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Ionenkanile zéhlen in der medizini-
schen Chemie zu den wichtigsten Wirk-
orten (targets) fiir Medikamente. Nife-
dipin, Diltiazem und Verapamil gehoren
zu den bekanntesten Beispielen fiir
Wirkstoffe, die Calcium-Kanile beein-
flussen und zur Behandlung von Blut-
hochdruck und Angina Pectoris genutzt
werden.

Das vorliegende Buch gibt in acht
Kapiteln aus der Feder renommierter
Experten eine umfassende Ubersicht zu
spannungsgesteuerten  Ionenkanilen
sowie zu Wirkstoffen, die diese Ionen-
kanile beeinflussen. Nach einer allge-
meinen  FEinleitung zu membran-
standigen Ionenkanilen (Kapitel 1) be-
fasst sich W. A. Catterall in Kapitel 2 mit
der groflen Familie der spannungsge-
steuerten Ionenkanile. Kapitel 3 von
S.I. McDonough und B.P. Bean be-
handelt die Interaktion von Wirkstoffen
mit Ionenkanélen in Abhéngigkeit von
den Stadien der Ionenkanile und gibt
dem Leser einen Einblick in die bio-
chemische Funktionsweise dieser Mo-
lekiilklasse. Im von D. Leishman und G.
Waldron verfassten Kapitel 4 werden
elektrophysiologische Methoden be-
S IWILEY

37 InterScience®

.

schrieben, um Ionenkanaleigenschaften
und deren Beeinflussung durch Wirk-
stoffe zu untersuchen, wobei der
Schwerpunkt auf Patch-Clamp-Techni-
ken liegt. Chemiker verfiigen selten
tiber Hintergrundwissen zu diesem
Thema, und so ist dieses Kapitel eine gut
geschriebene Einfiihrung in das Gebiet
der Ionenkanalanalytik.

Die drei folgenden Kapitel iiber
Calcium-Kanile (Kap. 5 von C. Doering
und G. Zamponi), Natrium-Kanile
(Kap. 6 von D. S. Krafte, M. Chapman
und K. McCormack) und Kalium-
Kanile (Kap. 7.1 von M. Gopalakrish-
nan, C.-C. Shieh und J. Chen) bilden mit
zusammen 322 Seiten das Herzstiick des
Buchs. Hier sind Informationen zu
Strukturen der Ionenkanile, zu Kanal-
Subtypen und vor allem zu bekannten
Wirkstoffen zusammengestellt.  Fiir
jeden Wirkstoff werden die chemische
Struktur, Bindungsaffinitdten und um-
fangreiche Literaturhinweise angege-
ben. Das achte und letzte Kapitel, ver-
fasst von K. Bracey und D. Wray, be-
schiftigt sich mit genetisch bedingten
und erworbenen Krankheiten, die auf
einer Fehlfunktion von Ionenkanélen
beruhen.

Jedes Kapitel oder Unterkapitel
enthilt ein umfangreiches und aktuelles
Literaturverzeichnis. Ein Stichwortre-
gister am Ende komplettiert das Buch.
Die Zielgruppe des Buches sind medi-
zinisch forschende Chemiker, die nach
Informationen zu bestimmten Ionenka-
nédlen und deren Wirkstoffen suchen.
Biophysiker oder Biochemiker mit wei-
tergehendem Interesse an Struktur und
Funktion von Ionenkanilen werden zu-
sdtzliche Biicher wie das von Hille (Jon
Channels of Excitable Membranes) zu
Rate ziehen. Voltage-Gated Ion Chan-
nels as Drug Targets bietet jedoch auch
fiir diesen Leserkreis einen umfassen-
den und aktuellen Literaturiiberblick.

Das vorliegende Buch ist fiir jede
Bibliothek eines Pharmaunternehmens
unverzichtbar, kann aber auch Univer-
sitdtsbibliotheken und Forschern auf
dem Gebiet der Ionenkanile empfohlen
werden.

