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... aber ohne Chemie ist alles nichts

Designing the Molecular World. Chem-
istry at the Frontier. Von P. Ball.
Princeton University Press, Prince-
ton, 1994, 3768S., geb. 29958. -
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Es wurde hohe Zeit, da3 dieses Buch
geschrieben wurde. Chemische Forschung
und Anwendung ih-
rer Ergebnisse ern- [EESIEEETTR I

ten in der Offent- EYNIRSMIANY!
lichkeit fast nur W pulbassiress
noch abfillige Kri- Wi HJ“"’ L
tik, und sogar Che- ﬁ’:’,w' o
miker sind der An- -
sicht, die Forschung
sei abgegrast, und
es sei nichts wesent-
lich neues mehr zu
erwarten. Da wirkt
dieses Buch wie eine frische, reinigende
Brise und riickt das Bild von der Chemie
wieder zurecht. Philip Ball beschreibt um-
fassend die Ergebnisse der jiingsten che-
mischen Forschung. Viele der beschriebe-
nen Begriffe hat es 1960 noch nicht
gegeben. Kein groBies Thema, das die Uni-
versititen bewegt hat, wird ausgelassen:
Flash-Photolyse und Lasertechnik zur
Aufklarung von Reaktionsmechanismen
und molekularen Strukturen; Quasikri-
stalle, interpenetrierende Netzwerke, die
Chemie des Lebens und der Selbstorgani-
sation von Molekiilen, Kronenether, Ki-
figstrukturen, Amphiphile usw. Ein Buch,
wie es bisher noch keines gab!

Es sei auch geeignet fiir Leser ohne wis-
senschaftliche Ausbildung, wird im Klap-
pentext behauptet. Das scheint mir zu op-
timistisch, denn Ball stiirmt mit Sieben-
Meilen-Stiefeln von Rutherfords Atom-
modell bis an die Grenzen der neuesten
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Forschung. Kein Laie wird ihm da folgen
konnen. Doch fiir den Naturwissenschaft-
ler und fiir jeden mit naturwissenschaftli-
cher Vorbildung sollte das Buch zur
Pflichtlektitre werden. Aber keine Angst
vor der ,,Pflicht* — schon nach den ersten
Seiten wird die Lektiire zum Vergniigen.
Der aktive, packende Stil des Autors, der
auch ,,Ich-Sitze* nicht scheut, und die
itbersichtlich aufgebauten Sitze erkliren
selbst die kompliziertesten Zusammen-
hénge auf verstdndliche Weise. (Eine Her-
ausforderung iibrigens fiir die deutsche
Ubersetzung, auf die wir hoffentlich nicht
mehr lange warten miissen.)*

Erginzt wird der Text von vorbildli-
chen Graphiken und Bildern, die zusam-
men mit den prézisen und ausfithrlichen
Legenden eigene kleine Abschnitte bilden,
die sogar ohne den Text schon verstind-
lich sind. Hier hat ein wissenschaftlicher
Redakteur alle seine Erfahrungen einge-
bracht. Man sollte Philip Ball unbedingt
ermuntern, diesem ersten Buch weitere
folgen zu lassen. Das Buch gehort vor al-
lem in die Hand eines jeden Lehrers, vom
Universitdtsprofessor bis zum Studienrat,
damit etwas von der Begeisterung iiber
das Buch und die moderne Forschung auf
Studenten und Schiiler {ibergeht. Mir hat
besonders das Kapitel ,,Caught in the Act,
Watching Atoms Dance* gefallen, weil es
anschaulich macht, daB all die Vorstellun-
gen von Ubergangszustinden, die sich
friihere Generationen machten, um Reak-
tionsmechanismen zu verstehen, keine
bloBen gedanklichen Hilfsmittel waren,
sondern daB} sie tatsdchlich in der Natur
existieren, daB3 man sie sehen, fast anfas-
sen kann. Eine bedeutsame Entwicklung
auch fir Erkenntnistheoretiker!

