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Welche Kr�fte halten Materie zusam-
men? Warum kondensieren Gase zu
Fl�ssigkeiten, erstarren Fl�ssigkeiten
zu Festk�rpern? Rowlinsons Buch gibt
ein detailliertes historisches Zeugnis
davon, wie einige der f�hrenden Wis-
senschaftler in den vergangenen drei-
hundert Jahren versucht haben, diese
Fragen zu beantworten. Das Studium
der zwischenmolekularen Kr�fte (Koh�-
sion) spielt seit den Anf�ngen der
Chemie und Physik eine wichtige
Rolle. Obwohl besonders in den letzten
20 Jahren große Fortschritte gemacht
wurden, ist unser Verst�ndnis der Koh�-
sion noch immer l�ckenhaft. Aus diesem
Grund fallen auch die Definitionen der
Koh�sion in Enzyklop�dien sehr ver-
schwommen aus: „Intermolekulare
Kr�fte sind Kr�fte, die Molek�le auf-
einander aus�ben. Diese Kr�fte bestim-
men die makroskopischen Eigenschaf-
ten der aus Molek�len aufgebauten
Materie. Sie k�nnen entweder anzie-
hend oder abstoßend sein.“

Das vorliegende Buch fasst die
intensiven Bem�hungen, das Ph�nomen
der zwischenmolekularen Kr�fte zu ver-
stehen, ausgezeichnet zusammen. Fort-
schritte beim Verst�ndnis der Koh�sion
wurden bereits in fr�heren Jahrhunder-
ten erzielt. Dabei war aber h�ufig nicht
klar, wer eine Entdeckung zuerst
gemacht hat und wem die Meriten

eigentlich geb�hren. In dieser Hinsicht
hat Rowlinson eine geeignete Auswahl
getroffen. Er weist darauf hin, dass
manchmal weniger etablierte Wissen-
schaftler brillante Ideen hatten. Oder
zwei Wissenschaftler den gleichen guten
Gedanken hatten, aber einander nicht
kannten. Rowlinson zeigt sehr sch�n
auf, dass der Informationsfluss im 18.
und noch im 19. Jahrhundert sehr ein-
geschr�nkt war und �ber wissenschaft-
liche Karrieren entscheiden konnte.

Die Struktur des Buches ist einfach
gehalten. Es l�sst sich in vier große
Zeitabschnitte einteilen, in denen große
Fortschritte beim Verst�ndnis der zwi-
schenmolekularen Kr�fte gemacht
wurden. Die ersten drei Kapitel
besch�ftigen sich mit den Beitr�gen
der wissenschaftlichen „Giganten“
Newton, Laplace und van der Waals.
Entsprechend tragen diese Kapitel
deren Namen. In Unterkapiteln
werden fundamentale Arbeiten
bestimmter Zeitabschnitte sortiert ent-
weder nach Autoren oder Themen
besprochen. Der letzte Abschnitt
berichtet �ber den erfolgreichen Einsatz
der klassischen Mechanik und der
Quantenmechanik im 20. Jahrhundert
zur L�sung bis dahin unbeantworteter
Fragen. Ende der f�nfziger Jahre wurde
die Suche nach einem geeigneten Wech-
selwirkungspotential f�r den Einsatz
von Computersimulationen molekula-
rer Systeme immer wichtiger. Dabei
kann der physikalische Zustand von
Molek�lsystemen auf zweierlei Weise
beschrieben werden. In einer Molek�l-
dynamik(MD)-Simulation werden die
Newtonschen Bewegungsgleichungen
gel�st und damit die Zeitentwicklung
des Systems beobachtet. In Monte-
Carlo(MC)-Verfahren werden physikali-
sche Gr�ßen einer im Gleichgewicht
befindlichen Modellfl�ssigkeit durch
Ensemblemittelwerte bestimmt. Die
Simulationen liefern pseudo-experimen-
telle Werte f�r makroskopische Eigen-
schaften wie Dichte, Dampfdruck, Ener-
gie und W�rmekapazit�t eines Systems.

Wegen der unzureichenden Kennt-
nis des Wechselwirkungspotentials ist
die Cberpr�fung der Theorien f�r Fl�s-
sigkeiten oder dichte Gase eine gewagte
Angelegenheit. Rowlinson weist darauf
hin, dass mit solchen Kraftfeldern große
biomolekulare Strukturen and andere
komplexe Systeme berechnet werden.

Axilrod und Teller hatten bereits fest-
gestellt, dass ein paarweise additives
Potential unzureichend ist und die Viel-
teilchenwechselwirkung unbedingt ein-
bezogen werden sollte. Die Entwicklung
weiterer intermolekularer Potentiale
wird im Detail beschrieben und bewer-
tet. Dieser Abschnitt des Buches vermit-
telt den besonderen Reiz der Naturwis-
senschaft. Vermutlich liegt es daran, dass
der Autor selbst stark an der Entwicklung
dieser Arbeiten beteiligt war.

Rowlinson beschreibt, dass Wasser
die am h�ufigsten simulierte Fl�ssigkeit
geworden ist. Wasser ist hinsichtlich
seiner Bedeutung und seiner Eigen-
schaften sicherlich einzigartig. Keine
andere Substanz war Gegenstand so
vieler Untersuchungen und Spekulatio-
nen, und keine andere Substanz war auf
molekularer Ebene schwerer zu verste-
hen. Der j�ngste experimentelle Fort-
schritt bei der Bestimmung eines Paar-
potentials f�r Wasser durch Saykally
und Leforestier beschreibt das Dilemma
deutlich: Das Paarpotential von
schwerem Wasser, D2O, gewonnen aus
quantenmechanischen Rechnungen und
experimentellen Daten, hat nicht weni-
ger als 72 Parameter. Rowlinson fragt
deshalb zurecht: „Inwieweit helfen uns
diese sch�nen spektroskopischen Unter-
suchungen beim Verst�ndnis der zwi-
schenmolekularen Wechselwirkung in
Wasser oder anderen Fl�ssigkeiten,
wenn es gerade einmal gelingt, die
mehrdimensionale Energiehyperfl�che
eines Dimers zu bestimmen?“

Der Erfolg der Arbeit am Wasser-
Dimer macht Hoffnung. Dennoch bleibt
selbst im Jahr 2003 noch eine lange
Wegstrecke zu gehen. Die erfolgreichen
Car-Parrinello-MD-Simulationen in
Verkn�pfung mit Pfadintegral-Metho-
den bedeuten sicher einen großen
Schritt vorw�rts. Leider finden diese
Methoden in Rowlinsons Werk noch
keine Ber�cksichtigung. Dieses Buch
richtet sich in erster Linie an Physiko-
chemiker und an Historiker, die an den
geschichtlichen Wurzeln eines moder-
nen Verst�ndnisses der Koh�sion inter-
essiert sind. Der Kauf dieses sch�nen
Buches kann den Universit�tsbibliothe-
ken nur empfohlen werden.
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