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gelungen. Bedauerlich ist auch, daB Wag- 
niere nicht angibt, wie aus graphischen 
Darstellungen Gleichungen abgeleitet 
werden konnen - Analogien haben ihre 
Grenze. Von wenigen Ausnahmen abgese- 
hen ist dem Autor jedoch ein ausgewoge- 
nes Verhaltnis zwischen dem im Grund- 
lagentext und in den Anhangen dargestell- 
ten Stoff gelungen. 

Der Leser sollte sich auch dariiber im 
klaren sein, wovon dieses Buch nicht han- 
delt. Es geht weder um spezielle Molekule 
noch um Anwendungen, sondern um Pha- 
nomene. Im groRen und ganzen tauchen 
Molekiile im Buch nur uber ihre Symme- 
trieeigenschaften auf, und Anwendungs- 
beispiele dienen ausschliefilich zur Ver- 
anschaulichung. Uber die praktische An- 
wendung von Molekiilen in der nicht- 
linearen Optik kann sich der Leser in 
,,Nonlinear Optical Properties of Mole- 
cules and Crystals" von Zyss und Chemla, 
in ,,Introduction to Nonlinear Optical Ef- 
fects in Molecules and Polymers" von 
Prasad und Williams oder in den zahlrei- 
chen Ubersichtsartikeln zu diesem Thema 
informieren ~ aber lesen Sie Wagnieres 
Buch zuerst! Ebenso ist ,,Introduction to 
Nonlinear Laser Spectroscopy" von 
Levinson und Kano eine empfehlenswerte 
Lekture fur Molekulspektroskopiker. 

,,Linear and Nonlinear Optical Proper- 
ties of Molecules'' ist vergleichsweise 
preiswert und sollte bei jedem im Biicher- 
regal stehen, der auf dem Gebiet der 
nichtlinearen Optik oder der Molekiil- 
spektroskopie von kondensierten Phasen 
arbeitet. Fur Studenten ist das Buch als 
erste Orientierung uber das Thema viel- 
leicht weniger geeignet; wenn es spiiter je- 
doch gilt, sich eine Systematik zur Er- 
klarung und zum Verstandnis optischer 
Effekte in Molekulen zu verschaffen, ist es 
von unschatzbarem Wert. Die Anhdnge 
enthalten eine Fulle wertvoller Formeln 
und Beziehungen und werden sogar dem 
in der linearen Optik erfahrenen Praktiker 
von Nutzen sein. 

Colin Bain 
Physical Chemistry Laboratory 

Oxford University 
Oxford (GroDbritannien) 

Three-Dimensional Chemical Similar- 
ity Searching. (Reihe: Research Stud- 
ies Press.) Von C. Peppervell. Wiley, 
Chichester, 1994. 304 S., geb. 57.50 &. 
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Seit mehr als einem Jahrhundert ver- 
wenden Chemiker zweidimensionale 
Strukturformeln, um chemische Informa- 
tionen festzuhalten. Diese Darstellungsart 

war bisher auch fur die computergestutzte 
Speicherung, Bearbeitung und Abfrage 
von Strukturdaten die wichtigste. Alleine 
die Datenbank der Chemical Abstracts 
umfdijt mehr als zehn Millionen solcher 
Strukturformeln. Obwohl sich diese Dar- 
stellungsweise bisher als sehr niitzlich er- 
wiesen hat, stellt sich heute die Frage, o b  
sie sich nicht uberlebt hat. Zweidimensio- 
nale Formeln sind niimlich fur die Com- 
puterspeicherung ziemlich ungeeignet, 
denn sie miissen im gleichen Format und 
mit der gleichen Orientierung gezeichnet 
werden, damit ein Strukturvergleich uber- 
haupt moglich ist. Der Vergleich von 
Strukturen und die Beurteiluiig ihrer 
Ahnlichkeit ist im vergangenen Jahrzehnt 
sehr wichtig geworden, nachdem man er- 
kannt hatte, daB solche Uiitersuchungen 
im Fruhstadium des Molekiildesigns 
nutzlich sein konnen. Dies gilt besonders 
fur die Planung neuer Pharmacd und 
Agrochemikalien. AuRerdem ist die Be- 
stimmung der Stereochemie oder der Chi- 
ralitat von Molekulen fur viele aktuelle 
Fragen der Chemie wichtig. Es uberrascht 
daher kaum, daB Chemiker sich nun rnit 
Nachdruck mit der dreidimensionalen 
Darstellung von Molekiilen befassen. 