Philipp Reif, Ulrich Koert
Fachbereich Chemie
Universitat Marburg
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Die Modellierung von Materialien auf
molekularer Ebene hat sich in den letz-
ten 15 Jahren zu einem wichtigen For-
schungsbereich in den Materialwissen-
schaften entwickelt. Heutzutage bilden
Simulationen neben Experimenten und
Theorie die dritte Sdule wissenschaftli-
cher Methoden in der Materialfor-
schung. Diese Entwicklung wurde vor-
angetriecben von der exponentiellen
Zunahme der Rechnergeschwindigkei-
ten, der Entwicklung von neuen, leis-
tungsstarken Modell-Algorithmen und
der entsprechenden Software sowie der
Notwendigkeit, die Eigenschaften von
Hightech-Materialien auf molekularer
Ebene zu verstehen. Molecular Mode-
ling Techniques in Material Sciences ist
eine hochst willkommene Erginzung
der aktuellen Literatur zur molekularen
Modellierung in den Materialwissen-
schaften.

Das erklirte Ziel des Buchs ist es,
,,einen Uberblick iiber verbreitet ange-
wendete Methoden fiir atomistische Si-
mulationen einer groen Auswahl von
Materialien zu geben und den notigen
theoretischen Hintergrund zu vermit-
teln, um z.B. zu verstehen, warum ein
bestimmter Typ von Kraftfeld fiir Zeo-
lithe geeignet, aber fiir Gldser ungeeig-
net ist. Oder warum etwa die Ndherung
der lokalen Dichte zur Geometrieopti-
mierung einer Halbleiterstruktur ver-
wendet werden kann, nicht aber um die
Bandliicke des Halbleiters zu bestim-
men.“ Das Buch widmet sich génzlich
der molekularen Modellierung, ein-
schlieBlich Berechnungen der Elektro-
nenstruktur und Kraftfeldrechnungen
wie Monte-Carlo- und Molekiildyna-
mik(MD)-Methoden.
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Kapitel 1 ist eine Einfithrung in den
Anwendungsbereich der molekularen
Modellierung, gefolgt von einer quali-
tativen Ubersicht iiber quantenchemi-
sche Methoden und Kraftfeldrechnun-
gen. Die mathematischen Grundlagen
und tiefergehende Details der Rechen-
methoden werden erst im letzten Kapi-
tel des Buchs behandelt. Die knappen
Ausfithrungen in Kapitel 1 sind fiir
Neulinge auf dem Gebiet wenig geeig-
net, davon abgesehen ist es aber sowieso
schwer vorstellbar, dass dieses Buch
durchgehend von der ersten bis zur
letzten Seite gelesen wird. Sehr niitzlich
sind in diesem Kapitel die Informatio-
nen iiber einschldgige kommerzielle und
an Hochschulen entwickelte Software.

Die Kapitel 2-6 sind den folgenden
Materialien gewidmet: Metalloxide,
mikropordse Substanzen, Glaser, Halb-
leiter und Supraleiter sowie Nanomate-
rialien. Polymere werden ausdriicklich
nicht und Metalle nur sehr kurz behan-
delt. In vielen der Kapitel werden Bei-
spiele aus der Literatur detailliert eror-
tert, sodass man einen guten Eindruck
von der Leistungsfahigkeit der moleku-
laren Modellierung erhélt. Man erkennt,
wie molekulare Modellierung bei der
Interpretation von Experimenten helfen
kann und Informationen liefert, die
durch Messungen nur sehr schwer zu-
ginglich wiren. Neben diesen intensiv
diskutierten Fallstudien sind weitere
Beispiele aufgefiihrt, in denen berech-
nete Eigenschaften und die angewen-
dete Technik vorgestellt, aber kaum
zusitzliche Informationen geliefert
werden. Doch diese Kombination aus
Tiefe und Breite auf einer angemesse-
nen Seitenzahl macht das Buch interes-
sant und informativ. Die meisten Ab-
schnitte enthalten reichlich Hinweise
auf Originalarbeiten, wobei sich die
insgesamt 879 Literaturverweise haupt-
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sdchlich auf Arbeiten aus den letzten
zehn Jahren beziehen. In einigen Ab-
schnitten fehlen allerdings Hinweise auf
wichtige Ubersichtsartikel und Mono-
graphien, die fiir Neulinge auf dem
Gebiet ebenfalls sehr niitzlich wiren.
Diese anwendungsbezogenen Kapi-
tel 2-6 bilden das Kernstiick des Buches,
durch das es sich von anderen Werken
zum Thema, die mehr auf Methoden-
beschreibungen Wert legen, hervorhebt.

