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HUMAN AND
ECOLOGICAL

Theory and Practice

Unter den zahlreichen Biichern zur
Risiko-Thematik im Bereich Umwelt-
schutz aus der jiingeren Zeit fillt das
vorliegende durch sein umfangreiches
Volumen von mehr als 1500 Seiten ins
Auge. Es enthilt viele, von namhaften
Autoren verfasste Kapitel und gleich
zwei Vorworte, in denen sich promi-
nente Personlichkeiten der US-Behorde
EPA (,,US Environmental Protection
Agency”) sehr kompetent zu dem
gesamten Themenbereich duflern.

Das Thema Risiko ist derzeit so
aktuell und zugleich spannend, dass
man tiber jeden verniinftigen Beitrag
froh sein muss. Wenn dieses umfangrei-
che Thema von zahlreichen Fachleuten
aktuell und kundig bearbeitet wird und
diese Arbeit noch mit zwei sehr wohl-
wollenden Vorworten begleitet wird, so
sollte einem solchen Buchprojekt ein
positiver Erfolg beinahe garantiert sein.
In der Tat bietet das Buch eine gut
aufbereitete Materialsammlung und ist
insofern jedem interessierten Leser
sicherlich niitzlich. Dieser sehr positive
Gesamteindruck wird etwas dadurch
getriibt, dass einige wesentliche Chan-
cen doch leider nicht genutzt wurden:
Zunichst ist festzustellen, dass der Titel
»~Human and Ecological Risk Assess-
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ment: Theory and Practice” nicht die
umfassende Behandlung widerspiegelt,
die mit den vielféltigen Beitrdgen im
Buch selbst angestrebt wird. So geht es
beileibe nicht nur um das ,,risk assess-
ment“, sondern auch um die Kommuni-
kation, die Akzeptanz und das Manage-
ment von Risiken. Dieser unbedingt
erforderliche, ganzheitliche Ansatz zur
Bearbeitung des Themas Risiko hitte
bereits im Titel seinen Niederschlag
finden sollen.

Jedoch nicht nur der Titel ist allzu
,ausschnitthaft*, auch die Auswahl der
Autoren und dariiber hinaus der
betrachteten Fallbeispiele ldsst leider
eine Erorterung auf internationaler
Ebene schmerzlich vermissen. Das
Thema Risiko gewinnt in einer globalen
Wirtschaftswelt eine immer grofere
Bedeutung, der man durch ein interna-
tionales Autorenteam hétte Rechnung
tragen sollen. So fehlen Beitrdge aus der
Feder prominenter européischer Fach-
leute, die ohne Frage gerade zu den
gesellschaftlich-politischen ~ Aspekten
der Risiko-Thematik wesentliche Bei-
trdge geleistet hitten. Diese starke
Zentrierung auf die US-amerikanische
Sichtweise wird bei den zitierten Quel-
len weithin sichtbar. Nichtamerikani-
sche Quellen werden praktisch kaum
zitiert, und wo dieses dann einmal
geschieht, entstehen gewisse Peinlich-
keiten. Hierzu gehort beispielsweise das
Zitat des berithmten Buches De re
metallica. Dieses bedeutende Werk des
Universalgelehrten Georgius Agricola
aus dem Jahre 1556 mit der Quellenan-
gabe ,,1950, Dover, New York“ zu
belegen, ist schon mehr als irrefithrend
und bedenklich. Dabei geht es nicht um
ein bibliophiles Missbehagen, sondern
es greift deutlich weiter.

Sehr zu begriiBen ist der Ansatz des
Buches, theoretische und praktische
Aspekte voneinander zu trennen. Dies
gelingt allerdings in der wiinschenswer-
ten Vollkommenheit nicht. So beginnen
die ersten Kapitel zwar mit der Darle-
gung der  naturwissenschaftlichen
Grundlagen und der daraus gebildeten
Theorien, jedoch werden die fiir ein
angemessenes Verstdndnis erforderli-
chen gesellschaftswissenschaftlichen
Grundlagen am Ende des Buches ver-
mittelt, nachdem bereits verschiedene
Fallbeispiele diskutiert wurden. Eine in
sich geschlossene, kohdrente Darstel-
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lung der Theorie in wissenschaftlicher,
technischer sowie gesellschaftswissen-
schaftlicher Hinsicht am Anfang des
Buches wiére da sehr viel hilfreicher
gewesen.

Die Auswahl der Fallbeispiele ist
dariiber hinaus nicht immer sehr gliick-
lich und hat den Charakter einer eher
zufdlligen Selektion, was moglicher-
weise durch die Auswahl US-amerika-
nischer Autoren bedingt sein kann. Die
Bezugnahme auf wichtige Szenarien aus
Europa oder Japan fehlt. Gerade diese
Vorfille waren aber fiir die Entwicklung
und den Fortschritt der Bearbeitung des
Risiko-Themas von erheblicher Bedeu-
tung (Minamata, Sandoz, Seveso,
Tschernobyl).

