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Vorliegendes Werk enthélt eine von fiih-
renden Experten verfasste Sammlung
von Aufsidtzen zu den Themen Elektro-
katalyse, Tragerkatalysatoren und Na-
nomaterialien. Die Themen sind zeitnah
und an der aktuellen Forschung orien-
tiert. Das groe Verdienst dieses
Buches ist es, bislang eher separat er-
forschte Gebiete zusammenzufiihren:
die Elektrochemie mit den Oberfla-
chenwissenschaften oder grundlagenori-
entierte Einkristallstudien mit anwen-
dungsorientierten Studien zu Trigerka-
talysatoren. Hauptbeweggrund fiir den
interdisziplindren Ansatz der For-
schungsprojekte war hiufig das Ziel,
die wissenschaftlichen Grundlagen zur
Optimierung von Brennstoffzellen zu
erarbeiten. Der Rahmen ist diesbeziig-
lich weit gespannt und umfasst sowohl
grundlegende (Hayden, Collins, Stim-
ming) als auch priparative Aspekte
(Bonnemann, Richards).

Der Schwerpunkt des Buches liegt
auf wissenschaftlich-akademischen, we-
niger auf technischen Aspekten. Den
Anfang macht ein ausgezeichneter Auf-
satz iiber den Leistungsstand quanten-
chemischer Modellrechnungen (Koper
et al.). In mehreren der folgenden Bei-
trage wird der groBe Entwicklungs-
sprung deutlich, der in den letzten
Jahren bei der Forschung zu trigerfixier-
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 Rontgen-
absorptionsspektroskopie  (Mukerjee)
und der Rastertunnelmikroskopie (Col-
lins, Stimming). Eine Briicke zwischen
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den Kkatalytischen Eigenschaften von
Tragerkatalysatoren und der an Metall/
Festelektrolyt-Systemen beobachteten
elektrochemischen Beschleunigung ka-
talytischer Reaktionen schldgt Vayenas
in seinem Beitrag zum Spillover-Effekt.
Schuster und Ertl demonstrieren das Po-
tenzial elektrochemischer Methoden
zur Mikro- und Nanostrukturierung
von Oberfldchen durch Verwendung ul-
trakurzer Pulse auf einer Tunnelspitze.
Der Leser kann sich anhand der 790
Seiten einen hervorragenden Uberblick
iber den aktuellen Entwicklungsstand
einer Reihe wichtiger Forschungsgebie-
te verschaffen. Den Herausgebern
dieses Buches gilt Anerkennung fiir
eine exzellente Zusammenstellung.
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Calculation of NMR
and EPR Parameters

Die quantenchemische Berechnung von
NMR- und EPR-Parametern hat sich in
den letzten Jahrzehnten zu einer wichti-
gen Briicke zwischen Theorie und Expe-
riment entwickelt, sodass ein Uberblick
in Form eines Buches mehr als iiberfél-
lig erscheint. Durch Rechnungen wird
die hidufig schwierige Zuordnung ge-
messener Daten erleichtert oder gar
erst moglich, sodass neue Einblicke in
Struktur und Funktion molekularer Sys-
teme gewonnen werden konnen. Unter-
stiitzt durch zunehmend schnelle Com-
puter und vor allem durch immer ge-
nauere und effizientere Methoden zur
gendherten Losung der Schrodinger-
Gleichung lassen sich mittlerweile
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NMR- und EPR-Spektren fiir eine Viel-
zahl von Molekiilen zuverldssig ab initio
vorausberechnen. Das  vorliegende
Buch besteht aus einer Sammlung von
36 Beitrdgen von 50 Autoren, die in
fiinf Teile sortiert sind: Einen einleiten-
den Teil mit fiinf Beitrdagen, gefolgt von
Beitrédgen, die in die Bereiche NMR und
EPR eingeteilt sind, wobei eine weitere
Trennung in Methoden und Anwendun-
gen gewihlt wurde.

Wie es sich bei einer Sammlung von
Beitragen verschiedener Autoren meist
nur schwer vermeiden ldsst, unterschei-
den sich die Kapitel in Schreibstil und
Anspruch an den Leser zum Teil sehr
deutlich: Von Beitrigen iiber die histori-
sche Entwicklung der Methoden und
Sammlungen niitzlicher Verweise in die
Originalliteratur, tiber 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 iiber 650 Gleichungen variiert
je nach Beitrag zwischen null und mehr
als 200, wobei die verwendeten Notatio-
nen je nach Autor differieren konnen.
Einige Beitrédge setzen fundierte Grund-
lagen in Physik und Quantenchemie
voraus, die selbstverstindlich durch
andere Lehrbiicher abgedeckt werden
miissen. Ebenso kann das Buch weder
ein Lesen der Originalliteratur noch
das Studium bereits publizierter Uber-
sichten ersetzen. Es liefert jedoch
einen sehr guten Uberblick bisheriger
Entwicklungen in der Berechnung von
NMR- und EPR-Eigenschaften. Die va-
rilerende Darstellungsweise der Beitra-
ge kann andererseits fiir den Leser
auch sehr niitzlich sein, da methodische
Aspekte zum Teil mehrfach erklart und
so auch unterschiedliche Blickwinkel
deutlich werden.

Die Berechnung von NMR- und
EPR-Parametern ist eng verkniipft mit
der Losung des Eichursprungsproblems.
Zwar gab es bereits recht frith nach Ein-
fithrung der Schrodinger-Gleichung ent-
scheidende methodische Arbeiten zur
Theorie von Atomen und Molekiilen in
magnetischen Feldern, der eigentliche
Durchbruch begann jedoch erst 1982
mit der Entwicklung effizienter Metho-
den und ihrer Umsetzung in Computer-
programme. Die sich anschlieBende
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