Kapitel 7 bietet auf 93 Seiten einen
Uberblick iiber quantenchemische
Rechnungen, Kraftfelder, Monte-Carlo-
und MD-Simulationen. Die Ausfiihrun-
gen sind fiir Programmentwickler zu
knapp gehalten, sollten aber fiir An-
wender kommerzieller Software ausrei-
chend sind. Die wichtigsten Konzepte
und Gleichungen werden erldutert, und
auch erfahrene Praktiker konnen in
diesem Kapitel noch einige niitzliche
Informationen finden. Die Anhénge
enthalten eine hilfreiche Liste mit Er-
klarungen von Abkiirzungen, Benen-
nungsrichtlinien fiir Basissédtze und ato-
maren Einheiten.

Einige Passagen in den Kapiteln 1
und 7 wirken etwas zu komprimiert,
sodass die Aussagen versehentlich irre-
fithrend sein konnten. So schreiben die
Autoren in Kapitel 1 nach einer Dis-
kussion iiber Energieminimierungs-
techniken z.B.: ,,Wer sich fiir das Ver-
halten eines Materials bei einer endli-
chen Temperatur interessiert, muss eine
so genannte ,Molekiildynamiksimulati-
on‘ durchfiihren.“ Dies ist jedoch nicht
ganz richtig, denn man konnte auch die
Monte-Carlo-Methode anwenden. Auch
die Akzeptanzregeln fiir groBkanoni-
sche Monte-Carlo-Simulationen werden
in Kapitel 7 nicht korrekt wiedergege-
ben; zudem fehlen leider Hinweise auf
die entsprechende Literatur. FEinige
kleinere Fehler wie fehlende Einheiten

© 2006 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

Angewandte

in Tabellen sind aufgefallen, aber ge-
messen an der Linge des Textes ist die
Fehlerzahl erstaunlich niedrig.

Meines Erachtens ist dieses Buch
besonders niitzlich fiir Wissenschaftler
aus der Industrie, die sich mit moleku-
larer Modellierung beschiftigen. Wer
hier erfolgreich sein will, muss ein ,,Al-
leskonner“ sein und kann sich nicht den
Luxus erlauben, sich auf eine bestimmte
Technik oder Materialklasse zu spezia-
lisieren. In einer Firma mit nur einem
oder zwei Forschern, die sich mit mole-
kularer Modellierung beschiftigen,
bleibt keine andere Wahl, als sich stin-
dig auf den neusten Stand zu bringen
und unterschiedlichste Techniken zu
erproben. In solchen Situationen ist
dieses Nachschlagewerk duBerst hilf-
reich, um sich schnell iiber ein be-
stimmtes Thema zu informieren. Der
Aufbau des Buches kommt auch Hoch-
schulforschern entgegen, die sich mit
einem neuen Gebiet der Materialmo-
dellierung vertraut machen mochten.
Mit der entsprechenden Ergidnzungsli-
teratur konnen auch Doktoranden aus
der Lektiire groen Nutzen ziehen.

Dieses Buch sollte eine willkomme-
ne und niitzliche Ergidnzung fiir jede
Bibliothek eines Chemieunternehmens
oder einer Hochschule sein. Es bietet
einen schnellen Zugang zu Methoden
und wichtigen Forschungsergebnissen
auf dem Gebiet der Materialmodellie-
rung — ein Bereich, der in der Zukunft
noch an Bedeutung gewinnen wird.
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