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Der Titel des vorliegenden Heftes kann
bei interessierten Lesern falsche Er-
wartungen wecken, sobald man jedoch
darin bl�ttert, wird anhand der Formel-
bilder klar, dass es ausschließlich um
organische Phosphorverbindungen geht,
w�hrend anorganische Verbindungen
weitgehend außen vor bleiben. Das
darin vorgestellte Konzept umfasst
einen empirischen Ansatz zur Vorher-
sage chemischer Verschiebungen mit-
hilfe einer speziellen Datenbank. Diese
erfasst nur einen Teil des weiten Be-
reichs von d(P)-Werten, beginnend bei
der �ußerst stark entschirmten Phos-
phiniden-Br+cke in [tBuP{Cr(CO)5}2]
mit + 1362 ppm bis hin zum stark ab-
geschirmten P4-Molek+l mit �461 ppm.
So bleibt die Vielzahl der Koordinati-
onsverbindungen von :bergangsmetal-
len mit PR3-Liganden ausgeschlossen,
deren Spektreninterpretation ein h�ufi-
ges Problem in der Praxis ist. Ebenfalls
ausgespart werden die theoretischen
Ans�tze mit ihren Unsicherheiten bei
der exakten Berechnung chemischer
Verschiebungen. Viele praktische Bei-
spiele f+r die Abh�ngigkeit der d(P)-
Werte von der Molek+lkonformation
sind beschrieben, und extrem starke
Temperaturabh�ngigkeiten sind z.B.

von Tautomerengleichgewichten be-
kannt, weshalb dieses Gebiet lange als
schwierig galt. Dennoch gew�hrleistet
heute eine Basis von mehr als 23000
Substrukturen und 31100 d-Werten
phosphororganischer Molek+le in der
derzeit gr@ßten Datenbank (ACD/
PNMR, Version9) eine hohe Erfolgs-
quote der Vorhersage. Mit dieser Da-
tenbank sind Literaturdaten aus vielen
Jahrzehnten erstmals in einem elektro-
nischen Format verf+gbar, zudem be-
sitzt das System die Qualit�t eines
Nachschlagewerks, was zu begr+ßen ist,
da 31P-Daten zuletzt im Jahre 1969
komplett erfasst wurden.

Doch zur+ck zum Buch: Nach einer
Einf+hrung in die Problematik der 31P-
Verschiebung pr�sentiert Quin, der be-
reits eine Reihe einschl�giger Mono-
graphien verfasst hat, in den Kapiteln 2–
15 eine :bersicht +ber die in der Da-
tenbank erfassten Typen von Organo-
phosphorverbindungen mit 421 For-
melbildern und ihren vorhergesagten d-
Werten. Der Text ist gut geschrieben,
bereitet aufgrund der Druckqualit�t
aber nur m�ßiges Lesevergn+gen. Viele
der Formeln w�ren im halben Format
auch noch deutlich lesbar, manche Re-
sonanzformeln lassen Probleme beim
Unterbringen der formalen Ladungen
erkennen (S. 12), und die Formelzeilen
in den Tabellen 5 und 6 (S. 75) haben
verschiedene Schrifttypen. Sachliche
Fehler sind hingegen selten.

In Kapitel 16 zeigt Williams auf, wie
das Datenbankinventar erstellt wurde,
welche Verbindungen zu Datenbanken
der Kerne 1H und 13C bestehen und wie
man eine gezielte Suche anstellt. Zur
Illustration der wichtigsten Schritte
finden sich Screenshots der Bildschirm-
ansicht, und zwar jedesmal mit Rand-
leisten, was die Lesbarkeit zum Teil er-
heblich beeintr�chtigt. Was der Titel
verspricht, gelingt am Rechner tats�ch-
lich in Sekunden. Hierzu gen+gt es, die
interessierende Molek+lstruktur in
einen „structure editor“ zu kopieren,
und alsbald findet man im Fenster
„XNMR Results“ die 31P-Verschie-
bung(en) einschließlich einer Fehlerab-
sch�tzung und der Kopplungskonstan-
ten zu benachbarten Kernen.

F+r die Suche nach Molek+lstruk-
turen gibt es unterschiedliche Zug�nge
mittels der Eingabe von NMR-Daten,
Bruttoformel, Molek+lmasse und/oder

Vorschl�gen von Substrukturen. Als
Ergebnis erh�lt man das Strukturbild,
Literaturstellen und die verf+gbaren d-
und J-Werte. Von hohem praktischem
Wert ist die m@gliche Suche nach meh-
reren Kernen durch gleichzeitigen Zu-
griff auf 1H- und 13C-Datenbanken. So
bietet sich unter anderem die M@glich-
keit, die Struktur einer phosphororga-
nischen Verbindung vorzuschlagen und
das berechnete 1H-NMR-Spektrum ab-
zurufen, sofern man die entsprechende
Software bei ACD gekauft hat.

Diese neue elektronische Hilfe kann
dem Industriechemiker in einer phos-
phororganischen Abteilung die Zeit zur
Charakterisierung von Produkten und
die Literatursuche erheblich verk+rzen.
Viel gr@ßer noch k@nnte der Nutzen
sein, wenn die Software auch als Ar-
beitsmittel im Universit�tsstudium,
etwa in einem NMR-Kurs f+r Fortge-
schrittene, zug�nglich w�re.
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Schon der Finsterling auf dem Schutz-
umschlag l�sst keine Zweifel am Thema
des vorliegenden Buches aufkommen:
m@rderische Elemente. Ganz so reiße-
risch wie nach dem Klappentext zu ur-
teilen ist der Stil des Buches aber
gl+cklicherweise nicht; im Gegenteil –
John Emsley tischt auf 400 Seiten einen
ausgewogenen Giftcocktail auf, in dem
sich Geschichte, Medizinisch-Patholo-
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