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bundenen besonderen technischen Ei-
genschaften von πHigh Performance™-
Pigmenten wissen mˆchte, wird in die-
sem Buch einen aktuellen und kompe-
tent bewerteten ‹berblick ¸ber alle
relevanten Themen finden.

Bisher wurde das gro˚e Gebiet der
Pigmente meist getrennt nach organi-
schen und anorganischen Pigmenten ab-
gehandelt. In diesem Zusammenhang
sind besonders die beiden Monogra-
phien Industrial Organic Pigments von
Willy Herbst und Klaus Hunger und
Industrial Inorganic Pigments von Gun-
ter Buxbaum zu nennen, die im Verlag
Wiley-VCH erschienen sind. Im vorlie-
genden Buch wird das Forschungsgebiet
Pigmente erstmals aus einer anderen
Perspektive betrachtet: Hier stehen Pig-
mente f¸r besonders hochwertige An-
wendungen im Vordergrund, die speziel-
le Anforderungen erf¸llen m¸ssen.
Anorganische und organische Pigmente
werden gleicherma˚en ber¸cksichtigt.

Dieses Buch ist nach mehreren inter-
nationalen Konferenzen zum Thema
πHigh Performance Pigments™, die in
den letzten Jahren in Chicago, Miami,
Barcelona und Berlin stattfanden, ent-
standen. Diese Treffen wurden alle, mit
Ausnahme der Berlin-Konferenz, vom
Herausgeber dieses Buchs, Hugh M.
Smith, geleitet, einem hervorragenden
Kenner der Materie mit jahrzehntelan-
ger Industrieerfahrung.

Bislang gibt es keine allgemein akzep-
tierte Definition von πHigh Performan-
ce™-Pigmenten. Daher wurde w‰hrend
dieser Konferenzen auch h‰ufig ¸ber
mˆgliche Definitionen diskutiert, philo-
sophiert und gestritten. Eine der Defini-
tionen stammt von Hugh Smith selbst,
der vorschl‰gt, sie als farbige, schwarze,
wei˚e, perlgl‰nzende, lumineszierende
oder fluoreszierende partikelfˆrmige or-
ganische oder anorganische Pigmente zu
bezeichnen, deren Eigenschaften die
hˆchsten Anforderungen f¸r die jewei-
lige Anwendung erf¸llen. Ein anderer
Vorschlag kommt von Fritz Brenzikofer,
der die Konferenz in Berlin leitete. Seine
Definition ist, im Gegensatz zur sehr
technisch orientierten von Hugh Smith,
sehr stark vom Pigmentmarkt gepr‰gt:
Ein πHigh Performance™-Pigment ist
das richtige Pigment f¸r eine spezielle
Anwendung mit genau definierten Qua-
lit‰tskriterien zu optimierten Pigment-
kosten.

Hugh Smith konnte eine Reihe von
Experten auf den verschiedensten Ge-
bieten als Autoren f¸r dieses Buch
gewinnen. Alle haben lange Erfahrung
in der Pigmentindustrie und haben die
neuesten Entwicklungen auf ihren je-
weiligen Fachgebieten kompetent refe-
riert. Sechs Kapitel des Buches, darunter
ein einleitender ‹berblick von Gunter
Buxbaum, sind anorganischen Pigmen-
ten gewidmet. Erstmals wird auch die
neue Klasse der Cer-Pigmente vorge-
stellt. In einem Kapitel wird auf Effekt-
pigmente ausf¸hrlich eingegangen.
Nicht nur Pigmente mit winkelabh‰ngi-
gen Farbeffekten, sondern auch funk-
tionelle Pigmente mit leitf‰higen, ma-
gnetischen, IR-reflektierenden und la-
sersensitiven Eigenschaften werden
beschrieben. Im Beitrag ¸ber πCrystal
Design™ wird gezeigt, wie die Eignung
f¸r die verschiedenen technischen An-
wendungen von den jeweiligen Kristall-
eigenschaften der Pigmente abh‰ngt.
Diese kˆnnen gezielt beeinflusst und
f¸r die jeweilige Anwendung optimiert
werden.