Das vorliegende Buch ist ein wichtiger 
und innovativer Schritt in diese Richtung. 
Es stammt von der Informationsstudien- 
gruppe der Universitlt Sheffeld, die 
nachweislich weltweit bei der Entwick- 
lung neuer Ansatze zur Handhabung drei- 
dimensionaler Strukturdaten am aktiv- 
sten ist. Die Autorin konzentriert sich auf 
die Techniken zur Abfrdge dreidimensio- 
naler Strukturen aus Datenbanken, wobei 
der Schwerpunkt auf der Suche nach 
Ahnlichkeiten liegt. Nachdem sie die Be- 
schrankungen der zweidimensionalen Su- 
che hervorgehoben hat, analysiert die 
Autorin die Einsatzmoglichkeiten und Ef- 
fizienz von vier dreidimensionalen Ahn- 
lichkeitsmethoden, namlich der Distanz- 
verteilungsmethode, der Verwendung 
individueller Abstlnde, der Atomabbil- 
dungsmethode und der Methode der 
groljten gemeinsamen Teilstruktur. Sie 
kommt zum SchluB, daB insgesamt die 
Atomabbildungsmethode die beste ist. 
Dieses Verfahren beruht auf einer lokali- 
sierten Beschreibung der dreidimensiona- 
len Umgebung jedes Atoms in einem Mo- 
lekul. Beim Vergleich zweier Molekule 
werden Atonie mit ahnlicher lokaler Um- 
gebung aufeinander abgebildet, und die 
Ahnlichkeiten zwischen den so abgebilde- 
ten Atomen werden zu einem globalen 
Ma0 fur die Ahnlichkeit der beiden Mole- 
kiile kombiniert. Der Rest des Buchs, ein- 
schlieBlich eines 30seitigen Anhangs mit 
Anwendungsbeispielen, ist der Diskus- 
sion der Atomabbildungsmethode gewid- 

met. Unter anderem betrachtet die Auto- 
rin Wege zur Optimierung der Methode, 
zu ihrer Beschleunigung, und sie erweitert 
Ziele und Anwendungsgebiete der 
Methode. In der Tat kann das Verfahren 
mit entsprechenden Anpassungen nicht 
nur auf relativ kleine Molekule, sondern 
auch auf Makromolekule angewendet 
werden. 

Mit der Vorstellung dieses ganzen 
Stoffs in einem Band erweist die Autorin 
Chemikern aus vielen Gebieten der Che- 
mie einen groRen Dienst. Die Suche nach 
Strukturen ist heute die haufigste Abfra- 
geart bei chemischen Datenbanken, und 
die Nachfrage wird in Zukuiift vermutlich 
deutlich zunehmen. Das vorliegende Buch 
behandelt nicht nur das immer dringliche- 
re Problem der Speicherung und Bearbei- 
tung von dreidimensionalen Daten, son- 
dern zeigt auch, wie Ahnlichkeitsbegriffe 
erfolgreich fur die Suche nach solchen Da- 
ten benutzt werden konnen. Obwohl die 
Methode in ihrer derzeitigen Form die 
Datenflut sehr groljer Datenbanken nicht 
bewaltigen kann, ist sie doch fur mittel- 
groBe Datenbanken mit bis zu 50000 
Strukturen geeignet. Auljerdem werden 
neue Entwicklungen, an denen zur Zeit 
gedrbeitet wird, diese Grenze in naher Zu- 
kunft zweifellos deutlich hinausschieben. 
Die Atomabbildungsmethode hat viele 
Anwendungsmoglichkeiten uiid wird vor 
allem im Bereich des Molekuldesigns ein- 
gesetzt werden. Der Autorin gebuhrt 
Dank dafiir, daR sie einen so niitzlichen 
und bundigen Fuhrer zu diesem sich rdsch 
veriinderndem Gebiet geschrieben hat. 

Dennis H.  Rouvrap 
University of Georgia 

Athens, G A  (USA) 

Structure and Properties of Polymers. 
(Reihe: Materials Science and Tech- 
nology, Vol. 12.) Herausgegeben von 
E. L. Thomas. VCH Verlagsgesell- 
schaft, Weinheim/VCH Publishers, 
New York, 1993. 786S., geb. 
430.00 DM/325.00 $. - ISBN 3-527- 
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Der vorliegende Band ist Teil einer Se- 
rie, die ein breites Spektrum der Material- 
wissenschaften abdeckt. Die Serie ist als 
Nachschlagewerk sowie zum systemati- 
schen Studieren gedacht. Dabei sol1 jedes 
Kapitel so umfangreich sein. daR es aus- 
fiihrlicher als eine Enzyklopadie, jedoch 
kompakter als eine Monographie ist. Die 
Serie ist an eine breite Leserschicht gerich- 
tet und eignet sich auch, um sich einen 
Uberblick uber neuere Entwicklungen auf 
einem Nachbargebiet zu verschaffen. 
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BUCHER 
Ein enorm weites Spektrum uberdek- 

kend, gibt das Buch einen Uberblick uber 
die Teilgebiete der modernen Polymer- 
physik. In 13 Kapiteln werden die Gebiete 
Struktur, elastische, viskoelastische und 
rheologische Eigenschaften sowie dielek- 
trische und optische Eigenschaften behan- 
delt. Drei weitere Kapitel berichten uber 
hochfeste Polymerfasern, polymere Ober- 
flachen und Grenzschichten mit anderen 
Materialien sowie RiBbildung und Bruch- 
verhalten von Polymeren. 

