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Vorliegendes Werk enth�lt eine von f�h-
renden Experten verfasste Sammlung
von Aufs�tzen zu den Themen Elektro-
katalyse, Tr�gerkatalysatoren und Na-
nomaterialien. Die Themen sind zeitnah
und an der aktuellen Forschung orien-
tiert. Das große Verdienst dieses
Buches ist es, bislang eher separat er-
forschte Gebiete zusammenzuf�hren:
die Elektrochemie mit den Oberfl�-
chenwissenschaften oder grundlagenori-
entierte Einkristallstudien mit anwen-
dungsorientierten Studien zu Tr�gerka-
talysatoren. Hauptbeweggrund f�r den
interdisziplin�ren Ansatz der For-
schungsprojekte war h�ufig das Ziel,
die wissenschaftlichen Grundlagen zur
Optimierung von Brennstoffzellen zu
erarbeiten. Der Rahmen ist diesbez�g-
lich weit gespannt und umfasst sowohl
grundlegende (Hayden, Collins, Stim-
ming) als auch pr�parative Aspekte
(B�nnemann, Richards).

Der Schwerpunkt des Buches liegt
auf wissenschaftlich-akademischen, we-
niger auf technischen Aspekten. Den
Anfang macht ein ausgezeichneter Auf-
satz �ber den Leistungsstand quanten-
chemischer Modellrechnungen (Koper
et al.). In mehreren der folgenden Bei-
tr�ge wird der große Entwicklungs-
sprung deutlich, der in den letzten
Jahren bei der Forschung zu tr�gerfixier-
ten Metallkatalysatoren und Nanoteil-
chen gemacht wurde (Henry, Santra
und Goodman, Mukerjee, Haruto und
Tsubota). Mehrfach beschrieben
werden die Entwicklungen bei der An-
wendung relevanter Untersuchungsme-
thoden wie der NMR-Spektroskopie
(Tong und van der Klink), der R�ntgen-
absorptionsspektroskopie (Mukerjee)
und der Rastertunnelmikroskopie (Col-
lins, Stimming). Eine Br�cke zwischen

den katalytischen Eigenschaften von
Tr�gerkatalysatoren und der an Metall/
Festelektrolyt-Systemen beobachteten
elektrochemischen Beschleunigung ka-
talytischer Reaktionen schl�gt Vayenas
in seinem Beitrag zum Spillover-Effekt.
Schuster und Ertl demonstrieren das Po-
tenzial elektrochemischer Methoden
zur Mikro- und Nanostrukturierung
von Oberfl�chen durch Verwendung ul-
trakurzer Pulse auf einer Tunnelspitze.

Der Leser kann sich anhand der 790
Seiten einen hervorragenden �berblick
�ber den aktuellen Entwicklungsstand
einer Reihe wichtiger Forschungsgebie-
te verschaffen. Den Herausgebern
dieses Buches gilt Anerkennung f�r
eine exzellente Zusammenstellung.

Ronald Imbihl
Institut f�r Physikalische Chemie und
Elektrochemie
Universit�t Hannover
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Die quantenchemische Berechnung von
NMR- und EPR-Parametern hat sich in
den letzten Jahrzehnten zu einer wichti-
gen Br�cke zwischen Theorie und Expe-
riment entwickelt, sodass ein �berblick
in Form eines Buches mehr als �berf�l-
lig erscheint. Durch Rechnungen wird
die h�ufig schwierige Zuordnung ge-
messener Daten erleichtert oder gar
erst m�glich, sodass neue Einblicke in
Struktur und Funktion molekularer Sys-
teme gewonnen werden k�nnen. Unter-
st�tzt durch zunehmend schnelle Com-
puter und vor allem durch immer ge-
nauere und effizientere Methoden zur
gen�herten L�sung der Schr�dinger-
Gleichung lassen sich mittlerweile

NMR- und EPR-Spektren f�r eine Viel-
zahl von Molek�len zuverl�ssig ab initio
vorausberechnen. Das vorliegende
Buch besteht aus einer Sammlung von
36 Beitr�gen von 50 Autoren, die in
f�nf Teile sortiert sind: Einen einleiten-
den Teil mit f�nf Beitr�gen, gefolgt von
Beitr�gen, die in die Bereiche NMR und
EPR eingeteilt sind, wobei eine weitere
Trennung in Methoden und Anwendun-
gen gew�hlt wurde.

