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Mindestens 90% der Materia-
lien, die f�r uns Menschen im

t�glichen Gebrauch n�tzlich sind,
sind Feststoffe. Deshalb gehçrt es zu

den vorrangigen Aufgaben der modernen
Festkçrperforschung, die theoretischen

Grundlagen der wichtigsten Eigenschaften fester
Stoffe zu erleuchten, Modelle zu entwickeln und
das Verhalten von noch nicht synthetisierten
Feststoffen vorauszusagen oder zumindest zu
erkl�ren. Eine stille Revolution fand in diesem
Forschungsgebiet statt, als immer leistungsf�hi-
gere Computer zur Verf�gung standen. In den
1980er Jahren ermçglichte Gaussian, ein Com-
puterprogramm f�r Ab-initio-Rechnungen mit
isolierten Molek�len, die umfangreiche An-
wendung quantenmechanischer Methoden in den
Berechnungen molekularer Systeme. Die mitt-
lerweile f�r die Berechnung von Eigenschaften
organischer und anorganischer Feststoffe vor-
handenen, in der Regel auf der Dichtefunk-
tionaltheorie basierenden Codes sind verwendet
worden, um die Eigenschaften von Millionen
von Materialien zu modellieren. Angesichts der
Vereinfachungen und Annahmen in der zu-
grundeliegenden Theorie wurde dabei oft eine
erstaunliche Genauigkeit erzielt. Sogar uner-
fahrene Chemiker kçnnen heute Materialien
theoretisch analysieren, modellieren und deren
Eigenschaften vorhersagen. Aber verstehen sie
auch die Grundlagen? Chemiker und Materi-
alwissenschaftler nutzen Computerprogramme,
die von Physikern erstellt wurden. F�r sie sind
diese Programme, wie auch im Fall von
Gaussian, Blackboxes, die auf irgendeine Weise
Ergebnisse liefern. Das Verst�ndnis des wich-
tigen Konzepts der Bandstrukturtheorie des
reziproken Raums bereitet Chemikern, die mit
ihren atomaren Spielzeugen ja im realen Raum
spielen, mit die grçßten Schwierigkeiten. Die
Komplexit�t der Bandstrukturen der meisten
realen Materialien spiegelt sich in dem Gewirr
von B�ndern, die sich fast unberechenbar wie
Spaghetti zwischen verschiedenen k-Punkten
erstrecken, wieder. Wer hat die Geduld, ein
Spaghettigericht zu sich zu nehmen, indem er
ein Spaghetto nach dem anderen isst?

Das vorliegende Buch hilft dabei, das Mahl zu
genießen. Mit �hnlich ausgezeichneten didakti-
schen F�higkeiten ausgestattet wie R. Hoffmann, J.
Goodenough, J. K. Burdett, M.-H. Whangbo und
andere erkl�ren die Autoren geduldig die Band-

strukturen von Feststoffen und ihre N�tzlichkeit,
indem sie auf ihre Darstellung im realen Raum, die
Kristallorbitale, n�her eingehen. Die dabei ver-
wendeten theoretischen Konzepte, n�mlich die
Molek�lorbitaltheorie (MO-Theorie) und die er-
weiterte H�ckel-Theorie, gehçren zu der Grund-
ausbildung junger Chemiker. Die MO-Theorie ist
auf molekularer Ebene ziemlich verst�ndlich und
wird deshalb zur ein-, zwei- und dreidimensionalen
Beschreibung von Kristallmodellen verwendet.
Das Verst�ndnis wird langsam aufgebaut. Oft
werden komplexe Systeme zun�chst in molekulare
Fragmente oder funktionelle Gruppen zerlegt.
Anschließend wird erl�utert, wie ihre symmetrie-
adaptierten Orbitale miteinander wechselwirken.
Wer sich mit der Darstellung von Atom- und Mo-
lek�lorbitalen auskennt, hat einen Vorteil: Er er-
kennt schnell die Zusammenh�nge und kann in
kurzer Zeit das Verhalten eines chemischen Sys-
tems absch�tzen.

Die Autoren haben nach der Devise „Eine gute
Abbildung kann mehrere Seiten Text ersetzen“
gehandelt. Ihr Buch enth�lt viele anschauliche
Abbildungen, typischerweise zwei pro Seite, und
mehrere lehrreiche �bungen am Ende jedes Ka-
pitels.

Das Buch ist ein Beispiel qualitativen Denkens
im Zeitalter der quantenchemischen Rechnungen.
Meines Erachtens h�tten Beschreibungen semi-
quantitativer Analysen, z.B. der Analyse der Be-
ziehung zwischen partiellen Zustandsdichten eines
Systems und den Elektronegativit�ten der betei-
ligten Elemente, die Qualit�t des Buchs noch ge-
steigert. Darstellungen der Bandendispersion ent-
lang verschiedener Richtungen im k-Raum in
Bezug auf Wechselwirkungen zwischen den Ele-
mentarzellen in verschiedenen Richtungen w�ren
ebenfalls sehr n�tzlich gewesen. Ferner kçnnten
einige Leser einwenden, dass die „Crystal-Orbital-
Overlap-Population“-Methode nicht angemessen
behandelt wird und ein Vergleich der Bandstruk-
turen mit den Zustandsdichten verwandter Syste-
me sehr aufschlussreich gewesen w�re. Diese Kri-
tiken kçnnten in der n�chsten Ausgabe ber�ck-
sichtigt werden. Die aktuelle Ausgabe ist dennoch
ein großartiges Werk, ein didaktisch wertvolles
Buch. Die Hochschullehrer sollten die Studieren-
den fragen, ob sie dieses „Spaghettigericht“ ge-
nossen haben. Sie werden mit Sicherheit eine po-
sitive Antwort erhalten.
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