Den Anfang macht ein Kapitel von L. J. 
Fetters und E. L. Thomas iiber die Syn- 
these von Modellpolymeren, das auch die 
neueste Literatur auf diesem Gebiet be- 
riicksichtigt. Das zweite Kapitel (F. T. 
Gentile und U. W. Suter), das sich mit 
amorphen Polymeren beschaftigt, gibt ei- 
nen guten Uberblick iiber Strukturmodel- 
le (static atomistic modeling), insbesonde- 
re wird das von Theodoru und Suter 
vorgeschlagene Modell ausfiihrlich be- 
schrieben. Ferner wird die Diffusion von 
kleinen Molekiilen in Polymeren im Glas- 
zustand behandelt. Besonders gefallt mir 
das Kapitel uber die Struktur von poly- 
meren Einkristallen (B. Lotz und J. C. 
Wittmann), das nahezu alle Aspekte der 
Entstehung, Struktur und Eigenschaften 
von Einkristallen his hin zu deren Defor- 
mation enthalt. Zwar werden die experi- 
mentellen Methoden zur Untersuchung 
polymerer Einkristalle nur gestreift, aber 
das Kapitel ist trotzdem eine Fundgrube 
fur den interessierten Leser. Anders das 
folgende Kapitel uber Kristallisation und 
Morphologie (P. J. Barham). Hier neh- 
men die experimentellen Methoden 
(Streumethoden, Mikroskopie, Spektro- 
skopie, Kalorimetrie) einen breiteren 
Raum ein, ohne da13 die Grundlagen 
(Keimbildung und Kristallisation, Struk- 
turtypen, Modelle) zu kurz kommen. 
Fliissigkristalline Polymere, die heute von 
besonderem Interesse sind, werden im 
fiinften Kapitel behandelt (M. Ballauff) . 
Das Kapitel ist sehr verstandlich geschrie- 
hen und liest sich wie enie Einfuhrung in 
die Physik der LC-Polymere. Kapitel6 
behandelt die Struktur von polymeren 
Blends (T. Hashimoto). Natiirlich kann 
auf 41 Seiten keine erschopfende Behand- 
lung dieses sehr umfangreichen Gebiets 
erwartet werden, dennoch bleibt der Text 
nicht nur an der Oberflache. Phasendia- 
gramme, Formierung der Mikrophasen 
und spinodale Entmischung in Zweikom- 
ponentensystemen werden ausreichend 
dargestellt und diskutiert. 

Es folgen einige Kapitel, die sich im we- 
sentlichen rnit der Mechanik von Polyme- 
ren befassen: ,,Elastic Properties of 
Crystalline Polymers" (D. T. Grubb), 
,,Rubber Elasticity" (R. Ullmann), .,Visco- 

elastic and Rheological Properties" (M. 
Doi) und ,,Plastic Deformation of Poly- 
mers" (B. Christ). Zusammen mit den 
Kapiteln ,,High Performance Polynier 
Fibres" (H. Jiang, W W. Adams und 
R. K. Eby) und ,,Crazing and Fracture of 
Polymers" (I. Narisawa und A. F. Yee) 
vermitteln diese Beitrage weit mehr als ei- 
nen Uberblick iiber dieses wichtige Gebiet 
der Polymerphysik. Sowohl Grundlagen 
als auch Menmethoden und Modelle wie 
das mechanische Modell von Takayanagi, 
das Mooney-Rivlin-Modell der Gummi- 
elastizitit und das Rouse-Modell werden 
ausfiihrlich behandelt. 

Sehr inhaltsreich, aber doch flussig zu 
lesen sind die beiden Kapitel iiber dielek- 
trische (G. Williams) und optische (W. 
Knoll) Eigenschaften von Polymeren ; 
letzteres streift auch die modernen Gebie- 
te optische Leiter und Optoelektronik. 
Das Kapitel ,,Polymer Surfaces and Inter- 
faces with other Materials" (M. Tirrell 
und E. E. Parsonage) kann, wie die Au- 
toren selbst schreiben, nicht alle Aspekte 
dieses weiten Gebiets behandeln. Es kon- 
zentriert sich auf feste Polymere und IaBt 
z.B. Wechselwirkungen mit Losungsmit- 
teln, Adsorbatoberflachen und Quel- 
lungsphanomene aus. 

