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Ein Buch iiber Computerchemie oder —
allgemeiner — theoretische Chemie steht
immer vor der Frage, ob es den
Schwerpunkt auf Grundlagen oder An-
wendungen legen soll. Dieses Dilemma
besteht, da der Versuch, beide Teile
ausfiihrlich zu beschreiben, in einem
einzelnen Werk kaum zu bewiltigen ist.
Der Autor des vorliegenden Buches,
Steven Bachrach, hat sich eindeutig auf
die Seite der Anwendungen geschlagen.
Eine weitere Fokussierung, die der all-
gemein gehaltene Titel nicht unbedingt
erwarten lédsst, ergibt sich daraus, dass
sich das Buch auf Themenfelder kon-
zentriert, in denen neuere Berechnun-
gen neue Aspekte beitragen konnten.

Hieraus lasst sich bereits eine Kurz-
einschitzung ableiten: Eine umfassende
Beschreibung zur organischen Compu-
terchemie ist von diesem Buch nicht zu
erwarten, wer aber ausgesuchte Fall-
beispiele sucht, die die Moglichkeiten
und Grenzen theoretischer Ansétze
ausfiihrlich darstellen, wird hier bestens
bedient. Das Buch vermittelt ein Gespiir
dafiir, welche der in bestehenden Pro-
grammpaketen vorhandenen theoreti-
schen Standardansitze fiir welche Pro-
bleme der organischen Chemie geeignet
sind.
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Exemplarisch fiir die gesamte orga-
nische Chemie behandelt das Buch pe-
ricyclische Reaktionen (Kapitel 3), Di-
radikale und Carbene (Kapitel 4), or-
ganische Reaktionen von Anionen in
der Gasphase (Kapitel 5) und den Ein-
fluss von Losungsmitteln auf die Struk-
tur und die Reaktivitdt organischer
Molekiile (Kapitel 6). Hinzu kommen
Diskussionen einiger ausgewihlter
grundlegender Begriffe der organischen
Chemie (Kapitel 2) und ein Kapitel iiber
Reaktionsdynamik (Kapitel 7). Allem
voran gestellt ist eine Einfiihrung in die
theoretischen Verfahren der organi-
schen Computerchemie (Kapitel 1).

Die erwédhnte Fokussierung auf
Fallbeispiele wird z. B. im Kapitel 3 iiber
pericyclische Reaktionen deutlich. Aus
dem allgemein gehaltenen Titel konnte
man vielleicht auf eine Darstellung der
grundlegenden theoretischen Arbeiten
von Hoffmann, Fukui, Zimmermann
und Dewar oder eine breite Abhand-
lung der einzelnen Reaktionstypen
schlieen. Beides ist aber nicht der Fall:
Die Diskussion konzentriert sich viel-
mehr auf einige wenige Reaktionen,
deren Berechnungen nach Aussage des
Autors entweder neue Einsichten lie-
ferten oder eine besonders gute Ein-
schiatzung der Genauigkeit der theore-
tischen Methoden ermoglichen. Als
Folge enthilt dieses Kapitel 13 Seiten
iiber die Torquoselektivitit und 17
Seiten iiber die Bergman-Cyclisierung
und verwandte Reaktionen, aber z.B.
keine einzige Zeile iiber sigmatrope
Verschiebungen von H-Atomen. Die
Auswahl mag in sich konsequent sein,
entspricht aber nicht unbedingt der Be-
deutung der einzelnen Themen.

Der Vorteil des Buches ergibt sich
daraus, dass fiir die behandelten Fille
sehr detailliert diskutiert wird, welche
Methode welches Ergebnis liefert. Bei-
spiele sind die Diskussion der Diels-
Alder-Reaktion und der Cope-Umlage-
rung (Kapitel 3). Tabelle 3.1 enthilt z. B.
51 Arten von Berechnungen zur Akti-
vierungsenergie der konzertierten Re-
aktion von 1,3-Butadien und Ethen. Die
Berechnungsmethoden reichen von
einfachen = Hartree-Fock-Rechnungen
bis hin zu MR-AQCC-Ansitzen, sodass
diese Tabelle eine genaue Abschétzung
ermoglicht, welche Methoden geeignet
sind und welche nicht. Ahnliche Dis-
kussionen gibt es fiir konkurrierende
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Reaktionswege der Diels-Alder-Reak-
tion, den Einfluss von Substituenten-
effekten und die Frage, wann die Diels-
Alder-Reaktion synchron oder asyn-
chron ablduft. Die in Kapitel 6 enthal-
tene Beschreibung von Losungsmittel-
effekten rundet die Abhandlung iiber
die Diels-Alder-Reaktion ab. Die Aus-
filhrungen gehen bis hin zu spezielleren
Fragen, etwa wie der Basissatz-Super-
positionsfehler die berechneten Reakti-
onsprofile beeinflussen kann. Die Dis-
kussion der aufgefundenen Trends kann
helfen, die Erkenntnisse zumindest
teilweise auf andere Fille zu tibertragen
— nur teilweise deshalb, da auch in
diesem Buch keine Begriindung dafiir
gegeben wird, weshalb DFT-Methoden,
speziell das Hybridfunktional B3LYP, so
gute Resultate liefern (siche auch die
Diskussion iiber die Cope-Umlage-
rung). Es spricht fiir den Autor, dass er
an dieser Stelle davor warnt, die Cope-
Umlagerung als alleinige Benchmark
fiir die Leistungsfdhigkeit unterschied-
licher Methoden zu verwenden.

