i \\ \ Density Functional

& y  Theory
- : Bevor man eine Reise in ein
fremdes Land antritt, ist es
ratsam, einen Reisefiihrer zu lesen.
In diesem Sinne konnten 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 , Reisefiihrer* in das Land
der Dichtefunktionale und einen kurzen Leifaden
fiir ,,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 spiter ist dieses Gebiet
eine sprudelnde Quelle von zahlreichen Funktio-
nalen, mit deren Hilfe die Elektronenstrukturen
grofler, komplexer Systeme mehr oder weniger
genau berechnet werden kénnen.

Kiinftige 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 ,kiinftige“, weil sich das vorliegende Buch
eindeutig an Neulinge und nicht an héufige Besu-
cher des DFT-Lands oder gar Einheimische richtet.
Ein Grund fiir den Kauf ist, dass dieses Buch leicht
zu lesen ist und als ,,Uberlebensausriistung“ den
Reisenden genug Selbstvertrauen gibt, ausgestattet
mit dem notigen 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 Ubungen
enthilt, deren Bearbeitung die Reise erleichtert.
Die Beschreibungen sind aktuell, enthalten auch
moderne Entwicklungen wie die Dispersions-
wechselwirkungen und die Ab-initio-Molekiildy-
namik, der ein ganzes Kapitel gewidmet ist.
Themen wie die Theorie des Ubergangszustands
und die Schwingungsanalyse, die nicht gerade DFT-
spezifisch, aber fiir jede Elektronenstrukturbe-
schreibung ziemlich wichtig sind, werden ebenfalls
ausfiihrlich erortert. Ein weiterer Grund, diese
Einfiihrung zu kaufen, hangt damit zusammen, dass
das DFT-Land in zwei Hauptregionen geteilt ist: in
das ,,Hochland*“ mit den hohen Bergen und tiefen
Télern der Molekiille und Komplexe sowie das
,Flachland“ mit einer sanfteren, gleichmiBigen
Landschaft der periodischen Festkorpersysteme.
Ein exzellenter aktueller Reisefithrer durch das
,Hochland“ ist mit dem Buch von Koch und
Holthausen bereits auf dem Markt, aber iiber das
»,Flachland“, das in dem vorliegenden Buch
schwerpunktmifig beschrieben wird, sind nur
altere Berichte erhéltlich.

Das einzige groBere Problem der vorliegenden
DFT-Einfithrung beruht darauf, dass die Autoren
auch grundlegende Informationen iiber benach-
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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
enttduschend. So ist ihre Einfiihrung in die Har-
tree-Fock-Methode dermaBlen auf die DFT-Me-
thodik ausgerichtet, dass die in Abschnitt 1.6 pra-
sentierten Grundgleichungen nicht ganz korrekt
sind.

Trotz dieses Kritikpunkts ist das Buch fiir Stu-
dierende und Wissenschaftler, die sich mit der DFT
befassen wollen, eine sehr niitzliche aktuelle Ein-
fiilhrung. Das Gebiet der DFT, und besonders die
Anwendung auf Festkorpersysteme, wird ausge-
zeichnet beschrieben.
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Eine Einfithrung in die Chemie
der hochenergetischen Materialien

versprechen Titel und Inhalt des Buchs
von Thomas Klapotke. In der Tat ist das
Buch eine Art ,Missing Link“, seit iiber 60
Jahren die erste in deutscher Sprache erschie-
nene Monographie und Fachbuch iiber Chemie und
Eigenschaften von Treib- und Explosivstoffen,
wenn man von der Enzyklopidie iiber Explosiv-
stoffe, die von Meyer und Kohler im Fiinfjahres-
rhythmus aufgelegt wird, und den Biichern von
H. W. Kohler iiber Raketenfesttreibstoffe (Giradet
Verlag, 1972) absieht.

In 13 Kapiteln stellt das Buch die Grundlagen
wie Geschichte, Aufteilung, Unterscheidung und
Klassifizierung von explosionsfihigen und explosi-
onsgefahrlichen Stoffen, die nach ASTM-Regeln
gebriuchliche Bezeichnung ,.energetischer Stoff*
oder ,Material“, sowie die weitere Unterteilung in
primdre und sekundidre Explosivstoffe, Treibla-
dungspulver, Raketentreibstoffe und Pyrotechnika
dar. Neben den aktuell eingesetzten Stoffen und
Verbindungen werden Abbrand, Deflagration und
Detonation, Detonationsgeschwindigkeit und
-druck, Explosionswédrme und Berthelotsches Pro-
dukt, spezifische Energie und spezifischer Impuls,
charakteristische Geschwindigkeit und Schub als
charakteristische Abbrand- und Wirkungsparame-
ter beschrieben. Pyrotechnika fiir Licht- und Wir-
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