Wer bisher Schwierigkeiten hatte, Frak-
tale und die Chaostheorie zu verstehen,
dem wird mit diesem Buch geholfen, und
er wird sich nach der Lektiire fragen, was
daran eigentlich so schwierig war. Natiir-
lich fehlt das Kapitel iiber die Chemie der
Atmosphdre und ihre anthropogenen Be-
lastungen nicht, und wieder wird deutlich,
daB es die Wissenschaftler waren, die die
Probleme erkannt, ihre Ursachen er-

[*] Eine deutsche Ubersetzung dieses Buches wird bei
der VCH Verlagsgesellschaft, Weinheim, voraus-
sichtlich im Friihjahr 1996 erscheinen.
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forscht und beschrieben und auch Lo-
sungsmoglichkeiten vorgeschlagen hatten,
lange bevor sich die Politiker mit der Pro-
blematik befaBten.

Ball versucht, Briicken zu schlagen zwi-
schen der Chemie und der Informations-
technik, der Mikroelektronik, der Unter-
haltungselektronik, dem Videorecorder,
dem Farbfernseher, der Nachrichtentech-
nik, dem Geritebau. Man kénnte sich
wiinschen, daB er alle diese Zusammenhéin-
ge noch mehr vertieft und das Buch damit
noch lebensndher gemacht hitte, aber sie
sind ausreichend skizziert, so dal man am
Ende des Buches iiberzeugt ist: ,,Nicht al-
les ist Chemie, aber ohne Chemie ist alles
nichts*,

Rudolf Fahnenstich
Mémbris

Computer Simulations of Biomolecu-
lar Systems. Theoretical and Experi-
mental Applications. Vol. 2. Heraus-
gegeben von W. FE van Gunsteren,
P. K. Weiner und A.J Wilkinson.
ESCOM, Leiden (NL), 1993. 589 S.,
geb. 41500 hfl. — ISBN 90-72199
15-4

Als vor etwa 18 Jahren J. A. McCam-
mon, B.R. Gelin und M. Karplus die
erste Mokekiildynamiksimulation eines
Proteins verdffentlichten (Nature 1977,
267, 585), war das Bild, das man sich von
biologischen Makromolekiillen machte,
eher das von starren Korpern. Rontgen-
strukturanalytisch hatte man die atomare
Struktur mehrerer Proteine und der DNA
bestimmen koénnen. Die Ergebnisse wur-
den als starre Drahtmodelle dargestellt.
Die Dynamik, die bei allen biologischen
Prozessen eine entscheidende Rolle spielt,
entzog sich — und entzieht sich — der direk-
ten Beobachtung im Experiment, zumin-
dest in atomarer Auflosung. Anhand
der ersten Molekiildynamikrechnungen
konnte man nun die Molekiilbewegungen
wie im Film mitverfolgen. Die Rechnun-
gen waren auf verhéltnismaBig kleine Mo-
lekiile beschriankt, und die simulierten
Zeiten waren sehr kurz (im Bereich von
Pikosekunden). Dennoch trugen die Si-
mulationen entscheidend dazu bei, das
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von den Drahtmodellen gepragte Denken
zu verdndern.

Das vorliegende Buch spiegelt die Ent-
wicklung des Gebietes in den letzten
18 Jahren und seine aktuelle Bedeutung
wider. In 25 Kapiteln geben mehrere Au-
toren einen Uberblick iiber Simulations-
techniken, Kraftfelder und Anwendun-
gen. Eingeleitet wird das Buch sehr
ausfithrlich von Martin Karplus. Allein
das Inhaltsverzeichnis des Buches ist 1in-
ger als der hier zur Verfiigung stehende
Raum. Daher konnen nur einige der be-
handelten Themen herausgegriffen wer-
den.

In den ersten beiden Teilen des Buches
werden Grundlagen behandelt, ndmlich
Simulationstechniken (Molekiildynamik-
und Monte-Carlo-Algorithmen) und
Kraftfelder. Ein Kraftfeld soll einerseits
die quantenmechanische Realitidt so gut
wie moglich anndhern, andererseits schnell
und effizient zu berechnen sein. Die be-
grenzte Rechenzeit zwingt immer zu
Kompromissen. Vereinfachte Kraftfelder
sind notig, um langsame Prozesse wie die
Proteinfaltung zu studieren. Aber auch
detaillierte Kraftfelder bleiben Naherun-
gen, und es ist fiir den Anwender wichtig
zu wissen, welche Konsequenzen dies auf
die Resultate seiner Rechnungen haben
kann.

