie Hinweise und
stichpunktartige Losungen der Problem-
stellungen sind im Internet auf der
Website des Autors erhiltlich.

Wie der Titel schon andeutet, bezeich-
net der Autor Physiker, Chemiker, Ma-
thematiker und Biologen, die sich mit
computergestiitzten =~ Rechenverfahren
beschiftigen, als die Zielgruppe seines
Buchs. Die Beispiele und eigentlich die
gesamte Abhandlung sind allerdings
sehr physikorientiert. Unter dem Aspekt
der Chemie und Biologie wird das The-
ma kaum beleuchtet. Dies wird bei-
spielsweise augenfillig, wenn Monte-
Carlo-Simulationen mit den Worten
~-Monte Carlo simulations are usually
associated with electron scattering pro-
cesses in semiconductors® vorgestellt
werden. Dies spiegelt die Forschungs-
neigung des Autors auf dem Gebiet der
Quantenelektronik und der Halbleiter-
physik wider, beriicksichtigt jedoch in
keiner Weise die grofe Bedeutung die-
ser Methoden in anderen Bereichen. So
spielen Monte-Carlo-Simulationen eine
herausragende Rolle in der Chemie und
werden in Molekiilmechanik-Untersu-
chungen genutzt. Dariiber erfiahrt der
Leser allerdings nichts. Das Kapitel iiber
Molekiildynamik (MD), in dem fast
ausschlieBlich Anwendungen aus der
Festkorperphysik beschrieben werden,
offenbart ebenfalls die starke Neigung
des Autors zur Physik. Die Bedeutung
von MD-Methoden in der Chemie wird
nur kurz erwihnt, obwohl MD-Simula-
tionen heutzutage in vielen Hochschul-
und Industrielaboratorien zur Vorhersa-
ge von Eigenschaften potentieller Arz-
neistoffe und Reagentien immer héufi-
ger verwendet werden. Zudem sind
einige, die Chemie betreffende Informa-
tionen falsch, z.B. die Behauptung in
Abbildung 8.12, die C-H- und H-H-Bin-
dungen seien schwicher als eine C-C-
Einfachbindung.
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Alles in allem ist das Buch Studieren-
den zu empfehlen, die sich fiir computer-
gestiitzte Rechenmethoden in der Phy-
sik interessieren. Fir Chemiker und
Biologen scheint es weniger geeignet,
denn erstens ist zum Verstdndis des
Inhalts viel physikalisches Hintergrund-
wissen notwendig und zweitens fehlt der
Bezug der beschriebenen Anwendungen
zu diesen Disziplinen.

Wolfram Koch
Gesellschaft Deutscher Chemiker
Frankfurt a. M.

Extraction of Metals from Soils and
Waters. Von D. Max Roundhill.
(Serie: Modern Inorganic Chemis-
try.) Kluwer Academic/Plenum Pu-
blishers, New York 2001. 375 S., geb.
127.00 € —ISBN 0-306-46722-4

Mit Extraction of Metals from Soils
and Waters erscheint endlich ein Werk,
in dem dieses Thema aus dem Blickwin-
kel der Anorgani-
schen und Koordi-
nationschemie be-
trachtet und der
Stand der For-
schung und Ent-
wicklung  zusam-
mengefasst  wird.
Um es vorwegzu-
nehmen, dieses
dritte Buch von
Max Roundhill in
der Serie ,,Modern Inorganic Chemis-
try“ spricht sowohl den Forscher als auch
den Anwender gleichermaflen kompe-
tent an. Zusammen mit dem logischen
und sehr systematischen Aufbau ergibt
sich ein gut lesbarer Text. Durch die
Gliederung nach Methoden sowie nach
Schwermetallen gewinnen beide Leser-
gruppen einen guten Uberblick und
finden rasch die sie interessierenden
Informationen. Dabei kann der Anwen-
der sowohl zwischen den Methoden,
deren Vor- und Nachteile jeweils auf-
gezeigt werden, als auch zwischen den
einzelnen Liganden, z.B. entsprechend
der geforderten Metallselektivitét, wéh-
len. Der Forscher hingegen kann seine
eigenen Ergebnisse mit vielleicht besse-
ren Liganden oder Verfahren in den
Kontext der angefiihrten Ergebnisse ein-
ordnen. Daher ist es sinnvoll, dass aul3er
den Verfahren, die bereits im Feldver-
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such getestet wurden, auch interessante
Forschungsergebnisse angefiithrt werden,
die sich noch im Laborstadium befinden.
Die zitierten Literaturstellen konnen
wegen der Fiille des Materials freilich
nur einen kleinen Teil der Aktivititen
reprasentieren, erlauben dem Leser je-
doch den weiteren Einstieg in die The-
matik. Es handelt sich um ein aktuelles
Forschungsgebiet, da die Sanierung von
schwermetallbelasteten ~Boden  und
Wissern weiter an Bedeutung gewinnt
und kaum ausgereifte Verfahren existie-
ren.

Finf der 13 Kapitel widmen sich
schwerpunktméifig den bedeutendsten
Methoden: Im Kapitel iiber Phasen-
transfer-Extraktion und Adsorption wer-
den auf 20 Seiten wichtige Ver-
fahren (Gleichgewichte, Tenside, wissri-
ge Zweiphasensysteme, Fliissigmembra-
nen, Ionenaustausch, Polymerfiltration,
Adsorption an festen Phasen bzw. Poly-
meren/Biopolymeren) zusammengefasst
und deren Grundlagen und Prinzipien
erldautert. Die beiden Verfahren Boden-
wasche und In-situ-Stabilisierung ein-
schlieBlich der elektrochemischen Me-
tallabscheidung unter dem Einfluss von
Komplexbildnern werden auf 10 Seiten
abgehandelt. Die elektrokinetische Ex-
traktion ist das Thema eines 10-seitigen
Kapitels, in dem die Methode selbst und
ihre Anwendung auf Ionen und Verbin-
dungen toxischer Schwermetalle (Cr,
Cd, Cu, Pb, Hg, U) beschrieben werden.
Dem Design von selektiven Liganden
sind gut 30 Seiten gewidmet, in denen
verschiedene Klassen mehrzidhniger Li-
ganden, Makrocyclen, Calixarene und
Liganden fiir die Extraktion mit iiber-
kritischem CO, vorgestellt werden und
auf deren Vorteile und Grenzen einge-
gangen wird. In einer Zeit zunehmend
interdisziplindren Arbeitens ist das Ka-
pitel iiber pflanzliche und biologische
Reinigung von Boden und Wissern eine
wertvolle Ergidnzung, zumal das Poten-
tial der Methode deutlich wird. Wohl um
den Umfang des Buches nicht zu spren-
gen, beschrinken sich die meisten Bei-
spiele in diesem Kapitel auf die Anwen-
dung von (auch genetisch veridnderten)
Pflanzen und Mikroorganismen zur
Schwermetallentfernung aus Boden.
Die Absorption oder Aufnahme durch
Algen, Chitosan oder anderen Biomas-
sen zur Abwasserbehandlung wird nur
sehr kurz erwihnt, auch die Auswahl an

2727



