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Komplexe Systeme wie Cluster, Biomo-
lekiile oder glasbildende Systeme zu
verstehen, ist eine gro3e wissenschaftli-
che Herausforderung. Thre Eigenschaf-
ten werden im Grunde von der Potenti-
alenergie bestimmt, sodass es mittler-
weile weit verbreitet ist, solche Systeme
anhand von Potentialfldchen zu analy-
sieren. Die Potentialenergie betrachtet
man dabei als Funktion der Gesamtkon-
figuration, wodurch sich das dynamische
Verhalten eines komplexen Systems als
das eines Einzelpunktes auf einer mehr-
dimensionalen Potentialfliche visuali-
sieren lasst. Was ist das Hilfreiche an
diesem Bild? Bei hinreichend tiefen
Temperaturen befindet sich das System
nahe der lokalen Minima der Potential-
flache, sodass sich aus deren Eigenschaf-
ten wichtige Informationen iiber die
Thermodynamik des Systems ableiten
lassen. Dies ist eine drastische Vereinfa-
chung der theoretischen Beschreibung,
da der groBite Teil der Potentialfldche
physikalisch irrelevant ist. Weitere In-
formationen zum dynamischen Verhal-
ten konnen aus der Topologie der
Minima und der sie verbindenden Sat-
telpunkte erhalten werden. Falls geeig-
nete Ordnungsparameter gefunden
werden, z.B. die Zahl der Wasserstoff-
briicken bei Biomolekiilen, kann man
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auch das Energiediagramm der freien
Energie definieren. Fiir viele chemische
Reaktionen einfacher Molekiile sind die
Minima und Ubergangszustinde be-
kannt. Bei komplexen Systemen steigt
die Zahl der Minima jedoch exponenti-
ell mit der Systemgrofe, sodass man
zur Behandlung solcher Systeme auf ge-
eignete statistische Methoden zuriick-
greifen muss. In jedem Fall erfordert
ein wissenschaftliches Arbeiten auf
diesem Gebiet profunde Kenntnisse in
unterschiedlichen Disziplinen: Chemie-
wissen ist gefragt, um die Modellsyste-
me zu definieren, die eine grof3e Klasse
komplexer Verbindungen représentie-
ren sollen. Die aufwéndigen numeri-
schen Analysen verlangen nach kompli-
zierten mathematischen Techniken.
SchlieBlich kommt noch die Physik ins
Spiel, wenn es gilt, aus der grof3en
Menge numerischer Daten die relevan-
ten Informationen herauszufiltern.

Die Zahl an Forschungsgruppen, die
sich mit der Charakterisierung komple-
xer Systeme anhand von Potentialfla-
chen befassen, ist besonders im letzten
Jahrzehnt stark angestiegen. David J.
Wales, Autor des vorliegenden Buches,
war einer der ersten, der zu diesem
Zweck moderne Computertechniken
einsetzte und auf diese Weise viel zur
Entwicklung auf diesem Gebiet beige-
tragen hat.

In der FEinfiihrung werden drei
Typen komplexer Systeme vorgestellt:
Cluster, Proteine und unterkiihlte Fliis-
sigkeiten. Die Substanzklasse der Clus-
ter, die aus aggregierten Atomen oder
Molekiilen bestehen, reicht von Wasser-
clustern, Alkalimetallhalogenidclustern
bis hin zu Buckminsterfullerenen.
Viele Cluster haben wohldefinierte
Grundzustdnde, und wichtige Fragen
betreffen z. B. die Erkldrung der experi-
mentellen Aktivierungsenergien auf mi-
kroskopischer Ebene. Die Proteinfal-
tung ist gegenwartig eines der wichtigs-
ten Themen in der biochemischen For-
schung. Insbesondere versucht man,
das Levinthalsche Paradoxon aufzukli-
ren, aus dem folgt, dass die Potentialfla-
chen von Proteinen sehr spezifische Ei-
genschaften haben miissen, damit die
Faltung innerhalb kurzer biologischer
Zeitskalen moglich sein kann. Krank-
heiten wie Alzheimer werden mit der
Aggregation falsch gefalteter Proteine
in Verbindung gebracht. Viele Studien
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werden an abstrakten Modellen und
Gittermodellen von Proteinen ausge-
fihrt, einige wichtige Einblicke lassen
sich aber nur durch die Analyse der Po-
tentialflichen von Continuous-Space-
Modellen gewinnen. Unterkiihlte Fliis-
sigkeiten, d.h. Fliissigkeiten, die am Ge-
frierpunkt nicht kristallisieren, zeigen
beim Abkiihlen und der Annéherung
an den Glaszustand bemerkenswerte Ei-
genschaften. Das dynamische Verhalten
fragiler Fliissigkeiten, z.B. die Viskosi-
tdt, kann sich bei einer Abkiihlung um
nur wenige Grad um eine GroB3enord-
nung verdndern. Viele wohlbekannte
Eigenschaften werden beobachtet: das
Auftreten der langsamen a- und schnel-
len B-Relaxation, die enge Verbindung
zwischen thermodynamischem und dy-
namischem Verhalten (wie es durch die
Adam-Gibbs-Gleichung  ausgedriickt
wird), das Versagen der Stokes-Ein-
stein-Gleichung bei tiefen Temperatu-
ren oder das Auftreten von Tieftempe-
raturanomalien beim Tunneln im
Kelvin-Bereich. Eine umfassende theo-
retische Beschreibung dieser Phédnome-
ne fehlt bislang.