Eine der wichtigsten Anwendungen von
Molekiildynamiksimulationen ist die Be-
rechnung von Freien Energien. Das Buch
bietet eine hervorragende Einfiilhrung in
diesen Bereich, wobei groBer Wert auf die
Beschreibung von Schwierigkeiten und
Fehlerquellen gelegt wird. Es gibt viele
Beispiele fiir erfolgreiche Berechnungen
Freier Energien. Andererseits wird auch
deutlich, warum die berechneten Vorher-
sagen nicht immer richtig sein miissen.

Die drei Kapitel iiber Molekilldynamik
bei der Verfeinerung von Molekiilstruktu-
ren in der Rontgenstrukturanalyse und
der NMR-Spektroskopie nehmen in ge-
wisser Hinsicht eine Sonderstellung im
Buch ein. Hier wird der Molekiildyna-
mikalgorithmus nicht zur Untersuchung
der Dynamik eines Molekiils benutzt,
sondern zur Optimierung fiir ein schwieri-
ges nichtlineares Problem. Die hervor-
ragenden Konvergenzeigenschaften dér
Molekilldynamik haben die Verfeinerung
revolutioniert. Heute miissen immer weni-
ger Schritte miithsam von Hand durchge-
fithrt werden, und das Endergebnis, die
verfeinerte Struktur, wird deutlich schnel-
ler erreicht. Erwdhnt wird jedoch auch die
enge Verbindung gerade zwischen NMR-
Spektroskopie und Molekiildynamik.

Bei der Lektiire des Buches habe ich viel
gelernt, und ich wiirde das Buch als eine
griindliche Einfithrung in das Gebiet der

1366

© VCH Verlagsgesellschaft mbH, D-69451 Weinheim, 1995

Simulation von Makromolekiilen emp-
fehlen. Das Buch ist eine wertvolle Quelle
fiir praktische Informationen und als
Nachschlagewerk unentbehrlich. Bei dem
Vielautorenwerk ist ein etwas heterogener
Eindruck wohl unvermeidlich, ebenso wie
Uberschneidungen in mehreren Kapiteln
itber dhnliche Themen. Ich empfinde letz-
teres jedoch als einen Vorteil, weil so wich-
tige Themen von verschiedenen Seiten be-
leuchtet werden. Alle im Buch angespro-
chenen Bereiche der Simulation von Ma-
kromolekiilen sind aktive Forschungsge-
biete, und wie schon im Vorwort deutlich
wird, gibt es selbst fiir manche methodi-
schen Fragen noch keine endgiiltigen Ant-
worten. Dankenswert ist die kritische Di-
stanz vieler Autoren zur eigenen Arbeit.
Gerade fiir einen Neuling ist es auBeror-
dentlich niitzlich, auf Probleme bei der
Anwendung hingewiesen zu werden.
Michael Nilges
Europdisches Labor fiir
Molekularbiologie (EMBL), Heidelberg

The Chemistry of Metal CVD. Her-
ausgegeben von 7. 7. Kodas und M. J.
Hampden-Smith. VCH Verlagsgesell-
schaft, Weinheim, 1994. 538 S., geb.
228.00 DM. - ISBN 3-527-29071-0

Die chemische Abscheidung aus der
Gasphase (chemical vapor deposition,
CVD), eine Methode zur Herstellung rei-
ner Metallfilme fiir eine Vielzahl von An-
wendungen, ist in jiingerer Zeit im Auf-
schwung begriffen. Die urspriinglichen
Bedenken, dall durch MOCVD (metal or-
ganic chemical vapor deposition) abge-
schiedene diinne Metallfilme grundsitz-
lich mit nicht tolerablen Anteilen von
Kohlenstoff (oder Kohlenwasserstoff-
Fragmenten) verunreinigt seien und so ge-
wonnene Beschichtungen folglich nur be-
dingten Wert hétten, sind heute bei der
inzwischen erbrachten Fiille von Gegen-
beispielen zu relativieren. Der weitere
Fortschritt ist jedoch noch immer sehr
durch den Kommunikationsmangel zwi-
schen Chemikern, Verfahrenstechnikern,
Materialwissenschaftlern und Elektro-
technikern gehemmt. Mit diesem Pro-
blemfeld vor Augen wollten die Heraus-
geber des obengenannten Buches einen
umfassenden Uberblick iiber den Stand
der Forschung (ca. 1470 Referenzen bis
1994) anbieten, die fiir eine heterogene
Leserschaft aus unterschiedlichen Diszi-
plinen gleichermalen von Nutzen sein
sollte.

