
Density Functional
Theory

Bevor man eine Reise in ein
fremdes Land antritt, ist es

ratsam, einen Reisef�hrer zu lesen.
In diesem Sinne k�nnten Interessierte,

die sich in das Reich der Dichtefunktio-
naltheorie (DFT) begeben wollen, das Buch

von D. Sholl und J. Steckel zu Rate ziehen. Die
Autoren bieten einen „Reisef�hrer“ in das Land
der Dichtefunktionale und einen kurzen Leifaden
f�r „Quantenchemie-Touristen“, wie sie es nennen,
an. Bis zur Entdeckung durch Kohn und Hohen-
berg in den 1960er Jahren war die DFT „Terra in-
cognita“. Mehr als 40 Jahre sp�ter ist dieses Gebiet
eine sprudelnde Quelle von zahlreichen Funktio-
nalen, mit deren Hilfe die Elektronenstrukturen
großer, komplexer Systeme mehr oder weniger
genau berechnet werden k�nnen.

K�nftige DFT-Reisende werden sich vermut-
lich fragen, warum sie gerade dieses Buch kaufen
sollen, wenn bereits mehrere andere Leitfaden
angeboten werden. Ich betone hier die Bezeich-
nung „k�nftige“, weil sich das vorliegende Buch
eindeutig an Neulinge und nicht an h�ufige Besu-
cher des DFT-Lands oder gar Einheimische richtet.
Ein Grund f�r den Kauf ist, dass dieses Buch leicht
zu lesen ist und als „�berlebensausr�stung“ den
Reisenden genug Selbstvertrauen gibt, ausgestattet
mit dem n�tigen Grundwissen, eine Reise ins DFT-
Land zu wagen. Sehr vorteilhaft an diesem Leitfa-
den ist, dass er viele praktische Beispiele aus dem
Leben im DFT-Land beschreibt und �bungen
enth�lt, deren Bearbeitung die Reise erleichtert.
Die Beschreibungen sind aktuell, enthalten auch
moderne Entwicklungen wie die Dispersions-
wechselwirkungen und die Ab-initio-Molek�ldy-
namik, der ein ganzes Kapitel gewidmet ist.
Themen wie die Theorie des �bergangszustands
und die Schwingungsanalyse, die nicht gerade DFT-
spezifisch, aber f�r jede Elektronenstrukturbe-
schreibung ziemlich wichtig sind, werden ebenfalls
ausf�hrlich er�rtert. Ein weiterer Grund, diese
Einf�hrung zu kaufen, h�ngt damit zusammen, dass
das DFT-Land in zwei Hauptregionen geteilt ist: in
das „Hochland“ mit den hohen Bergen und tiefen
T�lern der Molek�le und Komplexe sowie das
„Flachland“ mit einer sanfteren, gleichm�ßigen
Landschaft der periodischen Festk�rpersysteme.
Ein exzellenter aktueller Reisef�hrer durch das
„Hochland“ ist mit dem Buch von Koch und
Holthausen bereits auf dem Markt, aber �ber das
„Flachland“, das in dem vorliegenden Buch
schwerpunktm�ßig beschrieben wird, sind nur
�ltere Berichte erh�ltlich.

Das einzige gr�ßere Problem der vorliegenden
DFT-Einf�hrung beruht darauf, dass die Autoren
auch grundlegende Informationen �ber benach-

barte Gebiete wie Hartree-Fock- und andere Me-
thoden, die auf der Wellengleichung beruhen, zu
liefern versuchen. Hier begeben sie sich aber in
Gebiete, die sie weit weniger erforscht haben als
das DFT-Land, und das Ergebnis ist leider etwas
entt�uschend. So ist ihre Einf�hrung in die Har-
tree-Fock-Methode dermaßen auf die DFT-Me-
thodik ausgerichtet, dass die in Abschnitt 1.6 pr�-
sentierten Grundgleichungen nicht ganz korrekt
sind.

Trotz dieses Kritikpunkts ist das Buch f�r Stu-
dierende und Wissenschaftler, die sich mit der DFT
befassen wollen, eine sehr n�tzliche aktuelle Ein-
f�hrung. Das Gebiet der DFT, und besonders die
Anwendung auf Festk�rpersysteme, wird ausge-
zeichnet beschrieben.
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Eine Einf�hrung in die Chemie
der hochenergetischen Materialien

versprechen Titel und Inhalt des Buchs
von Thomas Klap�tke. In der Tat ist das

Buch eine Art „Missing Link“, seit �ber 60
Jahren die erste in deutscher Sprache erschie-

nene Monographie und Fachbuch �ber Chemie und
Eigenschaften von Treib- und Explosivstoffen,
wenn man von der Enzyklop�die �ber Explosiv-
stoffe, die von Meyer und K�hler im F�nfjahres-
rhythmus aufgelegt wird, und den B�chern von
H. W. K�hler �ber Raketenfesttreibstoffe (Giradet
Verlag, 1972) absieht.