In zwˆlf weiteren Kapiteln werden die
unterschiedlichen Klassen der organi-
schen Pigmente behandelt. Eingeleitet
wird dieser Teil von einer Betrachtung
des globalen Marktes f¸r organische
Pigmente. Expertise auf dem Gebiet
der gesetzlichen Regelungen f¸r die
Zulassung von neuen Pigmenten wird
immer wichtiger und hat einen entschei-
denden Einfluss auf den wirtschaftlichen
Erfolg eines neu einzuf¸hrenden Pro-
dukts. Daher werden in zwei Kapiteln
regulatorische Fragestellungen mit den
Schwerpunkten USA und Europa erˆr-
tert. Beitr‰ge ¸ber die Analytik und die
Toxikologie der Pigmente runden den
Inhalt des Buches ab.

In allen Kapiteln werden die Pigmente
nach dem System des Color Index Inter-
national (C.I.) identifiziert. Das ausf¸hr-
liche Inhaltsverzeichnis und das Sach-
register machen es dem Leser leicht,
gezielt ihn interessierende Themen, Pig-
mente oder Pigmentklassen zu finden.

Der Leser darf nicht erwarten, dass
alle Anwendungen von πHigh Perfor-
mance™-Pigmenten in ihrer Vielfalt und
im Detail beschrieben werden, denn
eine derart umfassende Darstellung ist
in einem einzigen Buch wohl kaum
mˆglich. Dennoch bietet das Buch einen
guten ‹berblick ¸ber den aktuellen

Stand auf dem Gebiet der πHigh Perfor-
mance™-Pigmente und viele Literatur-
hinweise f¸r den Leser, der sich inten-
siver mit einzelnen Fachbereichen be-
sch‰ftigen will.

Gerald Fuchs-Pohl
Merck KGaA, Darmstadt

Free Energy Calculations in Ratio-
nal Drug Design. Herausgegeben
von M. Rami Reddy und Mark D.
Erion. Kluwer Academic/Plenum
Publishers, New York 2001. 385 S.,
geb. 127.00 �.–ISBN 0-306-46676-7

Dieses Fachbuch behandelt die Me-
thodik der sogenannten Freie-Energie-
Rechnungen (FEP, πfree energy pertur-
bation™), die auf Molek¸ldynamik- oder
Monte-Carlo-Simulationen basieren,
und insbesondere deren praktische An-
wendungen in der Pharmaforschung
zum gezielten, strukturbasierten Wirk-
stoffdesign. Viele der Schl¸sselfiguren in
diesem Arbeitsgebiet steuerten Beitr‰ge
bei, und das Buch offeriert daher eine
umfassende, ¸berwiegend aktuelle Dar-
stellung des Themas aus mehreren Blick-
winkeln. Die ersten FEP-Rechnungen
f¸r Biomolek¸le wurden Mitte der 80er
Jahre vorgestellt und erzeugten gro˚e
Hoffnungen, dass man bald in der Lage
sein w¸rde, die Bindungsaffinit‰ten qua-
si aller beliebiger Liganden an wichtige
Proteintargets auf dem Computer be-
rechnen zu kˆnnen, und somit eine
Menge aufw‰ndiger Experimente erset-
zen kˆnnte. Leider erwies sich diese
Hoffnung als verfr¸ht, und es bedurfte
langer Jahre schrittweiser Verbesserun-
gen, um die Vorz¸ge und Limitationen
der FEP-Methode einsch‰tzen zu ler-
nen. In der Pharmaforschung hat sich die
Methode aufgrund dieser Unsicherhei-
ten und wegen des gro˚en Rechenauf-
wands der Simulationen daher bis heute
nicht durchsetzen kˆnnen. Die Heraus-
geber sind eines der wenigen Teams in
der Industrie, die FEP-Rechnungen seit
10 Jahren mit Erfolg einsetzen. Dieses
Buch ist das erste seiner Art, das aus-
schlie˚lich dem Thema FEP-Rechnun-
gen gewidmet ist. Ein besonderes Merk-
mal stellt der breite Raum dar, der der
Beschreibung von Anwendungen gewid-
met ist.
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In seiner lediglich sechs Seiten um-
fassenden Einleitung versteht es J. An-
drew McCammon meisterhaft, einen
historischen ‹berblick zu geben, der
etwas von der Euphorie der Anf‰nge,
aber auch ihrem Abklingen vermittelt,
und den Leser ¸ber den derzeitigen
Stand der Forschung zu informieren.
Weitere herausragende Kapitel zur Me-
thodik von FEP-Rechnungen und zur
effizienten Berechnung von Bindungs-
affinit‰ten wurden von Experten wie
David Pearlman und Johan äqvist bei-
gesteuert. Ihre beiden Kapitel zusam-
men mit der Einleitung sind dem Neu-
ling auf diesem Gebiet als Einstieg zu
empfehlen, um einen Blick f¸r die Ei-
genheiten der FEP-Methode zu entwi-
ckeln. Dies ist n‰mlich bei weitem keine
Black-Box-Methode.