Die beiden Vorworte des Buches
gehoren zu den lesenswertesten Stellen.
Im Sinne der Vorgaben konnte das Buch
ohne Verlust an Bedeutung in den
nachfolgenden  Kapiteln  erheblich
gestrafft werden. Eine konsequentere
Gliederung im theoretischen und prak-
tischen Teil wire sehr angebracht und
wirde dem Buch den Charakter
nehmen, wie eine Artikelsammlung in
einer Illustrierten zu wirken. FEine
zusammenfassende objektive Wiirdi-
gung dieser sicher mit groBem Fleif3
zusammengetragenen  Beitragssamm-
lung fillt nicht leicht und konnte am
ehesten mit dem Pridikat ,,brauchbar,
aber nicht unbedingt erforderlich”
beschrieben werden.

Herwig Hulpke
Bayer AG, Leverkusen

Valence Bond Methods

Theory and Appli-
cations. Von Gor-
don A. Gallup.
Cambridge Univer-
sity Press, Cam-
bridge 2002. 238 S.,
geb., 65.00 £—
ISBN 0-521-80392-6

Molekiilorbital( MO)- und Valence-
Bond(VB)-Methoden sind komplemen-
tare Ansitze, um die elektronische Wel-
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lenfunktion eines Mehrelektronensys-
tems zu approximieren. Beide benutzen
das gleiche Rohmaterial, einen Satz von
Atomorbitalen (AO) und eine gegebene
Anzahl von Elektronen. Bei einer MO-
Berechnung ist der erste Schritt eine
Kombination dieser Atomorbitale und
die Optimierung ihrer Koeffizienten
mithilfe der Variationsrechnung zu
einem Satz delokalisierter Molekiilorbi-
tale. In einem zweiten Schritt werden die
Molekiilorbitale mit Elektronen besetzt,
was eine MO-Konfiguration ergibt.
Wenn eine einzelne MO-Konfiguration
keine ausreichend genaue Beschreibung
der Wellenfunktion darstellt, lésst sich in
einem dritten Schritt eine Verbesserung
erhalten, indem man andere MO-Kon-
figurationen beimischt und deren
Gewichte mit der Variationsmethode
optimiert  (Konfigurationswechselwir-
kung). Bei einer VB-Berechnung
werden der erste und zweite Schritt
dieser Prozedur dadurch ersetzt, dass
man Atomorbitale und Elektronen zu
einer VB-Konfiguration kombiniert.
Eine Verbesserung ist durch Mischung
mit anderen VB-Konfigurationen mog-
lich. Im Grenzfall vollstindiger Konfigu-
rationswechselwirkung werden die MO-
und die VB-Wellenfunktion fiir densel-
ben Satz von Atomorbitalen identisch.
Obwohl historisch gesehen der VB-
Ansatz der éltere ist, haben MO-Berech-
nungen VB-Berechnungen praktisch ver-
dringt, weil sie einfacher zu implemen-
tieren sind. Als wesentlicher Nachteil
sind VB-Konfigurationen nicht orthogo-
nal. Thr Hauptvorteil ist aber, dass sie
sich unmittelbar in Konzepte iibersetzen
lassen, mit denen ein Chemiker vertraut
ist (kovalente Bindung, zwitterionische
Struktur usw.). Insbesondere haben sich
qualitative oder halbquantitative VB-
Argumente als aulerordentlich niitzlich
fir die Beschreibung chemischer Reak-
tionen erwiesen (siehe die Arbeiten von
Shaik und anderen) — es diirfte keine
Ubertreibung sein, dass dies der stirkste
Punkt des VB-Konzeptes und wahr-
scheinlich verantwortlich fiir dessen wie-
dergewonnenes Interesse in jiingerer
Zeit ist. Leider ignoriert Gallups Buch
diese Aspekte fast vollstindig, sodass
sein Titel recht irrefiihrend ist. Es befasst
sich stattdessen ausschlieflich mit nume-
rischen Berechnungen an kleinen, in der
Hauptsache zweiatomigen Molekiilen.
,Ab initio valence bond calculations*
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wire sicher ein passenderer Titel gewe-
sen.

