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„Chemieinformatik ist die Anwendung
von Methoden der Informatik zur
L�sung chemischer Probleme“. Mit
dieser klaren Definition beschreibt
Johann Gasteiger als Herausgeber den
Inhalt desHandbook of Chemoinforma-
tics. Das Werk umfasst vier B&nde mit
insgesamt 1870 Seiten, und die Liste
der Verfasser der Beitr&ge liest sich
wie das Who-is-Who dieses Forschungs-
gebietes. Insgesamt 93 namhafte Auto-
ren, die ihrerseits in vielen F&llen
selbst Herausgeber wissenschaftlicher
Werke oder Buchautoren sind, haben
72 Kapitel beigesteuert. Johann Gastei-
ger ist das Meisterst5ck gelungen, diese
Forschergemeinschaft in einem einzigen
Werk unter einem Begriff zu vereinen.
Das Handbook of Chemoinforma-

tics ist nicht allein ein Nachschlagewerk,
wie der Titel vielleicht vermuten lassen
k�nnte, vielmehr sind die Kapitel in
einer didaktisch gelungenen Weise sor-
tiert und jeweils mit einer in das
Thema einf5hrenden Einleitung verse-
hen. Die inhaltliche Gruppierung der
Kapitel f5hrt im ersten Band von den
Grundlagen der Darstellung der Struk-
tur chemischer Verbindungen 5ber die
Modellierung chemischer Reaktionen
hin zu Datenmodellen und modernen
Analyseverfahren der chemieinformati-

schen Methodenpalette. Band 2
widmet sich im Schwerpunkt den vielf&l-
tigen chemischen Datenbanksystemen
und den unterschiedlichen, aber kom-
plement&ren Methoden zur systemati-
schen Datenbankrecherche. Band 3 ist
zweigeteilt in einen theoretischen
Abschnitt und einen Anwendungsteil.
Es werden die zum Teil komplexen Prin-
zipien der Eigenschaftsberechnung von
quantenmechanischen Ans&tzen bis zur
heuristischen Modellbildung detailliert
vorgestellt und mit passenden Anwen-
dungsbeispielen veranschaulicht. J5ngs-
te Verfahren des maschinellen Lernens
werden dabei ebenso behandelt wie
klassische Methoden zur quantitativen
Modellierung von Struktur-Aktivit&ts-
Beziehungen und die rechnergest5tzte
Spektrenauswertung. Im vierten Band
steht das Molek5ldesign thematisch im
Vordergrund, nicht zuletzt weil die Che-
mieinformatik mittlerweile einen festen
Platz in der pharmazeutischen For-
schung einnimmt. Algorithmen zur Syn-
theseplanung und Verfahren f5r die
Diversit&tsanalyse von Molek5lbiblio-
theken und den strukturbasierten Ent-
wurf potenzieller Wirkstoffe werden
mit den meisten relevanten Methoden
und ihren jeweiligen Anwendungsdo-
m&nen 5bersichtlich dargelegt. Schließ-
lich wird eine Br5cke geschlagen zur
Bioinformatik und zum Gebiet der
„Chemogenomics“.
Abgerundet wird das Ganze durch

einen 5bersichtlichen Index. Die Pr&-
sentation und Verarbeitung der B5cher
ist einwandfrei, die zahlreich und
farbig bebilderten Seiten sind 5bersicht-
lich gestaltet und bieten an den R&ndern
genug Platz f5r eigene Anmerkungen.
Eine sch�ne Idee ist die Vorstellung
der Autoren in einem „Steckbrief“ mit
Foto zu Beginn jedes Beitrags.
Mehrfach wird darauf verwiesen,

dass auf dem Gebiet der Chemieinfor-
matik schon lange gearbeitet werde,
der Name „Chemieinformatik“ („Che-
moinformatics“ oder „Cheminforma-
tics“ im Englischen) selbst aber noch
nicht lange gebr&uchlich ist. Das vorlie-
gende Werk ist die erste umfassende
Darstellung dieses sehr aktiven For-
schungsgebiets und kann ohne Ein-
schr&nkung empfohlen werden. Will-
kommen w&re vielleicht eine Internet-
version zu einem etwas g5nstigeren
Preis. Dem Handbook of Chemoinfor-

matics ist zu w5nschen, dass es zu gege-
bener Zeit 5berarbeitet wird und sich
auf diese Weise st&ndig mit dem Fachge-
biet weiterentwickeln und seinen Status
als Referenzwerk behaupten kann.

Gisbert Schneider
Institut f1r Organische Chemie
Universit�t Frankfurt a. M.
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Das vorliegende Buch von Siegfried
Wartewig ist ein neuer Band in der
Reihe „Spectroscopic Techniques: An
Interactive Course“. In den vier vorher-
gehenden B&nden wurden haupts&ch-
lich NMR-spektroskopische Themen
behandelt, dass nun die schwingungs-
spektroskopischen Methoden IR- und
Raman-Spektroskopie gew&hlt wurden,
spiegelt die in den letzten Jahren gestie-
gene Bedeutung dieser Methoden auf
allen Feldern naturwissenschaftlicher
Forschung, Produktion und Cberwa-
chung wider. Mit ausschlaggebend f5r
das erstaunliche Comeback dieser
„alten“ Methoden waren neue Entwick-
lungen in der Ger&tetechnik (Fourier-
Transformationstechnik, Lasertechnik,
ladungsgekoppelte Bauelemente
(CCDs), Array-Detektoren, Lichtleiter-
optiken usw.) sowie die Verf5gbarkeit
von zunehmend leistungsf&higeren und
preisg5nstigeren Computern. Moderne
IR- und Raman-Ger&te sind mit
umfangreichen Softwarepaketen ausge-
stattet, die nicht nur zur Datenauf-
nahme dienen, sondern auch eine
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große F5lle von Bearbeitungs- und Aus-
wertem�glichkeiten bieten. Diese
erscheinen dem Einsteiger oft un5ber-
schaubar, und hier liegt der Ansatz-
punkt des Buches.
Das erkl&rte Ziel des Autors (Kapi-