Die weiteren Kapitel des Buches sind
zum Teil wichtigen neuen Varianten der
Methode wie der MM/PBSA-Methode
(Kuhn, Kollman und Kollegen) und der
�-Dynamik (C. Brooks et al.) sowie
einer Reihe von Anwendungen f¸r wich-
tige Proteintargets und deren Wechsel-
wirkung mit Inhibitoren gewidmet. Die-
se Kapitel mit Beispielen aus der prak-
tischen Pharmaforschung d¸rften das
Buch f¸r auf diesem Gebiet arbeitende
Firmen und Arbeitsgruppen zu einem
unverzichtbaren Kompendium machen.
Einige der Beispiele sind absolut neues-
ten Datums und ¸ber jeden Zweifel
erhaben, z.B. das zur Thymidylat-Syn-
thase im Kapitel von Kollman et al. und
die Beispiele zu COX-2, der SRC-SH2-
Dom‰ne, HIV-Reverse-Transkriptase
und Thrombin im Beitrag von Jorgensen
et al.

Allerdings liegt in der Auswahl der
Kapitel eine gewisse Schw‰che dieses
Buchs. So weisen beispielsweise
McCammon und Pearlman darauf hin,
dass viele der ersten Studien aus den
80er Jahren aufgrund der notgedrungen
sehr kurzen Simulationsdauern nahezu
willk¸rliche Ergebnisse lieferten. Einige
dieser Arbeiten sind in diesem Buch
jedoch als eigene Kapitel enthalten,
ohne dass auf die mittlerweile bekann-
ten Probleme bei der Interpretation der
Ergebnisse eingegangen wird. Ohne den
Verdienst dieser ersten Arbeiten schm‰-
lern zu wollen, haben manche Resultate
nur noch historischenWert. Eine weitere
Eigenheit eines Buchs ¸ber ein thema-
tisch sehr begrenztes Gebiet mit Bei-

tr‰gen verschiedener Autoren sind na-
t¸rlich Wiederholungen. So wird der
Leser bestimmt in der H‰lfte der Kapitel
in das Prinzip von thermodynamischen
Zyklen eingef¸hrt. Zwei weitere einf¸h-
rende Kapitel sind dem MM3-Kraftfeld
gewidmet und impliziten Lˆsungsmittel-
modellen (C. Cramer und D. Truhlar).
Obwohl die Korrektur von absoluten
freien Bindungsenthalpien auf Standard-
bedingungen (siehe Arbeiten von M. K.
Gilson und J. Hermans im Jahr 1997) an
mehreren Stellen erw‰hnt wird, h‰tte
dieses Thema eine Diskussion in einem
separaten Kapitel verdient. Denn dieser
Punkt ist von besonderer Wichtigkeit,
wenn sich die FEP-Methode (hoffent-
lich!) in der Pharmaforschung in Zu-
kunft durchsetzen wird.

Insgesamt erlaubt dieses Buch sowohl
dem Modellierer in einer Pharmafirma,
als auch einem Doktoranden in einer
universit‰ren Arbeitsgruppe, sich inner-
halb kurzer Zeit mit der FEP-Methode
und ihren Erfolgsaussichten vertraut zu
machen. Es richtet sich an ein spezielles
Leserpublikum und wird vermutlich
¸ber lange Jahre hinweg die einzige
Monographie zu diesem Thema bleiben.
Allein das macht bereits seinen beson-
deren Wert aus.