Eine kurze Einfithrung (Kap.1) ist
der Metallkontaktierung siliciumbasierter
Halbleiterbauelemente (z.B. Diffusions-
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barrieren, Metallsilicidkontakte), zukiinf-
tigen Entwicklungsmdglichkeiten und den
Vor- und Nachteilen gingiger Abscheide-
techniken gewidmet. Danach wird in den
Kapiteln 2-8 die Metallabscheidung von
Al (2), W (3), Cu aus Cu"-Vorliufern (4),
Cu aus Cu-Vorldufern (5), Au und Ag
(6), Pt, Pd und Ni (7) sowie Ta, Cr, Mo,
Fe, Co, Rh, Ir und weniger gebrauchli-
chen Metalle, intermetallischen Phasen
und Legierungen (8) behandelt. Die Bei-
triage {iber AI-CVD (M. G. Simmons und
W. L. Gladfelter) und Cu-CVD (G. L.
Griffin, A. W. Maverick, M. J. Hampden-
Smith und T. T. Kodas) sind sehr geschlos-
sen, inhaltsreich, didaktisch gut konzi-
piert und eignen sich daher auch als
Rohstoff zum Einbau in materialchemisch
ausgerichtete Kurse fiir Studenten der
relevanten Fachrichtungen. Stichworter
wie das Zusammenspiel von Oberflichen
und Gasphasenchemie, die Abhdngigkeit
von der ProzeBfithrung (Reaktortyp, Art
der Energiezufuhr), ortsselektive Be-
schichtung, Prinucleation in der Gaspha-
se, Reinheit, elektrische und morphologi-
sche Eigenschaften bilden nur einen
kleinen Ausschnitt aus der Fille der zwar
knapp, aber prignant und kompetent
dargestellten Problemfelder. Die Kapi-
tel 3, 6, 7 und 8 sind dagegen mehr im Stil
einer nicht immer kritisch kommentier-
ten, allerdings recht vollstindigen Litera-
turiibersicht abgefafit. Die ausfiihrliche
stoffchemische Beschreibung der als Vor-
laufer eingesetzten Organometallverbin-
dungen ist fiir den chemisch Vorgebilde-
ten aber weitgehend, wenn nicht
vollstidndig iiberfliissig. Fiir den Leser wi-
re es glinstig gewesen, hitten die jeweili-
gen Autoren die Aufarbeitung der Litera-
tur stdrker gestrafft, da iiber weite
Textpassagen lediglich die Inhalte von Ta-
bellen paraphrasiert werden. In diesem
Sinne unterscheiden sich die angebotenen
Abhandlungen kaum von bereits verfiig-
baren neueren Ubersichtsartikeln anderer
Autoren in verschiedenen Journalen und
Fortschrittsbanden. In Kapitel 8 wird ei-
ne gebiindelte kritische Auseinanderset-
zung mit den vielen zusammengetragenen
Einzelfakten versucht, die aber doch eini-
ges vermissen 1aBt. So bleibt unter ande-
rem weitgehend undiskutiert, welche
Chancen fiir die MOCVD reiner metalli-
scher Ti-, Cr-, V-, Nb- oder Ta-Filme, die
ja alle ausgesprochene Carbidbildner
sind, wirklich bestehen konnten. Insge-
samt wird nur fir wenige Fille gesicher-
tes mechanistisches Datenmaterial vorge-
stellt. Dies spiegelt aber weniger ein Ver-
sdumnis der Autoren denn die Tatsache
wider, dall das Gebiet noch sehr in der
Entwicklung begriffen ist, und so ist es
nicht verwunderlich, wenn viele Abschnitte
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