
engen Projektzeitfenstern die chemi-
sche Bearbeitung komplizierter Natur-
stoffe m�glich ist, wobei hier die Semi-
synthese aus fermentativ gut zug ngli-
chen Ausgangsstoffen oft bevorzugt
wird. Der spannende Beitrag umfasst
die initialen Entwicklungsstufen einer
industriellen Naturstoff-Erfolgsstory
vom Screening-Hit &ber erste semisyn-
thetische Ann herungsversuche, effi-
zientere Large-Scale-Synthesen, enzym-
katalysierte Derivatisierungen, Mecha-
nismusstudien mit radiomarkierten Sub-
stanzen, toxikologische Betrachtungen
und schließlich „sp te“ totalsyntheti-
sche Arbeiten zur Abrundung der
Struktur-Aktivit ts-Beziehungen.

Eine aufw ndige -bersicht behan-
delt &ber 660 schwefelhaltige Natur-
stoffe aus marinen Invertebraten
(Schw mmen, Tunicaten und Bryo-
zoen). Hier finden sich Sulfons uren,
Sulfide, Thiocyanate und Thiazole als
Strukturelemente in Terpenoiden, Alka-
loiden, Peptiden und Depsipeptiden,
deren publizierte Stereochemie von
Prinsep kritisch diskutiert wird. Schade
ist, dass die „enzyklop dische“ -ber-
sicht nicht auch f&r zusammenfassende,
generelle Bemerkungen zu Biosynthese
und Wirkrelevanz der besprochenen
Schwefel-Substrukturen genutzt wird.
So stellt sich z.B. bei nat&rlichen Sulfa-
ten immer die Frage, ob es sich um den
„eigentlichen“ bioaktiven Sekund r-
metaboliten, ein Prodrug oder aber um
einen durch die Sulfatierung zwar l�sli-
cheren, aber vielleicht weniger wirksa-
men Kataboliten des entsprechenden
Naturstoff-Alkohols handelt.

Im vorliegenden Werk werden sehr
verschiedene Gruppen von Struktur-

und Wirkklassen besprochen. Ein
Hauptthema auszumachen f llt schwer.
Naturgem ß kann der Band keine biolo-
gisch „abgepr&ften“ Leitstrukturkon-
zepte beschreiben, daf&r enth lt er
aber interessante Anregungen und
Zusammenstellungen, insbesondere zur
ZNS-, CHD- und Antikrebs-Wirkung
von Flavonoiden, Terpenoiden und
pflanzlichen Antioxidantien. Das sorg-
f ltig ausgearbeitete Stichwortverzeich-
nis hilft hier bei der Suche nach Natur-
stoffen und Naturstoffextrakten
bestimmter Wirkprofile. Im Sinne der
Suche nach neuen Leitstrukturen und
Targets, die ja f&r die Naturstoffchemie
fast sinngebend ist, h tte die Bedeutung
der beschriebenen Bioaktivit ten in
vielen F llen durch eine ausf&hrlichere
Diskussion zu Selektivit t und Wirk-
st rke klarer herausgearbeitet werden
k�nnen. So richtet sich der vorliegende
Band wahrscheinlich mehr an Spezialis-
ten der besprochenen Gebiete und
weniger an Studenten. Dennoch sollte
sich ein breiterer Leserkreis beim
Durchbl ttern sowohl am strukturellen
Erfindungsreichtum der Natur wie
auch an den vielseitigen Wirkprofilen
scheinbar einfach gebauter Naturstoffe
erfreuen.

Franz von Nussbaum
Medicinal Chemistry
Bayer HealthCare AG
Wuppertal
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Fundamental World of Quantum
Chemistry vereinigt in zwei B nden
eine Sammlung von 49 Aufs tzen und
Forschungsbeitr gen. Zusammengetra-
gen wurden diese von Erkki Br ndas
und Eugene Kryachko in Gedenken an
Per-Olov L�wdin, der die Quantenche-
mie auf vielfache Weise – in der Ent-
wicklung des Gebietes, in der Lehre
und in administrativer Hinsicht – voran-
getrieben hat. Ziel ist es, L�wdins rich-
tungsweisende Arbeiten in Erinnerung
zu rufen und zu diskutieren. In den Bei-
tr gen wird das breite Themenspektrum
der Quantenchemie, beginnend mit
Diskussionen grundlegender theoreti-
scher und methodischer Fragen bis hin
zu quantenchemischen Studien an aus-
gew hlten molekularen Systemen, aus-
f&hrlich dargestellt. Der erste Beitrag
von H. Shull enth lt zudem pers�nliche
Erinnerungen des Autors an L�wdin
und die Anf nge der Quantenchemie
in Uppsala.
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Angesichts der großen Zahl an
Arbeiten aus weltweit f&hrenden
Arbeitsgruppen k�nnen nicht alle Bei-
tr ge in dieser Rezension besprochen
werden, auf einige Perlen wie die Auf-
s tze von Woolley und Sutcliffe &ber
grundlegende Fragen der quantenche-
mischen Theorie von Molek&len und
von Pauncz, der die Rolle des Spins im
quantenchemischen Standardmodell
diskutiert, sei aber besonders hingewie-
sen. Beide Beitr ge stellen zudem
einen engen Bezug zu den Arbeiten
L�wdins her. Ebenso lohnenswert sind
auch die Aufs tze von McWeeny &ber
die Dichtematrixtheorie, von Varandas
&ber die akkurate quantenmechanische
Beschreibung kleiner Molek&le, die
symmetriebrechenden Kr ften (Jahn-
Teller-Effekten) unterworfen sind, und
von Vahtras et al. &ber Berechnungsme-
thoden f&r EPR-Spektren. In Band II, in
dem unter anderem alle anwendungsbe-
zogenen Arbeiten untergebracht sind,
werden in insgesamt drei Beitr gen
Rechnungen an DNA-Basenpaaren dis-
kutiert, die L�wdins Ideen zur sponta-
nen Punktmutationen ber&hren.