Volkhard Helms
Max-Planck-Institut f¸r Biophysik

Frankfurt a. M.

Organic Synthesis Engineering. Von
L. K. Doraiswamy. Oxford Univer-
sity Press, Oxford 2001. XVIII �
918 S., geb. 150.00 £.–ISBN 0-19-
509689-4

MitOrganic Synthesis Engineering hat
L. K. Doraiswamy ein Buch konzipiert,
das sowohl die Reaktionstechnik als
auch die Katalyse organischer Reaktio-
nen umfassend darstellt undmiteinander
verbindet. Im Unterschied zu klassi-
schen Lehrb¸chern der Reaktionstech-
nik beinhaltet das Buch daher auch gute
und umfangreiche Kapitel zur Katalyse.
Die Reaktionstechnik bleibt allerdings
der Schwerpunkt des Buches. Die Kon-
sequenz dieses Ansatzes ist ein ¸ber
900 Seiten starkes Lehrbuch.

Im 1., 3. und 4. Teil des Werkes wird
die Reaktionstechnik in ¸blicher Weise
abgehandelt. Lediglich die Ausf¸hrun-

gen zum Verweilzeitverhalten von Re-
aktoren sind etwas zu knapp. Ausf¸hr-
lich wird auf die thermodynamische
Nichtidealit‰t von Reaktionsmischun-
gen eingegangen, was leider bislang in
Lehrb¸chern noch nicht allgemein ¸b-
lich ist. Ebenso auffallend ist die Breite
mit der spezielle Themen der Reaktions-
technik, z.B. Semi-batch-Betrieb oder
instation‰re Zust‰nde dargestellt wer-
den. Sehr gelungen ist der 2. Teil des
Buches, in dem die wesentlichen Prinzi-
pien der heterogenen und homogenen
Katalyse anhand vieler technisch rele-
vanter Beispiele, die das Lesen interes-
santer machen, vermittelt werden. Das
Pr‰dikat πmodern™ verdient das Buch
vor allem wegen seines 5. Teils, in dem
neue Konzepte der Reaktionstechnik,
die zu verbesserten Selektivit‰ten und
Reaktionsgeschwindigkeiten f¸hren,
derart ausf¸hrlich vorgestellt und disku-
tiert werden, wie es in einem gewˆhnli-
chen Lehrbuch nicht zu finden ist. The-
men wie mehrphasige fl¸ssige Reakti-
onsf¸hrung, bio- und elektrochemische
Synthesen, Ultraschall-, Membran-, Mi-
krowellen, und multifunktionelle Reak-
toren sowie Synthesen unter ¸ber-
kritischen Bedingungen werden detail-
liert abgehandelt.

Als Zielgruppe sieht der Autor sowohl
Chemiker als auch Verfahrenstechniker.
Dies unterstreicht er, indem er oftmals
im Buch die jeweilige Gruppe direkt
anspricht. Dies gelingt grˆ˚tenteils, da
Doraiswamy den Kern des Reaktorde-
signs, die chemische Reaktion, nicht
verallgemeinert oder an wenigen Bei-
spielen darstellt, sondern als Ursprung
des Reaktorkonzeptes in den Vorder-
grund stellt, sodass im Buch ungewˆhn-
lich viele Ausf¸hrungen rein chemischer
Natur sind. Unseres Erachtens wird die
Reaktionstechnik f¸r Chemiker zu de-
tailliert behandelt, und der Stoff geht
¸ber ein ausreichendes Grundwissen
weit hinaus. Der Verfahrenstechniker
findet jedoch eine interessante Zusam-
menstellung der wesentlichen chemi-
schen Aspekte und erh‰lt Antworten
auf Detailfragen zur Reaktionstechnik.

Wegen der F¸lle der Themen und der
detaillierten Beschreibung ist das Buch
als Lehrbuch f¸r ein Studium kaum
geeignet, es sei denn, der Leser hat
reichlich πMut zur L¸cke™. Auf den
ersten Blick erweckte das Buch den
Eindruck, dass lediglich ein fest gebun-