Insgesamt ist festzustellen, da13 die Au- 
toren nur selten ins Detail gehen. Das mag 
der bedauern, der sich in ein spezielles Ge- 
biet griindlich einarbeiten will, es erspart 
jedoch dem Leser, der sich einen Uber- 
blick verschaffen will, Iangliche Ableitun- 
gen. Trotz der insgesamt 22 Autoren ist 
der Band erstaunlich homogen; die ord- 
nende Hand des Herausgebers ist iiberall 
zu spiiren. Das Buch ist nicht nur Fach- 
leuten zu empfehlen, sondern ohne Zwei- 
fel auch interessierten Studenten, beson- 
ders Diplomanden und Doktoranden der 
Polymerphysik. 

Structure Property Relations in Poly- 
mers. Spectroscopy and Performance. 
(Reihe: Advances in Chemistry, 
Vol. 236.) Herausgegeben von M .  U. 
Urban und C. D. Craver. ACS, Wash- 
ington, D.C., 1993. 832 S., geb. 

Dieses Buch enthalt ausgewahlte Bei- 
trdge iiber Fourier-Transform(FT)-Infrd- 
rot-, FT-Raman- und Fluoreszenzspek- 
troskopie sowie Massenspektrometrie 
von Polymeren des ,,200th National 
Meeting of the American Chemical Socie- 
ty" in Washington, D.C., 1991. Im Vor- 
wort erhebt es den Anspruch, eine Brucke 
zwischen den molekularen Daten, die den 
genannten spektroskopischen Methoden 
zuganglich sind, und spezifischen makro- 
skopischen Eigenschaften zu schlagen. Es 

139.95 $. - ISBN 0-8412-2525-7 

wendet sich an Einsteiger in das Feld der 
Polymer-Spektroskopie, aber auch an er- 
fahrene Spezialisten. Ein ehrgeiziges Pro- 
jekt, das, wie ich meine, in einigen Ab- 
schnitten recht gut gelungen ist. 

Die insgesamt 35 Beitrage sind in sechs 
Kapitel aufgeteilt, die das Buch nicht nur 
thematisch ordnen, sondern ihm an eini- 
gen Stellen einen monographieahnlichen 
Charakter geben. 

Das erste Kapitel iiber fundamentale 
Konzepte der Spektroskopie von Polyme- 
ren behandelt die Grundlagen und neu- 
eren Entwicklungen der Methoden 
FT-lnfrarot- und -Raman-Spektrosko- 
pie, Fluoreszenzspektroskopie und Mas- 
senspektrometrie. Gedacht als Einfiih- 
rung in die Prinzipien der jeweiligen 
Technik, enthalt es bereits einige neuere 
Entwicklungen wie die Anwendung multi- 
variater Datenverarbeitung auf dem Ge- 
biet der Polymeranalyse. 

Die folgenden Kapitel behandeln die 
Anwendung der vorgestellten Methoden 
auf polymerphysikalische Probleme, so 
auch das zweite Kapitel, das sich rnit kri- 
stallinen Polymeren und Copolymeren be- 
schiftigt. Interne und longitudinale Mo- 
den des Raman-Spektrums lassen sich zur 
strukturellen Analyse kristalliner polyme- 
rer oder topotaktischer Anderungen wah- 
rend der Festkorperpolymerisation ver- 
wenden. Ferner werden interessante 
Ergebnisse der FTIR-Spektroskopie zur 
Analyse des Phasenverhaltens und zum 
Studium der molekularen Wechselwir- 
kung von Polymerblends vorgestellt. Die 
Anwendbarkeit der nahen IR-Spektro- 
skopie fur die qualitative Analyse von 25 
Thermoplasten wird von H. E. Howell 
und J. R. Davis diskutiert. 

Das dritte Kapitel behandelt polymere 
Oberflachen und Grenzflachen. Unter- 
sucht und diskutiert werden die Rolle von 
oberflachenaktiven Substanzen fur die 
Latex-Technik und Messungen an dicken 
Filmen. Fur sehr interessant hake ich den 
Beitrag von L. J. Fina iiber Gradienten- 
modeling an Polymeroberflachen. Bemer- 
kenswert ist auch ein Artikel von M. B. 
Mitchell uber Methode und Anwendung 
von Diffuse-Reflectance-Infrared-Fourier- 
Transform(DR1FT)-Messungen. Coatings 
spielen eine immer groljere Rolle in der 
Kunststofftechnik; der Beitrag von M. 
Claybourn und P. H. Turner uber FTTR- 
und FT-Raman-Messungen an Coatings 
ist daher lesenswert. Ferner werden FT- 
Raman-Untersuchungen an Farben be- 
schrieben sowie die Aufnahme von Ra- 
man-Spektren wahrend der Emulsions- 
Polymerisation. 

Acht Beitrage finden sich im Kapitel 
iiber spektroskopische Studien an Poly- 
meren in Losung und polymeren Netz- 
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