BUCHER

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
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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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deutlich spekulativen Charakter haben.
Kapitel 9, ,,Overview of Metal CVD*| ist
im wesentlichen eine 70 Seiten starke Zu-
sammenfassung des Werkes, die auch
einen Abri verfahrenstechnischer Ge-
sichtspunkte (z.B. Reaktordesign, Vor-
laufer-Transport, Wachstumskinetik) ent-
hélt. Dieser Teil ist jedoch, verglichen mit
anderen Darstellungen (z.B. Hitchman
und Jensen 1993, Vossen und Kern 1991},
auf das Allernétigste beschrinkt. Die Ge-
samtstruktur des Bandes, die Ordnung
nach einzelnen Elementen oder Metallen
und die Themenverteilung brachten viele
Redundanzen mit sich. Eine rigorose
Straffung des Textes und eine stirkere
Biindelung der Einzelfakten unter {iberge-
ordneten Gesichtspunkten (z.B. C-Inkor-
poration, Nucleation, Selektivitdt, Mor-
phologie, EinfluB der ProzeBvariablen
etc.) wire durchaus moglich gewesen.
Bleibt noch festzustellen, daB3 das Buch
sehr ansprechend gestaltet und so gut wie
fehlerfrei ist. Es ist sicher eine wertvolle
Stiitze sowohl fiir den interessierten Mole-
kiilchemiker wie auch fiir den Anwender,
um rasch die weit verstreute Literatur zu
iiberblicken. Es diirfte in Teilen als
Grundlage fiir Lehrveranstaltungen gute
Dienste leisten, aber als eine erste zusam-
menfassende Darstellung eines bereits eta-
blierten Forschungsgebiets in Buchform,
wie es der Titel nahelegt, kann es nur be-
dingt gelten. In jedem Fall ist es fiir den
gebotenen Inhalt keineswegs preiswert!
Roland A. Fischer
Anorganisch-chemisches Institut
der Technischen Universitdt Miinchen

Practical Surface Analysis A2, Vol. 1.
Auger and X-ray Photoelectron Spec-
troscopy. 2. Auflage. Herausgegeben
von D, Briggs und M. P. Seah. Wiley,
Chichester, Salle + Sauerlinder, Aa-
rau, 1994. 649 S., Broschur 49.95 £. —
ISBN 0-471-9540-7

Die erste Auflage dieses Buches, die 1983
in einem blauen Einband erschien (,,the
blue book*‘), wurde schon bald zu einem
unentbehrlichen Handbuch fiir den Prakti-
ker auf dem Gebiet der angewandten Au-
ger- und Photoelektronenspektroskopie
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(AES bzw. XPS). 1990 erschien die zweite,
in vielen Punkten verbesserte und erwei-
terte Ausgabe (,,the red book*), die jetzt
broschiert herausgekommen ist.

Das ausdriickliche Ziel der Herausgeber
ist es, eine praktische Hilfe, besonders auch
fiir Anfinger, auf dem Gebiet der beiden
wichtigsten elektronenspektroskopischen
Methoden, AES und XPS, in einem Buch
zu geben. Der Bogen spannt sich von der
Einfithrung in die theoretischen Grundla-
gen bis hin zu den wichtigsten Anwen-
dungsgebieten. Nicht zuletzt durch seine
Homogenitdt wurde das Buch auch fiir
viele Oberflachenanalytiker zu dem Stan-
dardbuch schlechthin.