tel 1) ist, Anf&ngern auf dem Gebiet
der praktischen IR- und Raman-Spek-
troskopie (fortgeschrittenen Studieren-
den, Laboranten, Technikern) mit den
zahlreichen zur Verf5gung stehenden
„tools“ vertraut zu machen. Dies
geschieht in vorbildlicher und sehr pra-
xisbezogener Weise in einem interakti-
ven Kurs durch ein didaktisch geschick-
tes Zusammenspiel von Text, Software
und spektralen Daten. Um ein „Learn-
ing by Doing“ zu erm�glichen, steht
auf der mitgelieferten CD-ROM die
Demoversion von Opus4.2, der neues-
ten Spektroskopie-Software der Firma
Bruker Optics, zur Verf5gung. Dies ist
sicher eine gute Wahl, denn Opus ist
ein weit verbreitetes, ausgereiftes und
außerordentlich leistungsf&higes Soft-
warepaket. Ein Hinweis auf vergleich-
bare Produkte anderer Hersteller, z.B.
auf die Spektroskopie-Software Grams
der Firma Thermo Galactic, mit der
man dieses Buch auch h&tte gestalten
k�nnen, w&re jedoch angezeigt gewesen.
Nach der in Kapitel 2 beschriebenen

und in der Praxis problemlos durchzu-
f5hrenden Installation auf einem han-
dels5blichen modernen PC (Mindest-
voraussetzungen: Intel-PIII-Prozessor,
800 MHz, Betriebsysteme MS Win-
dows-NT, Windows 2000 oder Windows
XP) steht eine ausreichend große

Sammlung von 171 Dateien von IR- und
Raman-Spektren zur Verf5gung, mit
denen die in den insgesamt 13 Kapiteln
des Buches beschriebenen Funktionen
des Programms ge5bt werden k�nnen.
Im Rahmen der Spektrensuche (Kapi-
tel 11) kann zus&tzlich auf eine Biblio-
thek von 350 IR- und 246 Raman-Spek-
tren zugegriffen werden. Es sei darauf
hingewiesen – und diesen Hinweis
habe ich vermisst –, dass eine eventuell
bereits auf dem Computer vorhandene
alte Opus-Version vor der Installation
der Demoversion entfernt werden
sollte, da sie sonst nicht mehr funktions-
f&hig ist. Wie von einer Demoversion zu
erwarten, stehen nat5rlich nicht alle
Funktionalit&ten der Vollversion zur
Verf5gung. Nicht m�glich ist das Spei-
chern von ver&nderten Dateien, das
Kffnen eigener Dateien sowie der
Import von Spektren in anderen Datei-
formaten.
Kapitel 3 f5hrt in die Grundfunktio-

nen von Opus ein (Aufbau und Umgang
mit Fenstern, Laden und Entladen von
Dateien). Die physikalischen Grundla-
gen der IR- und Raman-Spektroskopie
werden in Kapitel 4 auf nur sieben
Seiten abgehandelt. Diese Beschr&n-
kung auf das Wesentliche ist f5r den
Zweck des Buches ausreichend, wenn-
gleich man eine klare Definition von
Begriffen wie Einstrahlspektrum, Trans-
missions- und Absorptionsspektrum
vermisst. Den Grundlagen der Fourier-
Transformationstechnik sind in Kapitel
5 dagegen immerhin sechzehn Seiten
gewidmet. Die f5r die Praxis wichtigen

Funktionen der Apodisierung, des
Zerofillings und der Phasenkorrektur
werden an Beispielen gut erl&utert.
Die weitere Untergliederung des

Buches (Kapitel 6–13) orientiert sich
streng an der Men5leiste von Opus.
Die wichtigsten Funktionen innerhalb
der einzelnen Men5punkte Files, Edit,
View, Window, Manipulating, Evalua-
ting, Display und Print werden im
Detail in eigenen Kapiteln besprochen,
in Abbildungen erl&utert und an Bei-
spielen ge5bt, wobei Auswahl und Rei-
henfolge dem Leser 5berlassen bleiben.
Von der Besprechung ausgenommen
bleiben lediglich einige wenige Men5-
unterpunkte, die weitergehende
Anwendungen betreffen (quantitative
Analyse von Stoffgemischen, Druckvor-
lagen-Editor, Programmierung von
Makros).
Den zur Zielgruppe des Buches

geh�renden Lesern – fortgeschrittenen
Studierenden, Technikern und Labo-
ranten –, die sich in die Analyse
von Schwingungsspektren einarbeiten
wollen, kann dieses Buch w&rmstens
empfohlen werden. Sie werden vom Stu-
dium des didaktisch gut gestalteten
interaktiven Kurses viel profitieren und
den notwendigen Zeitaufwand zur Ein-
arbeitung in die neue Methode stark
verk5rzen.

Hans Peter Reisenauer
Institut f1r Organische Chemie
Universit�t Gießen
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