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Das Gebiet Biomineralisation liegt im
Schnittbereich von Chemie, Biologie,
Medizin und Materialwissenschaften.
Es geht dabei um die biologische Ver-
wendung von anorganischen Festkˆr-
pern zu unterschiedlichen Zwecken,
z.B. als Knochen oder Zahn (Calcium-
phosphat), Schale (Calciumcarbonat in
Muscheln und Schnecken) oder Schutz
vor Fressfeinden (Kiesels‰ure in Reis
oder Schachtelhalmen). In den letzten
Jahren hat dieses Gebiet zunehmend
Interesse auch seitens der Chemie er-
fahren, da die Prinzipien der Biomine-
ralisation bis heute nur wenig verstan-
den sind. Wie macht eine Schnecke ihre
Schale, wie entsteht ein Zahn? Kˆnnen
Materialwissenschaftler das auch? Bis
heute offene Fragen!

Diesem Umstand tr‰gt auch das von
der Deutschen Forschungsgemeinschaft
k¸rzlich eingerichtete Schwerpunktpro-
gramm πPrinzipien der Biomineralisa-
tion™ Rechnung. Leider gibt es auf dem
Markt kein einf¸hrendes Lehrbuch zu
diesemGebiet, das ggf. auch vorlesungs-
begleitend verwendet werden kann. Die
verf¸gbaren Monographien Biominera-
lization (B‰uerlein, 2000) und On Bio-
mineralization (Lowenstam, Weiner,
1989) sind f¸r den grundlegenden Ein-

stieg bereits zu speziell bzw. zu umfas-
send. Aus diesem Grund ist der Neuling
auf diesem Gebiet auf mehr oder weni-
ger gut verst‰ndliche ‹bersichtsartikel
angewiesen.

Das vorliegende Buch von Stephen
Mann, einer international anerkannten
Kapazit‰t auf diesem Gebiet, versucht,
diese L¸cke zu schlie˚en. In gut lesbarer
Form werden die Grundlagen erl‰utert
und an (oft eigenen) Beispielen veran-
schaulicht. Das Werk ist reichlich mit
Bildern, Tabellen und Schemata verse-
hen, die das Verst‰ndnis erleichtern. Die
Vermittlung des Stoffs ist eher che-
misch-materialwissenschaftlich als bio-
logisch-medizinisch gepr‰gt: Man findet
also keine systematische Behandlung
der einzelnen biologischen Arten und
der dort stattfindenden Biomineralisa-
tion, sondern das Thema wird anhand
der Spezies-¸bergreifenden molekula-
ren und physikochemischen Grundprin-
zipien dargestellt, und in dieser Form ist
das Buch auch gegliedert.

Nach einer kurzen Einf¸hrung in die
Problematik folgt ein Kapitel ¸ber die
bisher bekannten Biomineralien und
deren Funktion. In den folgenden Ka-
piteln werden die Prinzipien vorgestellt.
Im Kapitel ¸ber die chemische Kon-
trolle der Biomineralisation findet man
Grundlegendes zur Lˆslichkeit, zur Kris-
tallisationstheorie und zu Festkˆrpern.
In den Kapiteln ¸ber Biomineralisation
an Grenzfl‰chen und in Vesikeln, Struk-
tur undWirkung der organischenMatrix
sowie Morphogenese (Formgebung)
werden detailliert die bei der Biomine-
ralisation ablaufenden Prozesse behan-
delt, insbesondere die Wechselwirkung
zwischen organischen bzw. biologischen
Templaten und kristallisierenden anor-
ganischen Festkˆrpern. Im Kapitel
πBiomineral tectonics™ (f¸r diesen vom
Autor gepr‰gten Begriff gibt es noch
keine gute deutsche ‹bersetzung) wird
die Zusammenf¸gung der einzelnen
Bausteine zu grˆ˚eren Objekten, hier
demonstriert an den Beispielen von
Knochen und Kalkalgenskeletten, so
genannten Coccolithen, beschrieben.