Das Buch ist in zwei Teile von fast
gleicher Linge gegliedert, deren erster
mit ,, Theory and Two-Electron Sys-
tems* betitelt ist. Nach einer ,,Introduc-
tion“, die einen Teil des mathemati-
schen Hintergrundes in aller Kiirze
skizziert, werden in ,,H, and Localized
Orbitals“ die Auswirkungen der Grof3e
des Basissatzes und der Zahl der
betrachtenen VB-Konfigurationen auf
die Potentialkurve des Wasserstoffmo-
lekiils detailliert untersucht. Im Kapitel
,»H, and Delocalized Orbitals* werden
Berechnungen eingefiihrt, bei denen
eine geringere Zahl von VB-Konfigura-
tionen (bei diesem Molekiil nur eine
einzige), aber Orbitale, die sich iiber
mehr als ein Atom erstrecken, verwen-
det werden. Dieses kurze Kapitel und
das (ebenfalls sehr kurze) folgende,
,Three Electrons in Doublet States*,
vermitteln einige der Grundlagen fiir
die beiden wesentlichen Kapitel des
ersten Teils: ,,Advanced Methods for
Larger Molecules“ und ,,Spatial Sym-
metry“. Hier wird darauf eingegangen,
wie sich im allgemeinen Fall VB-Kon-
figurationen erhalten lassen, die die
geforderte Antisymmetrie besitzen und
mit der Molekiilsymmetrie kompatibel
sind. Zwei sehr kurze Kapitel, ,, Varieties
of VB Treatments®“ und ,,The Physics of
Ionic Structures® beschlieen den ersten
Teil des Buches.

Der zweite Teil, ,,Examples and
Interpretations®, umfasst Berechnungen
fir homo- und heteronucleare zwei-
atomige Molekiile der ersten und zwei-
ten Periode sowie fiir einige grofere
Molekiile, ndmlich Methan, Ethan,
Ethylen, das Allylradikal, Cyclopropan,
Formaldehyd, Benzol und Naphthalin.

Hinsichtlich der Aktualitdt des
Buchs ist auffillig, dass mehr als drei
Viertel (55) der 71 Literaturzitate ilter
sind als 20 Jahre und dass sich mindes-
tens die Hilfte der 10 Zitate aus der
letzten Dekade auf Nebenschauplitze
bezieht. Aulerdem diskutiert der Autor
im gesamten Teil ,,Examples and Inter-
pretation® offensichtlich nur seine eige-
nen Resultate. Das folgende Beispiel,
das sich mit der Frage befasst, ob der
Benzolring wegen oder trotz der Re-
sonanz im m-System ein regulires Sechs-
eck ist, fand ich besonders irritierend.
Auf Seite 207 ist zu lesen: ,,There has
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developed over the years a considerable
literature on this question, with many
opinions on both sides. Shaik et al. have
written articles on this subject [62, 63].
Such a situation frequently indicates the
existence of ambiguities in the defini-
tion. We may describe the situation
according to our current terms.
Danach féhrt der Autor mit seiner
Analyse fort, ohne auch nur ein einziges
Mal zu erwihnen, in welcher Hinsicht
sich die anderen ,,many opinions“ von
seiner Interpretation unterscheiden.
Das lasst sich schwerlich als ausgewo-
gene Darstellung ansehen.

Wie man auf dem Umschlag liest, ist
das Buch gedacht fiir ,,researchers and
students working on molecular electro-
nic theory and computation in chemistry
and chemical physics“. Es richtet sich
also offensichtlich nicht an den Nicht-
spezialisten. In der Tat ist schwer zu
sagen, welchen Gewinn ein Chemiker
oder Physiker, der kein Theoretiker ist,
aus ihm ziehen konnte, weil das Thema
sehr spezialisiert ist und diejenigen
Anwendungen von VB-Methoden, die
die meisten chemischen oder physikali-
schen Einsichten vermitteln, mit
Absicht ausgeklammert wurden (siche
oben). Der Nutzen als Lehrbuch, selbst
fiir einen fortgeschrittenen Studenten,
scheint ebenfalls zweifelhaft. Dafiir ist
der Ausgangspunkt auf einem viel zu
hohen Niveau angesiedelt, oder viel-
mehr: Es klafft eine grole Liicke zwi-
schen elementaren Konzepten (wie der
Schrodinger-Gleichung oder der Ver-
wendung atomarer FEinheiten), die in
unnotiger Breite erkldart werden, und
hochspezialisierter Materie, die klar
aullerhalb der Wissenssphédre von Stu-
dierenden liegt, wie etwa die Algebra
symmetrischer Gruppen. Bei der
Behandlung letzterer war mein Ein-
druck, dass eine didaktische Prisenta-
tion zugunsten einer formal strengen
Herleitung geopfert wurde. Als einziger
Leser verbleibt somit der Spezialist, der
sich fiir VB-Berechnungen interessiert.
Dieser konnte wahrscheinlich von dem
Buch profitieren, sofern er bereit ist, die
oben erwidhnten Einschrankungen hin-
sichtlich der Aktualitdt und der Ausge-
wogenheit zu iibersehen.
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