In den beiden folgenden Kapiteln
beschreibt Wales Methoden zur Potenti-
alflachenanalyse. Der Berechnung einer
Potentialfldche liegt normalerweise die
Born-Oppenheimer-Nidherung zugrun-
de, die effektive Potentiale als Funktion
der Kernkoordinaten liefert. Die Nor-
malschwingungsanalyse dient der Cha-
rakterisierung von Potentialflachen in
der Nidhe der Minima und ermoglicht
den direkten Vergleich mit Schwin-
gungsspektren. Ein weiteres wichtiges
Hilfsmittel sind Symmetriebetrachtun-
gen, die zur Beschreibung der geometri-
schen Merkmale von Potentialflichen
herangezogen werden. Im néchsten Ka-
pitel werden allgemeine Charakteristi-
ken von Energieflichen erortert.
Anhand treffend ausgewihlter Modelle
von Potentialflichen werden Minima,
Ubergangszustinde, steilst absteigende
Pfade und der Umgang mit stationédren
Punkten erldutert. Wegen der Mehrdi-
mensionalitit der Potentialflichen
konnen ungewohnliche Merkmale auf-
treten, z.B. Verzweigungspunkte bei
der Addition von HF an Ethen, die
sich ausbilden, wenn ein steilst abstei-
gender Pfad zwei Ubergangszustinde
verbindet.
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Im weiteren Verlauf werden ver-
schiedene Beispiele von Potentialfli-
chen behandelt. Bereits sehr kleine
Cluster werden durch eine grofle Zahl
stationédrer Punkte beschrieben. Speziell
werden zwei eindimensionale Darstel-
lungen von mehrdimensionalen Potenti-
alfldchen diskutiert. Es wird aufgezeigt,
wie man tiber die monotone Folge von
Sequenzen lokaler Minima und dazwi-
schen liegender Ubergangszustinde zu
den tief liegenden Minima gelangt. Bei
Ar;yund (KCl);, wird anhand dieser mo-
notonen Folgen erkldrt, warum im
ersten Fall die Struktur in einem der lo-
kalen Minima der Potentialfldche abge-
fangen wird und warum es dem zweiten
System leicht gelingt, in die Steinsalz-
Form iiberzugehen. Sehr informativ
sind Diskonnektivitdtsgraphen, die als
Palmen-, Weiden- und Feigenbaumdia-
gramme dargestellt werden. Sie geben
Auskunft iiber die Zustinde hochster
Energie, die bei einem Ubergang zwi-
schen zwei Minima durchlaufen
werden. Viele interessante Beispiele
von Clustern und Biomolekiilen
werden vorgestellt. Die Graphen liefern
Angaben iber die Féahigkeit eines Sys-
tems, die Zustdnde niedriger Energie
zu erreichen. Es stellt sich heraus, dass
ein Vergleich der Potentialflichen mit
den Energieflichen der freien Energie
komplementédre Informationen liefert,
die in manchen Fillen schwer kombi-
nierbar sind.