Den Abschluss des Buches bildet ein
Kapitel zur πbiologisch inspirierten Ma-
terialsynthese™. Hier wird gezeigt, wie
die aus der Biologie entnommenen
Mechanismen zur Herstellung von
πneuen Materialien™ eingesetzt werden
kˆnnen. Grundlegend ist auch hier die

Wechselwirkung von anorganischen
Werkstoffen w‰hrend der Kristallisation
mit organischen oder biologischen Tem-
platen. So kann man Nanopartikel in
Vesikeln kristallisieren, Calciumcarbo-
nat unter Monoschichten kristallisieren
und in Mikroemulsionen besondere
Kristallmorphologien erzeugen. Das Po-
tenzial solcher πsanfter™ Methoden ist
sicher noch lange nicht ausgeschˆpft.
Beim Studium der aktuellen material-
wissenschaftlichen Literatur f‰llt die
F¸lle diesbez¸glicher Arbeiten auf.

In dem vorliegenden Werk l‰sst sich
gut πschmˆkern™, da der Schreibstil lo-
cker und gut verst‰ndlich ist. F¸r den
wohl meist in Eile befindlichen Leser ist
die kurze, kursiv gedruckte Zusammen-
fassung der wesentlichen Gedanken am
Ende der einzelnen Abs‰tze interessant.
Dies ermˆglicht eine schnelle ‹bersicht,
ohne sich in Details zu verlieren. Jedes
Kapitel wird mit einer Liste weiterf¸h-
render Literatur (oft ‹bersichtsartikel)
abgeschlossen. Das Lesen wird durch
eingestreute Anekdoten und wissens-
werte Nebenaspekte aufgelockert.Wuss-
ten Sie, dass manche Hefearten in der
Lage sind, die Kristallisation von Halb-
leiter-Quantenpunkten (CdS) zu indu-
zieren?

Biomineralization ist ein schˆnes
Buch, das eine L¸cke auf dem Buch-
markt schlie˚t. Es kann allen Neuein-
steigern und auch allen auf diesem
Gebiet t‰tigen Forschern nur empfohlen
werden.

Matthias Epple
Anorganische Chemie
Universit‰t Bochum
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Glied, das in die L¸cke zwischen der
Ausbildung von Studierenden und der
Weiterbildung von Akademikern auf
dem Gebiet Theoretische Chemie passt.
Es ist die ausgewogene Mischung von
mathematischer Strenge, Interpretation
und erschˆpfender Behandlung, die die-
ses Lehrbuch so einmalig macht, beson-
ders aus der Sicht der Hauptzielgruppe
des Buches: fortgeschrittene Studieren-
de und Doktoranden mit Grundkennt-
nissen in Quantenmechanik (QM) und
statistischer Mechanik. Auch Chemiker
in der Praxis, die eine gut lesbare Ein-
f¸hrung in das Thema suchen, werden
dieses Buch zu sch‰tzen wissen. Allen
genannten Gruppen ist dieses Lehrbuch
der Theoretischen Chemie w‰rmstens
zu empfehlen.

Im einleitenden Kapitel 1 werden
die grundlegenden Konzepte dargestellt
und die in den folgenden Kapiteln ver-
wendete Nomenklatur eingef¸hrt. In
den Kapiteln 2 ± 8 werden alle wesentli-
chen theoretischen Methoden, von der
klassischen Molek¸lmechanik (MM)
und Molek¸ldynamik (MD) ¸ber semi-
empirische Methoden und die Hartree-
Fock(HF)-Theorie bis zur Elektronen-
korrelation in anspruchsvollen Ab-ini-
tio-Rechnungen und Dichtefunktional-
theorie (DFT) abgehandelt. Nicht nur,
aber besonders hier zeigt sich die hohe
didaktische Qualit‰t dieses Lehrbuchs.
Die genannten Methoden bilden den
Kern vieler Lehrveranstaltungen ¸ber
theoretische Chemie, und ich bin der
Meinung, dass Studierende nicht nur
wissen sollten, welche Methode f¸r ein
bestimmtes Problem gut geeignet ist,
sondern auch verstehen sollten, warum
dies so ist. Cramer vermittelt dieses
Verst‰ndnis, indem er sich auf Grund-
konzepte konzentriert und zu deren
Erkl‰rung die Mathematik und Physik
in genau dem richtigen Ma˚ ins Spiel

bringt, anstatt auf jegliche mathemati-
sche Ausf¸hrungen zu verzichten. Er
f¸hrt den Leser klar und zusammenh‰n-
gend durch die Schl¸sselgleichungen,
stellt diese in den Zusammenhang und
bietet wichtige Hintergrundinformatio-
nen. Die Leistung (Genauigkeit und
Rechenaufwand) der verschiedenen
Methoden wird miteinander verglichen
und beurteilt, und die typischen tech-
nischen und praktischen Probleme (z.B.
die Konvergenz von SCF und Basissatz)
werden diskutiert.