Wie es sich bei einer Sammlung von
Beitr�gen verschiedener Autoren meist
nur schwer vermeiden l�sst, unterschei-
den sich die Kapitel in Schreibstil und
Anspruch an den Leser zum Teil sehr
deutlich: Von Beitr�gen �ber die histori-
sche Entwicklung der Methoden und
Sammlungen n�tzlicher Verweise in die
Originalliteratur, �ber Artikel mit de-
tailliertem mathematisch-physikali-
schem Einblick in die Methodik von Be-
rechnungen in magnetischen Feldern,
bis hin zu beispielhaften chemischen
Anwendungen kann sich jeder Leser
etwas herauspicken. Auch die Zahl der
insgesamt �ber 650 Gleichungen variiert
je nach Beitrag zwischen null und mehr
als 200, wobei die verwendeten Notatio-
nen je nach Autor differieren k�nnen.
Einige Beitr�ge setzen fundierte Grund-
lagen in Physik und Quantenchemie
voraus, die selbstverst�ndlich durch
andere Lehrb�cher abgedeckt werden
m�ssen. Ebenso kann das Buch weder
ein Lesen der Originalliteratur noch
das Studium bereits publizierter �ber-
sichten ersetzen. Es liefert jedoch
einen sehr guten �berblick bisheriger
Entwicklungen in der Berechnung von
NMR- und EPR-Eigenschaften. Die va-
riierende Darstellungsweise der Beitr�-
ge kann andererseits f�r den Leser
auch sehr n�tzlich sein, da methodische
Aspekte zum Teil mehrfach erkl�rt und
so auch unterschiedliche Blickwinkel
deutlich werden.

Die Berechnung von NMR- und
EPR-Parametern ist eng verkn�pft mit
der L�sung des Eichursprungsproblems.
Zwar gab es bereits recht fr�h nach Ein-
f�hrung der Schr�dinger-Gleichung ent-
scheidende methodische Arbeiten zur
Theorie von Atomen und Molek�len in
magnetischen Feldern, der eigentliche
Durchbruch begann jedoch erst 1982
mit der Entwicklung effizienter Metho-
den und ihrer Umsetzung in Computer-
programme. Die sich anschließende
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rasche Entwicklung immer genauerer
und effizienterer Methoden wird im vor-
liegenden Buch umrissen, ebenso wie
einige der hierf�r wichtigen Grundla-
gen. Die Berechnung der verschiedens-
ten NMR- und EPR-Eigenschaften
wird im Rahmen der unterschiedlichs-
ten N�herungen diskutiert: von semiem-
pirischen Ans�tzen, �ber Hartree-Fock-
und Dichtefunktional-Methoden, bis
hin zu hochgenauen Coupled-Cluster-
oder auch Multireferenz-Ans�tzen.
Dabei wird die f�r die Quantenchemie
so wichtige Hierarchie von Ab-initio-
Methoden deutlich, die f�r die systema-
tische Untersuchung der Genauigkeit
gen�herter L�sungen der Schr�dinger-
Gleichung unerl�sslich ist. Zwar sind
die genauesten Verfahren wegen des
hohen Rechenaufwandes bislang auf
kleinere Molek�lsysteme beschr�nkt,
die Hierarchie ist jedoch auch f�r die
„Kalibrierung“ der zum Teil sehr popu-
l�ren Dichtefunktional-Methoden von
entscheidender Bedeutung, da f�r diese
bislang keine systematische Ann�he-
rung der exakten L�sung m�glich ist.
Dar�ber hinaus gibt das Buch einen
Einblick in die Behandlung relativisti-
scher Effekte bei der Berechnung mag-
netischer Eigenschaften sowie in die Be-
r�cksichtigung von Einfl�ssen der Mole-
k�ldynamik und des L�sungsmittels. Die
meisten Beitr�ge des Buches befassen
sich mit der Methodik der Berechnung
magnetischer Eigenschaften. Zehn Arti-
kel schildern einige Beispielanwendun-
gen, k�nnen aber selbstverst�ndlich
nicht als ersch�pfender �berblick �ber
die Literatur verstanden werden, son-
dern eher als eine kleine Motivation f�r
weitere spannende Forschung.

Quantenchemische Berechnungs-
methoden sind zwar weit verbreitet
und etabliert – auch durch die kommer-
ziell verf�gbaren Programmpakete –,
jedoch ist die Quantenchemie ein sehr
dynamisches und verh�ltnism�ßig
junges Gebiet. Entsprechend ist auch
in Zukunft eine Vielzahl methodischer
Neuerungen zu erwarten, die in Kombi-
nation mit immer schnelleren Compu-
tern ein faszinierendes Zusammenspiel
von Theorie und Experiment erm�gli-
chen werden. NMR- und EPR-Daten
wird hierbei zweifellos eine bedeutende
Rolle zukommen. Wer sich �ber K�rzel
wie GIAO, IGLO, LORG, ARCS oder
NICS informieren m�chte, dem bietet

das Buch einen beachtlichen Einblick in
die Entwicklungen bei der Berechnung
von NMR- und EPR-Spektren und eine
Vielzahl von Ausgangspunkten f�r weite-
res St�bern in der Originalliteratur.