Das Buch ist in zehn Kapitel aufgeteilt.
Die ersten fiinf befassen sich mit den
Grundlagen von AES und XPS, wihrend
die Kapitel 6—10 den wichtigsten Anwen-
dungsgebieten vorbehalten sind. Im ersten
Kapitel wird der Leser in allgemeine
Aspekte der Oberflichen- und Diinn-
schichtanalytik eingefiihrt, bei denen Elek-
tronen-, Ionen- oder Photonenstrahltech-
niken eingesetzt werden. Das zweite
Kapitel, ,,Instrumentation®, ist besonders
fiir den Neueinsteiger in die Oberfldchen-
analytik interessant, da er hier mit einigen
wichtigen Komponenten der UHV-Tech-
nik und der Elektronenspektrometer ver-
traut gemacht wird. Im dritten Kapitel
werden die charakteristischen Merkmale
der Auger- und der Photoelektronenspek-
tren in Augenschein genommen und ihre
Interpretation und ihr Informationsge-
halt gut verstindlich mitgeteilt. Die Kapi-
tel 4 und 5 befassen sich mit der Eichung
sowohl der Konzentrationsskala als auch
der Tiefenskala bei der Tiefenprofilanaly-
se. Hier findet der Leser alle wichtigen
theoretischen Ansdtze sowie praktische
Versuche fuir eine Quantifizierung auch
unter Beriicksichtigung der Problematik
bei der Tiefenprofilanalyse durch Ionen-
Sputtering. Diese beiden Kapitel zihlen zu
den besten des Buches.

In den folgenden Kapiteln werden wich-
tige Anwendungsgebiete fiir AES und XPS
beschrieben, was zwangsldufig auch zu ei-
ner Ubersicht iiber den aktuellen Stand in
Forschung und Technik fithrt. AuBerdem
finden sich hier typische Beispiele zu den
einzelnen Spezialgebieten. Dabei legen die
Autoren besonderes Augenmerk auf expe-
rimentelle Problematiken wie Aufladung
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der Oberfliche, strahlinduzierte Effekte
und laterales und Tiefenauflosungsvermé-
gen sowie auf wichtige komplementére
analytische Methoden. So wird das Ziel
der Herausgeber, in die Anwendungsge-
biete einzufithren und eine breite Uber-
sicht zu prdsentieren, in fast allen Fillen
erreicht. Kapitel 6 handelt von ,,Applica-
tions of AES in Microelectronics®, Kapi-
tel 7 von ,,AES in Metallurgy*. Nach zwei
interessanten Abschnitten — Einfithrung
und Charakterisierung der Segregation —
befaBt sich letzteres intensiv mit theoreti-
schen Aspekten, thermodynamischen Pro-
zessen und der Segregationskinetik. Im
Gegensatz zu diesen beiden eher schwa-
chen Kapiteln enthélt Kapitel 8, in dem
die Elektronenspektroskopie auf die he-
terogene Katalyse angewendet wird, eine
sehr gute Diskussion der methodischen
Probleme und mdglichen Fehlerquellen.
XPS-Studien an Trigermaterialien, Pla-
tinmetall-Katalysatoren, Zeolithen und zur
Entschwefelung werden ausfiihrlich disku-
tiert. Die Elektronenenergieverlustspek-
troskopie (EELS) als eine wichtige kom-
plementdre Methode wird dargestellt.
Kapitel 9 beschiftigt sich mit,,XPS in Po-
lymer Technology*‘; hervorzuheben sind
die hilfreichen Abschnitte iber Bindungs-
energien und funktionelle Gruppen. In
Kapitel 10 wird schlieBlich die Elektro-
chemie als eine wichtige komplementire
Methode auf dem Gebiet der Korrosions-
forschung behandelt. Oberflichenrauhheit
und Strahlungseinfliisse werden grundle-
gend diskutiert.

Es folgen neun Anhinge, mit denen
alle fiir die Elektronenspektroskopie rele-
vanten physikalischen Aspekte und prakti-
sche Erfahrungen abgedeckt werden. Die
Anhinge 5 bis 9 enthalten hilfreiche und
aktuelle Tabellen iiber Energien, Emp-
findlichkeitsfaktoren und Linienposi-
tionen.

Zusammenfassend 148t sich sagen, daB
die vorliegende Ausgabe ein Muf fiir je-
den Analytiker auf dem Gebict der Auger-
und Photoelektronenspektroskopie ist und
daB der Erwerb des Buches jetzt durch die
kartonierte Ausgabe finanziell erleichtert
wird.

Henning Bubert

Institut fiir Spektrochemie

und Angewandte Spektroskopie
Dortmund
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