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Bei einer Einf�hrung in die Theoreti-
sche Chemie stellt sich die Frage, in wel-
chem Verh�ltnis Ergebnisse pr�sentiert
und hergeleitet werden sollen. Der
Autor hat in seinem Lehrbuch eine
recht unorthodoxe Aufteilung gew�hlt.
Im Vorwort l�sst Simons keinen Zweifel
aufkommen, dass er ein Lehrbuch
geschrieben hat, das eine große Band-
breite an Theorie dem Leser nahebrin-
gen soll. Dies spiegelt sich auch im
Inhaltsverzeichnis wider.
Das Buch ist in zwei Teile gegliedert.

Im ersten behandelt Simons „Hinter-
grundmaterial“, wobei er vornehmlich
Standardbeispiele und -ergebnisse der
Quantenmechanik anspricht. Der
zweite Teil umfasst vier Kapitel, in
denen der Autor zun�chst die Verbin-
dung zum Experiment herstellt und
dann, interessanterweise zus�tzlich zu
einer weiteren Vertiefung quantenme-
chanischer Methoden, statistische Ther-
modynamik und Kinetik diskutiert.
Nach einer kurzen Einf�hrung wird

im ersten Teil die Schr3dinger-Glei-
chung postuliert. Mit ihr werden im Fol-
genden das „Teilchen im Kasten“ und
wasserstoff�hnliche Atome behandelt.
Im Zusammenhang mit Molek�len
wird die Born-Oppenheimer-N�herung
vorgestellt und die H�ckel-Theorie f�r
Polyene erarbeitet. Anschließend wird

auf Rotationen und Vibrationen einge-
gangen, bevor schließlich St3rungs- und
Variationstheorie und die Verwendung
von Punktsymmetrie erl�utert werden.
Der zweite Teil beginnt mit allge-

meinen Ausf�hrungen �ber Bindungs-
l�ngen, molekulare Strukturen und
deren experimentelle Ermittlung. Wei-
terhin werden die Woodward-Hoff-
mann-Regeln und die statistische
Mechanik vorgestellt. Im folgenden
Kapitel wird oberfl�chlich der Hartree-
Fock-Mechanismus dargestellt, wobei
auch Basiss�tze und Molek�lorbitale
eingef�hrt werden. Die M�ngel des
Hartree-Fock-Formalismus leiten zu
einer anschaulichen Entwicklung des
„Configuration-Interaction“-Ansatzes
�ber. In der Folge werden die Coupled-
Cluster-Methode, St3rungstheorie,
Quantum-Monte-Carlo-Methoden und
die r12-Methode nur kurz erl�utert, w�h-
rend unerkl�rlicherweise die Dichte-
funktionaltheorie sehr ausf�hrlich dis-
kutiert und sogar das Hohenberg-
Kohn-Theorem bewiesen wird. Da es
sich dabei nicht um einen konstruktiven
Beweis handelt, ist er f�r einen ange-
henden Theoretiker wenig informativ.
Das Kapitel wird mit der Erl�uterung
der Theorie spektroskopischer Metho-
den zur Ermittlung molekularer Struk-
turen beendet.
Das vorletzte Kapitel bricht v3llig

aus dem bisherigen Themenbereich aus
und besch�ftigt sich ausschließlich mit
statistischer Thermodynamik. Hier
werden Zustandssummen hergeleitet
und die Verwendung von Monte-Carlo-
Methoden und Molek�ldynamik(MD)-
Simulationen zur Bestimmung thermo-
dynamischer Eigenschaften sowie die
Thermodynamik von Gasen, Fl�ssigkei-
ten und Kristallen er3rtert.
Einweiterer Bruch erfolgt beim=ber-

gang zum letzten Kapitel zum Thema
Kinetik, in dem zun�chst die Theorie des
=bergangszustands erkl�rt wird. Sehr
kurz wird auf MD-Simulationen,
RRKM-Theorie und Wellenpaketpropa-
gation eingegangen, zuletzt werden, eben-
falls kurz, Detektionsmechanismen f�r
chemische Reaktionen besprochen.
Insgesamt ist das Buch sehr gut aus

dem Inhaltsverzeichnis zu erschließen.
Der Autor legt besonderen Wert
darauf, dass der Leser nicht durch Hin-
und Herbl�ttern vom Thema abgelenkt
wird, weswegen er oftmals zuvor darge-

stellte Ergebnisse wiederholt. Daher
eignet sich das Lehrbuch gut dazu,
sofort in eine bestimmte Thematik ein-
zusteigen. Besonders der zweite Teil
des Buches wirkt allerdings unzusam-
menh�ngend.
Leider hat Simons sich dazu ent-

schlossen, die =bungsaufgaben nicht
direkt in den Text zu integrieren, son-
dern sie geb�ndelt ohne Kapitelreferenz
am Ende zu platzieren. Dadurch ist das
Buch f�r den autodidaktischen Unter-
richt ungeeignet, und auch f�r einen
Kursleiter ist es m�hselig, die passenden
Aufgaben herauszusuchen. Daf�r
werden die L3sungen zu den Aufgaben
ebenfalls geb�ndelt im Anschluss an
die Problemstellungen geliefert.
Gerade im ersten Teil erschweren

lapidar erw�hnte Begriffe wie „quanti-
zation“, „hermiticity“ und „orbital“
oder der Kommutator „[,]“ das Ver-
st�ndnis. Ebenfalls verwirrend ist die
Verwendung von „non-zero“, wenn
Gr3ßen gemeint sind, deren Wert nicht
notwendigerweise null ist.
In der Einf�hrung betont Simons,

dass er absichtlich auf Literaturhinweise
verzichtet hat. In der Tat erw�hnt er
lediglich ein paar Literaturstellen im
Vorwort und verweist allgemein auf
seine Homepage im Internet. Dort ist
das komplette Werk im pdf-Format in
Farbe zug�nglich, w�hrend das
gedruckte Buch nur in Graut3nen
daherkommt. An dieser Stelle ist eben-
falls sein weiterf�hrendes Werk Quan-
tum Mechanics in Chemistry komplett
im pdf-Format erh�ltlich.
Simons deckt wirklich eine Vielzahl

unterschiedlicher Themen ab und
betont ausdr�cklich die Unterschiede
zwischen klassischer Mechanik und
Quantenmechanik. Im Text waren
leider einige Fehler zu entdecken: Bei-
spielsweise f�llt ein Faktor von 2m in
der Formel 1.23ff unter den Tisch, der
in der Formel 1.22 noch auftaucht,
sodass der uneingeweihte Leser schnell
verwirrt ist. Dennoch liest sich das
Buch fl�ssig und vermittelt �berwiegend
eing�ngig eine enorme Menge Wissen.
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