Ein Kritikpunkt ist Kapitel 1, das
eine Einfiihrung in die Theorie geben
soll, dabei aber zu sehr an der Oberfli-
che bleibt. Davon abgesehen wirkt
dieses Kapitel insgesamt nicht sehr ge-
lungen. So wird z.B. das Variations-
prinzip erst nach dem Hartree-Fock-
Verfahren eingefiihrt, was merkwiirdig
ist, da ja gerade das Hartree-Fock-Ver-
fahren eine wesentliche Anwendung des
Variationsverfahrens ist. Infolgedessen
wird das Hartree-Fock-Verfahren auch
als die Anwendung eines effektiven
Operators eingefiihrt, statt schlicht als
ein Verfahren zur Minimierung der
Energie als Funktion der Orbitale bei
Verwendung von nur einer Slater-De-
terminante. Ein Fauxpas findet sich bei
der Diskussion der Dichtefunktional-
theorie: Es wird von der Dichte ge-
sprochen, ohne diese jemals definiert zu
haben.

Das Buch enthilt sechs Unterkapi-
tel, in denen Interviews mit Forschern
abgedruckt sind, die wesentlich zum je-
weiligen Gebiet des Kapitels beigetra-
gen haben. Diese Interviews sind inter-
essant und runden das Buch ab.

Nach Bekunden des Autors richtet
sich das Buch an einen sehr breiten
Leserkreis, der sich von den Fachleuten
bis hin zu Studenten im Haupt- oder
Masterstudium erstreckt. Insbesondere
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wird betont, dass der Leser kein Experte
sein muss, um das Buch mit Gewinn
lesen zu konnen. Was die Breite des
Leserkreises angeht, bin ich eher skep-
tisch. Das Buch enthilt so viele Details,
dass ein Experimentalchemiker, der sich
noch nicht viel mit Berechnungen (und
ihren theoretischen Hintergriinden) be-
schiftigt hat, von der Fiille der Details
uiberrollt wird. Da wegen der Detailtiefe
nicht alle Trends und Fehlerquellen
ausfiihrlich diskutiert werden konnen,

werden Leser, die nicht mit den theo-
retischen Hintergriinden vertraut sind,
Schwierigkeiten haben, die dargelegten
Fehlermoglichkeiten soweit zu erfassen,
dass sie vergleichbare Fallen bei eigenen
Rechnungen umgehen konnen. Bei
allen Einschrédnkungen in der Themen-
auswahl sollte trotzdem jede For-
schungsgruppe, die Berechnungen ei-
genstdndig durchfithren will, Zugriff zu
diesem Buch haben, da es eines der
wenigen Biicher ist, die sehr ausfiihrlich
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beschreiben, welche Methode welche
Ergebnisse liefert. Es soll aber nicht
verschwiegen sein, dass das vorliegende
Buch gute Vorabkenntnisse der theore-
tischen Methoden verlangt.
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DOI: 10.1002/ange.200785539

Wiley-VCH BUCH SHOP

genstern

J- Nentwig, M. Kreuder,
K. Margenstern

Lehrprogramm
CHEMIE |

BWILEY-VCH

J. Nentwig / M. Kreuder / K. Mor-

Lehrprogramm Chemie |

Die Klassiker der ,,Hybrid-Program-
mierung® bereits tiber 180 coo Mal
verkauft! Lernprogramm Chemie I:
Anorganische, Allgemeine und Or-
ganische Chemie; Lernprogramm II:
Allgemeine und Organische Chemie.

667 pp, pr, € 39.90
ISBN: 978-3-527-31346-4

chen neuen Beispielen.

ISBN: 978-3-527-30315-1

Online-Bestellung iiber: http://www.wiley-vch.de

Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA - Postfach 10 11 61 - D-69451 Weinheim
Tel: 49 (0) 6201/606-400 - Fax: 49 (0) 6201/606-184 - E-Mail: service@wiley-vch.de

Angew. Chem. 2008, 120, 2374—2375

WILEY-VCH

© 2008 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

H. G. Zachmann [ A. Jiingel
Mathematik fiir Chemiker

Ein unentbehrlicher Begleiter fiir die
Grundvorlesung in Mathematik, der
auch wihrend des gesamten Chemie-
studiums gute Dienste bei allen ma-
thematischen Fragen und Problemen
leistet. Jetzt ergénzt um zwei Kapitel
zur Quantenchemie und mit zahlrei-
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