Einige der wichtigsten numerischen
Methoden zur Analyse von Energiefli-
chen sind im folgenden Kapitel zusam-
mengefasst. Insbesondere zum Auffin-
den von Ubergangszustinden sind sehr
anspruchsvolle Algorithmen notwendig.
Der Leser findet hier Beschreibungen
der gebrauchlichsten Algorithmen wie
die Eigenvektor-Following-Routine.
Ebenfalls eingefithrt werden Standard-
methoden zur Bestimmung thermody-
namischer Eigenschaften. Ein weiterer
Punkt bei der Potentialflichenanalyse
ist die Suche nach Zusténden niedriger
Energie, die bei tiefen Temperaturen re-
levant werden. Entsprechende Rechen-
techniken wie genetische Algorithmen
und paralleles Tempern werden kurz ab-
gehandelt.

Anhand der Merkmale von Potenti-
alflichen lassen sich Vorhersagen der
thermodynamischen und dynamischen
Eigenschaften treffen. An gut ausge-
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wihlten Beispielen wird demonstriert,
wie man Master-Gleichungen ableiten
kann, die das dynamische Verhalten in
Form von FEigenschaften der einzelnen
Minima und Ubergangszustinde aus-
driicken. Auf diese Weise ist es z.B.
moglich, die Isomerisierungsgeschwin-
digkeit kleiner Wassercluster zu berech-
nen. Die letzten drei Kapitel bieten
einen Uberblick iiber Anwendungen
von Potentialflichen zur Analyse von
Clustern, Biomolekiilen und unterkiihl-
ten Flissigkeiten. Erfreulich sind die
sehr aktuellen Literaturverweise und
die gelungene Auswahl von Beispielsys-
temen.

Energy Landscapes prisentiert auf
681 Seiten eine zeitgeméifBe Anleitung
zur systematischen Herangehensweise
an komplexe Systeme. Inhaltlich tiefge-
hend und mit groBer Detailfiille be-
leuchtet es alle wesentlichen Aspekte
von Potentialflichen, Minima und Uber-
gangszustdnden. Eine umfangreiche Bi-
bliographie mit mehreren Tausend Ver-
weisen rundet den hervorragenden Ein-
druck ab. Die meisten Kapitel sind fiir
eine breite Leserschaft aus der Physik
und Chemie geeignet, bei der Lektiire
der drei letzten Kapitel sollten Vor-
kenntnisse vorhanden sein. Das Buch
ist die erste Monographie zum Thema
und wird daher lange als Referenzwerk
fungieren. Besonders jungen Wissen-
schaftlern, die sich mit Potentialflichen
komplexer Systeme vertraut machen
mochten, wird es wertvolle Dienste leis-
ten.
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Dieses Buch ist ungewohnlich — mit un-
gewohlichem Sujet, ungewohnlich in
seiner erstaunlichen Diskrepanz zwi-
schen subjektivem Erleben und angeb-
lich objektiver Schilderung, und es ist
ungewoOhnlich schlecht geschrieben!
Dieses Zusammentreffen nachteiliger
Epitheta ist gut zu begriinden.

Der Autor, Jorg Sambeth, war laut
Klappentext technischer Direktor der
Givaudan, zu dessen Zustidndigkeitsbe-
reich ... auch das Werk Icmesa in
Seveso, wo 1976 der Dioxin-Unfall ge-
schieht“, gehorte. Er war damit Verant-
wortlicher der Givaudan, obwohl ein
Teil der Schilderung der damaligen Vor-
falle ganz offensichtlich auch bei Hoff-
mann-LaRoche spielt, der Muttergesell-
schaft von Givaudan. Diese Verschleie-
rungstechnik des Proszeniums ist mogli-
cherweise bewusster Teil des ,,Tatsa-
chenromans®, dessen Arbeitsweise der
Autor unter anderem wie folgt charakte-
risiert: ,,... zwischen Wirklichkeit und
Fantasie habe ich mir die Freiheit genom-
men, um meine Wahrheit darzustellen
... —und in der Tat, zwischen Fantasie
und Wirklichkeit spielt sich bei ihm
vieles ab, nur bleibt der Leser im Unge-
wissen, auf welcher Ebene und mit wel-
cher Absicht der Autor jeweils ,Facts
and Fiction“ verwechselt und je nach
Gusto verbreitet.

Ein Tatsachen-Roman ist eben dem
Ernst der Vorginge nicht angemessen.
Zur Erinnerung: Am 10. Juli 1976
wurde aus einem Reaktor der Icmesa
das extrem giftige 2,3,7,8-Tetrachlordi-
benzo-1,4-dioxin (TCDD, in der Um-
gangssprache kurz ,,Dioxin“ genannt)
freigesetzt. Das frei zugéngliche Schrift-
tum hlt sich in der Bewertung der Ur-
sachen auffallend zuriick und spricht
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