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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. 
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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. 
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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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