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In ihrem prégnanten Essay schlagen
die drei Autoren vor, dass man zwei
verschiedene Begriffe zur Charakteri-
sierung der in Computerexperimenten
vorhergesagten ,,Stabilitdt“ verwenden
konnte: ,,viable* und ,fleeting”. Diese
werden sicherlich Eingang in die theo-
retisch-chemische Literatur finden, und
sie werden ferner Experimentatoren

helfen, die Qualitét einer im Computer-
experiment gefundenen Aussage besser
einzuschétzen. Aus diesen Griinden ha-
be ich die Veroffentlichung des Essays
in der Angewandten Chemie unterstiitzt,
um vor allem das Bewusstsein der Nicht-
Fachleute hinsichtlich dieses sehr wich-
tigen Aspekts theoretischer Voraussa-
gen zu schirfen, wobei ich aber allen
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H offmann, Schleyer und Schaefer!
sprechen ein sehr wichtiges Thema in
der Rechenchemie an, das oft (wenn
nicht meistens) nur ungeniigend Auf-
merksamkeit erhilt, ndmlich die Signi-
fikanz berechneter Werte, nicht nur im
technischen und methodologischen Sinn
(Préazision, Genauigkeit) sondern auch
im Sinne ihrer physikalischen und che-
mischen Bedeutung (Stabilitit, realisti-
sches Ziel, etc.).

Computerchemiker sind sich oftmals
dieses Punktes bewusst, meistens jedoch
nicht in gentigend expliziter Form. Mir
gefillt der Vorschlag der Autoren,!" ein
Protokoll einzufithren fiir rechnerge-
stiitzte Forschungsarbeiten, in denen
neue Zielverbindungen zur Synthese
postuliert werden. Dieses Protokoll ver-
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langt z.B., dass iiberpriift werden muss,
ob Molekiile wirklich ausreichend stabil
sind beziiglich der verschiedenen, denk-
baren Dissoziationsmoden und insbe-
sondere ob sie ausreichend inert sind
gegeniiber einer Reihe anderer Verbin-
dungen. Andererseits wird es nicht im-
mer einfach sein, all diese Bedingungen
zu erfiillen und ich glaube nicht, dass
selbige ausnahmslos und streng erzwun-
gen werden sollten. Nicht einmal die
Autoren des hier besprochenen Essays!!!
haben diese Bedingungen immer erfiillt
und dies hat meines Wissens nie zu
Problemen gefiihrt. Auch die Klassifizie-
rung einer Zielverbindung als lebensfé-
hig (,viable*) gegeniiber kurzlebig
(,,fleeting®) ist sehr niitzlich. Ein Proto-
koll konnte einhergehen mit einem Klas-
sifizierungsschema, aus dem der Leser
einfach ableiten kann, welche Aspekte
der ,Lebensfahigkeit der vorhergesag-
ten Molekiile iiberpriift worden sind.
Die Autoren unterstreichen ent-
sprechende Schwichen in der Experi-
mentalchemie, wie z. B. die Genauigkeit
von Rontgenstrukturen. Dieser Punkt
konnte sogar noch etwas stirker betont
werden. Experimentelle ,Tatsachen
sind behaftet mit vielen ernsthaften, in
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Lesern den Essay wéarmstens als Lektiire
empfehlen mochte.
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der Praxis jedoch oft {ibersehenen Pro-
blemen, deren Ursprung sich in der
Ungenauigkeit der verwendeten Tech-
niken findet, oder auch in der Theorie
und den Annahmen, die in die Interpre-
tation der primiren Daten einflie3en.

Auch die Tatsache, dass rechnerge-
stiitzte Forschungsarbeiten durch die
Behandlung von Bindungskonzepten
an Bedeutung gewinnen, konnte etwas
starker hervorgehoben werden. Meiner
Erfahrung nach ist vielen Chemikern
unklar, weshalb theoretische Arbeiten
durch Bindungsanalysen und die Ent-
wicklung von Modellen an Bedeutung
gewinnen.

SchlieBlich halte ich es fiir wichtig,
dass der attraktive und {iiberzeugende
Essay von Hoffmann, Schleyer und
Schaefer!!! seinen Weg zur Leserschaft
der Angewandten Chemie findet.
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