Es ist zu w&nschen, dass die 49 Bei-
tr ge helfen werden, die Theorie inner-
halb der Chemie weiter zu st rken,
indem sie den universellen Charakter
der Quantenchemie aufzeigen. Im letz-
ten Beitrag des Philosophen Eric
Scerri, eines der Vorreiter einer wieder-
auflebenden Philosophie der Chemie,
wird deutlich, wie die Quantenchemie

und ihre Konzepte wahrgenommen
und verstanden werden. Scerri zeigt
auf, wieviel Arbeit noch zu leisten ist,
bis die Praxis der Computerchemie mit
ihren N herungen von den tats chlichen
Gegebenheiten der zugrundeliegenden
reinen Theorie wohlgetrennt ist. So dis-
kutiert Scerri beispielsweise die Rolle
des „Basissatzes“ in quantenchemischen
Rechnungen und Konsequenzen aus der
semiempirischen Konstruktion von
Basiss tzen. Dabei wird die Differenz
zwischen gew hlter Praxis und Vorga-
ben der Theorie offensichtlich: Die Ver-
wendung von Basiss tzen ist in der
Praxis von großem Vorteil, aber basis-
satzfreie Methoden, die in einem „first
principles“-Sinne als Ausgangspunkt
f&r Basissatz(n herungs)methoden ver-
standen werden k�nnen, sind f&r die
Behandlung von Atomen gang und
g be und inzwischen auch f&r nichtli-
neare Molek&le erprobt, wie gerade
der Beitrag von Talman und Yan in
Band I zeigt.

Hier zeigt sich beispielhaft, wie sehr
sich die Konzepte, Methoden und M�g-
lichkeiten der Quantenchemie noch in
der Entwicklung befinden und als
Erkenntnismittel diskutiert werden
m&ssen. Daher ist es lohnend, die
vielen Aspekte der Quantenchemie
zusammenfassend Revue passieren zu
lassen, wie in den vorliegenden B nden
geschehen. Leider wurde jedoch von
den Herausgebern die Chance verpasst,
die thematischen Zusammenh nge der

Einzelbeitr ge durch eine entspre-
chende Gliederung und durch einen
ausf&hrlichen Index herzustellen.
Dadurch wird es dem Leser nicht leicht
gemacht, einen schnellen -berblick
&ber die F&lle des Materials zu bekom-
men. Die Anbindung an die Originalar-
beiten L�wdins h tte ebenfalls von
einer solchen Gliederung profitiert,
auch h tte man eine kurze Einf&hrung
in die Themen geben k�nnen, wodurch
die spezialisierteren Beitr ge f&r Nicht-
fachleute von gr�ßerem Wert w ren.
Vielleicht l sst sich dies in einer zuk&nf-
tigen Auflage korrigieren und vielleicht
k�nnen dann auch wichtige, bisher aus-
gelassene Themen wie relativistische
Hamilton-Operatoren, Wellenpaketdy-
namik oder Ab-initio-Molekulardyna-
mik ber&cksichtigt werden.

Das Werk Fundamental World of
Quantum Chemistry kann allen Interes-
sierten zum St�bern empfohlen
werden: Es gibt Einblicke in den aktuel-
len Stand der Forschung, in geschichtli-
che Entwicklungen und sollte das
Gef&hl hinterlassen, dass die grundle-
gende Theorie der Chemie und ihre
Darstellung noch nicht abgeschlossen
sind.

Markus Reiher
Lehrstuhl f:r Theoretische Chemie
Universit$t Bonn
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