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,»Chemieinformatik ist die Anwendung
von Methoden der Informatik zur
Losung chemischer Probleme®. Mit
dieser klaren Definition beschreibt
Johann Gasteiger als Herausgeber den
Inhalt des Handbook of Chemoinforma-
tics. Das Werk umfasst vier Bande mit
insgesamt 1870 Seiten, und die Liste
der Verfasser der Beitrdage liest sich
wie das Who-is-Who dieses Forschungs-
gebietes. Insgesamt 93 namhafte Auto-
ren, die ihrerseits in vielen Fillen
selbst Herausgeber wissenschaftlicher
Werke oder Buchautoren sind, haben
72 Kapitel beigesteuert. Johann Gastei-
ger ist das Meisterstiick 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
konnte, vielmehr sind die Kapitel in
einer didaktisch gelungenen Weise sor-
tiert und jeweils mit einer in das
Thema einfiihrenden Einleitung verse-
hen. Die inhaltliche Gruppierung der
Kapitel fiihrt im ersten Band von den
Grundlagen der Darstellung der Struk-
tur chemischer Verbindungen tiber die
Modellierung chemischer Reaktionen
hin zu Datenmodellen und modernen
Analyseverfahren der chemieinformati-
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schen Methodenpalette. Band 2
widmet sich im Schwerpunkt den vielfal-
tigen chemischen Datenbanksystemen
und den unterschiedlichen, aber kom-
plementidren 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 Ansétzen bis zur
heuristischen Modellbildung detailliert
vorgestellt und mit passenden Anwen-
dungsbeispielen veranschaulicht. Jiings-
te Verfahren des maschinellen Lernens
werden dabei ebenso behandelt wie
klassische Methoden zur quantitativen
Modellierung von Struktur-Aktivitéts-
Beziehungen und die rechnergestiitzte
Spektrenauswertung. Im vierten Band
steht das Molekiildesign 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 fiir die
Diversitidtsanalyse von Molekiilbiblio-
theken und den strukturbasierten Ent-
wurf potenzieller Wirkstoffe werden
mit den meisten relevanten Methoden
und ihren jeweiligen Anwendungsdo-
minen ibersichtlich dargelegt. Schlief3-
lich wird eine Briicke geschlagen zur
Bioinformatik und zum Gebiet der
,Chemogenomics*.

Abgerundet wird das Ganze durch
einen ibersichtlichen Index. Die Pri-
sentation und Verarbeitung der Biicher
ist einwandfrei, die zahlreich und
farbig bebilderten Seiten sind iibersicht-
lich gestaltet und bieten an den Rdndern
genug Platz fiir eigene Anmerkungen.
Eine schone 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 gebrduchlich ist. Das vorlie-
gende Werk ist die erste umfassende
Darstellung dieses sehr aktiven For-
schungsgebiets und kann ohne Ein-
schrinkung empfohlen werden. Will-
kommen wire vielleicht eine Internet-
version zu einem etwas giinstigeren
Preis. Dem Handbook of Chemoinfor-
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matics ist zu wiinschen, dass es zu gege-
bener Zeit iiberarbeitet wird und sich
auf diese Weise stdndig mit dem Fachge-
biet weiterentwickeln und seinen Status
als Referenzwerk behaupten kann.
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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 Binden wurden hauptsich-
lich NMR-spektroskopische Themen
behandelt, dass nun die schwingungs-
spektroskopischen Methoden IR- und
Raman-Spektroskopie gewihlt wurden,
spiegelt die in den letzten Jahren gestie-
gene Bedeutung dieser Methoden auf
allen Feldern naturwissenschaftlicher
Forschung, Produktion und Uberwa-
chung wider. Mit ausschlaggebend fiir
das erstaunliche Comeback dieser
alten“ Methoden waren neue Entwick-
lungen in der Geritetechnik (Fourier-
Transformationstechnik, Lasertechnik,
ladungsgekoppelte Bauelemente
(CCDs), Array-Detektoren, Lichtleiter-
optiken usw.) sowie die Verfiigbarkeit
von zunehmend leistungsfdhigeren und
preisgiinstigeren Computern. Moderne
IR- und Raman-Gerdte sind mit
umfangreichen Softwarepaketen ausge-
stattet, die nicht nur zur Datenauf-
nahme dienen, sondern auch eine
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