In 13 Kapiteln stellt das Buch die Grundlagen
wie Geschichte, Aufteilung, Unterscheidung und
Klassifizierung von explosionsf�higen und explosi-
onsgef�hrlichen Stoffen, die nach ASTM-Regeln
gebr�uchliche Bezeichnung „energetischer Stoff“
oder „Material“, sowie die weitere Unterteilung in
prim�re und sekund�re Explosivstoffe, Treibla-
dungspulver, Raketentreibstoffe und Pyrotechnika
dar. Neben den aktuell eingesetzten Stoffen und
Verbindungen werden Abbrand, Deflagration und
Detonation, Detonationsgeschwindigkeit und
-druck, Explosionsw�rme und Berthelotsches Pro-
dukt, spezifische Energie und spezifischer Impuls,
charakteristische Geschwindigkeit und Schub als
charakteristische Abbrand- und Wirkungsparame-
ter beschrieben. Pyrotechnika f�r Licht- und W�r-
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meerzeugung, Nebelerzeugung oder Strahlungs-
emission von Flare-S�tzen f�r infrarote Scheinziele
und „Decoys“ sind zum Teil ausf�hrlicher darge-
stellt. In Bezug zur Anwendung wird vor allem die
Empfindlichkeit und Toxizit�t der energetischen
Materialien beschrieben und deren Verbesserung
als Zielrichtung f�r neue Entwicklungen geb�h-
rend vertreten.

Ein großes Kapitel �ber Thermodynamik fasst
die wichtigsten Leistungsparameter der energeti-
schen Reaktion und ihre Berechnung �ber ther-
modynamische Datenbanken zusammen. Die Tests
auf chemische Stabilit�t, Empfindlichkeit und
Verwundbarkeit energetischer Materialien werden
ebenso ber�cksichtigt, wie die Wirkungsweise von
Hohlladungen und die Methoden zur Messung der
Detonationsgeschwindigkeit.

Das Buch w�re nicht von Professor Klap�tke,
wenn es nicht auch zukunftsweisende Kapitel �ber
das Design energetischer Materialien enthielte.
Stickstoffreiche Verbindungen, Tetrazole, Tetrazi-
ne, Trinitroethyl- und Polystickstoffverbindungen
werden in Bezug auf thermodynamische Vorteile,
Synthesen, Eigenschaften und m�gliche Anwen-
dungen beschrieben, und im Anhang finden sich als
Erg�nzung zwei Tabellen �ber Bildungsenthalpien
und Molvolumina. Drei kleinere Kapitel �ber den
sicheren Umgang und die wichtigsten Synthesety-
pen energetischer Stoffe, verbunden mit einer Liste
im Anhang, und verwandte Themen, darunter
„Fuel Air Explosives“ und thermobare Waffen
schließen den textlichen Teil des Buchs ab. Eine
umfangreiche und hoch aktuelle Literaturliste, die

wichtigsten Fachausdr�cke und Abk�rzungen in
deutscher und englischer Sprache sind eine wert-
volle Erg�nzung.

Professor Klap�tke hat ein Kompendium vor-
gelegt, das in kurz gefasster, leicht zu lesender und
verst�ndlicher Form einen �berblick �ber das
Spektrum der Explosivstoffe und energetischen
Materialien vermittelt. Das Buch kann junge Stu-
denten und interessierte Laien in kurzer Zeit in das
Fachgebiet einf�hren. Der Fachmann wird gerade
in den ersten Kapiteln Ungenauigkeiten in der
Beschreibung technischer Eigenschaften finden
und eventuell ein Kapitel �ber Zusammensetzung,
Verarbeitung und physikalische Eigenschaften
moderner kunststoffgebundener Sprengstoffe und
Treibmittel vermissen. Er wird entsch�digt durch
die Kapitel �ber zuk�nftige Entwicklungen und
Ziele energetischer Materialien, z. B. die Be-
schreibung neuer stickstoffreicher Verbindungen.

Der heutigen Zeit angepasst, stellt das Buch auf
186 Seiten eine kurze und gelungene Einf�hrung in
das Gebiet der Treib- und Explosivstoffe dar. Es
d�rfte f�r interessierte Laien, junge Chemiker und
Ingenieure ebenso wie f�r Fachleute eine interes-
sante Bereicherung des Literatur- und Wissens-
spektrums darstellen.
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