In den Kapiteln 9 ± 12 werden unter
anderem die Ladungsverteilung, spek-
troskopische Eigenschaften (z.B. Hy-
perpolarisierbarkeit, ESR- und NMR-
Parameter), die Berechnung thermody-
namischer Grˆ˚en und Lˆsungsmittel-
effekte behandelt. Die letzten drei Ka-
pitel (13 ± 15) sind QM/MM-Hybridver-
fahren, der Berechnung von angeregten
Elektronenzust‰nden (z.B. mit zeitab-
h‰ngiger DFT-Rechnung) und der adia-
batischen Reaktionsdynamik gewidmet.
Die meisten Kapitel schlie˚en mit einer
Fallstudie ab, die die Umsetzung der
Theorie in die Praxis und den Einsatz
der besprochenen Modelle veranschau-
licht. Anwendungen aus der anorgani-
schen und organischen Chemie sowie
der Biochemie werden vorgestellt. Die
Themen sind anhand des ausf¸hrlichen
Stichwortverzeichnisses und des ¸ber-
sichtlichen Inhaltsverzeichnisses leicht
zug‰nglich.

Bei der Angabe der wenigenM‰ngel
beschr‰nke ich mich auf zwei Beispiele:
Die Behauptung auf Seite 238, dass das
Variationsprinzip f¸r den Erwartungs-
wert eines vorl‰ufigen Hamilton-Ope-
rators f¸r eine vorl‰ufige Wellenfunk-
tion gilt, ist falsch, denn es gilt nur f¸r
den exakten Hamilton-Operator. Auch
die Feststellung auf Seite 526, dass alle
nat¸rlichen Atomorbitale (NAOs)

durch primitive Atomorbitale eines ein-
zigen Atoms beschrieben werden,
stimmt nicht, da NAOs verschiedener
Atome orthogonal zueinander sind und
somit Beitr‰ge der primitiven Atom-
orbitale des anderen Atoms enthalten.
Ein mehr allgemeiner Kritikpunkt ist,
dass die Analyse und die Interpretation
der elektronischen Struktur und der
Bindung etwas vernachl‰ssigt werden.
Obwohl das Buch eine gute Einf¸hrung
in die verschiedenen Rechenmethoden
bietet, wobei ihre St‰rken und Schw‰-
chen sehr gut herausstellt und erl‰utert
werden, fehlt doch die Verdeutlichung
der unsch‰tzbaren vereinheitlichenden
Kraft chemischer Konzepte und Theo-
rien, die sich aus genauen Elektronen-
strukturanalysen ableiten. Aus p‰dago-
gischer Sicht ist dies eine verpasste
Gelegenheit. Zwar ist jede negative
Kritik bedauerlich, aber meiner Mei-
nung nach wiegen die oben genannten
bemerkenswert positiven Qualit‰ten
des Buchs diese mehr als auf.

Insgesamt gesehen ist Essentials of
Computational Chemistry ein hervorra-
gendes Lehrbuch, das die L¸cke zwi-
schen einer Einf¸hrung in die Quanten-
mechanik und speziellen Lehrb¸chern
der Theoretischen Chemie optimal aus-
f¸llt. Der Autor hat die ideale Mischung
von mathematischen Grundlagen, di-
daktisch gelungenen Erkl‰rungen fun-
damentaler Konzepte und veranschau-
lichenden Anwendungsbeispielen ge-
funden. Alle Anzeichen deuten darauf
hin, dass dieses Buch zu einem Bestsel-
ler auf seinem Gebiet wird.

F. Matthias Bickelhaupt
Afdeling Theoretische Chemie,
Scheikundig Laboratorium
der Vrije Universiteit, Amsterdam
(Niederlande)
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