Christian Ochsenfeld
Theoretische Chemie
Universit�t T�bingen
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Aus den Forschungslabors pharmazeuti-
scher Unternehmen sind metallorgani-
sche Synthesen heute nicht mehr wegzu-
denken. Insbesondere die vergangenen
Jahre haben eine sprunghafte Entwick-
lung hin zu einer kaum mehr �berschau-
baren Zahl an Anwendungen metallor-
ganischer Reagentien gesehen, und die
Vergabe des Nobelpreises an Knowles,
Noyori und Sharpless 2001 unterstreicht
nachdr�cklich die immense Bedeutung
metallorganischer Transformationen in
der modernen organischen Synthese-
chemie. Die Entwicklung hat zudem
l�ngst Einzug in die Pr�paration von
Pharmaka im technischen Maßstab ge-
halten, was einen �berblick �ber
dieses sich rasant entwickelnde Gebiet
dringend erforderlich machte. Hier
setzt vorliegendes Buch an.

Die einzelnen Kapitel, von f�hren-
den Industriechemikern kompetent ver-
fasst, geben jeweils den aktuellen Ent-
wicklungsstand wieder. Der Fokus liegt
entweder auf einem bestimmten Metall
(Li, Ti, Rh, Ru, Pd) oder Liganden f�r
hochselektive technische Prozesse oder
auf der Erzeugung spezieller Zielstruk-
turen durch metallhaltige Reagentien.
Abgerundet wird das Buch mit einem

Kapitel �ber die Entfernung von Metal-
len nach abgeschlossener Reaktion aus
einem technischen Prozess.

Bei nur 295 Seiten mit zehn in ihrer
Bedeutung gut zusammengestellten
Einzelaufs�tzen sollte jeder Interessier-
te schnell und zuverl�ssig finden k�n-
nen, was er sucht. Das Buch eignet sich
als Nachschlagewerk und kann neue
Ideen anregen. Es liefert dem Industrie-
chemiker rasch m�gliche L�sungsans�t-
ze f�r ein bestimmtes Syntheseproblem
und dem akademischen Forscher
Daten �ber die geschichtliche Entwick-
lung einzelner Reaktionen sowie das
ein oder andere aktuelle Anwendungs-
beispiel f�r die Lehre. Die Aufgliede-
rung der Inhaltsverzeichnisse in eine
kurze �bersicht zu Beginn des Buchs
und zus�tzliche Untergliederungen am
Anfang jedes Kapitels erleichtert die
Suche nach der gew�nschten Informati-
on. Dies kommt einer Verwendung als
schnelles Nachschlagewerk entgegen.

Das Buch ist hinsichtlich der Aus-
wahl der Beispiele klar f�r eine industri-
elle Klientel ausgelegt und reicht natur-
gem�ß als Highlight-Sammlung in
seiner Breite nicht an Lehrstandards
wie das allseits bekannte „Schlosser-
Manual“ heran (siehe Rezension in
Angew. Chem. 2003, 115, 504). Dennoch
wird in den einzelnen Kapiteln vor-
nehmlich auf wissenschaftliche Original-
literatur und auf spezielle Monographien
verwiesen (bis 2001, z.T. auch 2002). Die
f�r die industrielle Anwendung wohl
ebenso wichtige Patentliteratur steht
demgegen�ber zur�ck, an dieser Stelle
besteht Verbesserungsbedarf.

Organometallics in Process Chemis-
try erm�glicht ohne Anspruch auf Voll-
st�ndigkeit, einen schnellen und geziel-
ten Einstieg in pharmazeutisch-industri-
ell wichtige metallorganische Reaktio-
nen. Damit geh�rt es in jedem Fall in
einschl�gige Firmenbibliotheken. Da-
r�ber hinaus kann es auch Hochschul-
lehrern wertvolle Informationen liefern,
sodass es – insbesondere als Teil der
Reihe „Topics in Organometallic Che-
mistry“ – auch in den Universit�ten
nicht fehlen sollte.

Martin Br�ring
Fachbereich Chemie
Universit�t Marburg
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