
Wirtschaft, Technik und Wissenschaft
der deutschen Chemie von 1914–1945
(Bernardus-Verlag, 2001) und dabei
besonders auf das Kapitel „Die chemi-
sche Großindustrie und die Giftgase“,
S.307 ff., ein.

Der Autor beschreibt detailliert die
Forschungen zum „N-Stoff“, den die
Nazif*hrung gemeinsam mit den IG
Farben als „Wunderwaffe“ zum Einsatz
bringen wollte. Es handelt sich um das
Chlortrifluorid ClF3, das Otto Ruff 1930
durch Umsetzung des von ihm 1928 ge-
wonnenen Chlormonofluorids mit
*bersch*ssigem Fluor erhalten hatte
und das sp6ter als Brand- und Z*nd-
mittel milit6risch eingesetzt werden
sollte – gl*cklicherweise erf*llten sich
die hohen Erwartungen nicht. Als sich
herausstellte, dass die von Gerhard
Schrader (1903–1990), einem Chemiker
der IG Farben, erstmals hergestellten
phosphororganischen Kontaktinsektizi-
de (1936) als hochwirksame Nervengifte
milit6rische Bedeutung erlangen konn-
ten, konzentrierte sich die Kampfstoff-
Forschung im Vorfeld und in den ersten
Jahren des 2. Weltkrieges *berwiegend
auf die bereits in sehr geringen Dosie-
rungen giftigen Substanzen Tabun, Sarin
und sp6ter auf das von Richard Kuhn,
Chemienobelpreistr6ger 1938, entwi-
ckelte noch weitaus toxischere Soman
(1944). Schmaltz versteht es *berzeu-
gend, die in die Kampfstoff-Forschung
involvierten Chemiker, Industriellen
und Milit6rs in ihrer ambivalenten Hal-
tung zum Einsatz von Giftgasen im
Kriege treffend zu charakterisieren. Es
waren nicht moralische Skrupel, die die
NS-F*hrung und ihre wissenschaftli-
chen Partner auf einen milit6rischen
Einsatz dieser neuen Generation von
Kampfgiften und einiger traditioneller
Gase verzichten ließen, sondern es war
die Furcht vor mBglichen Gegenschl6-
gen durch alliierte Luft- und Boden-
truppen. Der Autor schildert die Bio-
graphien solcher Wirtschaftsf*hrer wie
Carl Krauch und Otto Ambros von den
IG Farben, des Chemikers Richard
Kuhn und des Pharmazeuten Horst
BBhme sowie der Altnazis Thiessen und
Mentzel, beide mit hBchsten F*hrungs-
funktionen im Kaiser-Wilhelm-Institut
betraut. Sie alle dienten uneinge-
schr6nkt einem verbrecherischen politi-
schen System, und ihnen war und blieb
fremd, was der Friedensnobelpreistr6-

ger von 1995 Sir Joseph Rotblat (1908–
2005) wie folgt formulierte:

„There are other principles that
override it [providing new knowledge,
K.M.], humanitarian principles. Scien-
tists must always remember that they
are human beings first, scientists second.
And adherence to ethical principles may
sometimes call for limits on the pursuit
of knowledge“.

Schmaltz hat sich gr*ndlich mit dem
schwierigen Thema einer objektiven
Bewertung des Spagats der in Deutsch-
land verbliebenen Chemiker zwischen
vermeintlicher Pflichterf*llung und
w*rdevoller menschlicher Haltung be-
fasst; freilich fehlt auch ein Blick auf die
wenigen zivilen Helden in Deutschland,
„Tausende unter 80 Millionen“, wie
Eugen Kogon (1903–1987) bitter
schreibt (Frankfurter Hefte, April 1946,
S. 126). Was die fachliche Seite des ins-
gesamt lesenswerten Buches betrifft, so
w6re eine gr*ndlichere Darstellung der
chemischen Sachverhalte hilfreich ge-
wesen – neben Fehlern bei Formelbild
(S. 488) und -bezeichnung (S. 446) sowie
in den Texten auf S. 461 (Glykolyse) und
Fußnote 419, S. 447 (erste Zeile) ist zu
kritisieren, dass es nur sehr wenige
Formelbilder der im Buch behandelten
Kampfstoffe gibt. Krgerlich ist die fal-
sche Schreibweise des Begr*nders der
phosphororganischen Chemie A. E.
Arbuzov (1877–1968) auf S. 434 und
S. 668 sowie das Durcheinander bei
dem Versuch, kyrillische Texte zu
transkribieren bzw. zu transliterieren
(S. 627) – auf eine der beiden Varianten
muss man sich – und dann korrekt –
festlegen.

Es ist zu hoffen, dass die nach 1945
ins Arsenal der Siegerm6chte des 2.
Weltkrieges integrierten Nervengifte
ganz im Sinne des nach dem Ende des
Kalten Krieges viel zu sp6t verabschie-
deten Gesetzes zu dem „Lbereinkom-
men vom 13.1.1993 *ber das Verbot der
Entwicklung, Lagerung und des Einsat-
zes chemischer Waffen“ nicht mehr zu
den, wie Schmaltz treffend schreibt
(S. 612), belastenden Erbschaften des
NS-Regimes gehBren. Und man kann
nur John Cornwell zustimmen, wenn er
uns Wissenschaftler von heute ein-
dringlich mahnt (l.c., S. 461–462):
„Doing good science today involves a
principled vigilance for consequences,
an awareness of the impact of scientific

discovery on society, on the environ-
ment, on nature.“

Klaus M�ckel
M�hlhausen

Computational Chemistry of Solid
State Materials

A Guide for Materi-
als Scientists, Che-
mists, Physicists
and others. Von Ri-
chard Dronskowski.
Wiley-VCH, Wein-
heim 2005. 294 S.,
Broschur,
99.00 E.—ISBN
3-527-31410-5

Schon bevor interdisziplin6re wissen-
schaftliche Forschung in Mode kam, war
die FestkBrperforschung ein Bereich, in
dem Chemiker, Physiker, Materialwis-
senschaftler und Ingenieure gemeinsam
Grundlagenforschung betrieben und
neue Techniken entwickelten. Die
Grenzen zwischen diesen Disziplinen
blieben dabei sehr wohl bestehen, und
jede entwickelte ihre eigene Denk- und
Vorgehensweise, aber auch ihre eigene
Fachsprache. Ein wirksamer Gedan-
kenaustausch zwischen den Disziplinen,
der nicht an sprachlichen Barrieren
scheitert, ist aber eine Voraussetzung,
um zu echten Fortschritten in der Wis-
senschaft zu gelangen. Im Vorwort
dieses Buches kommentiert Roald
Hoffmann dies mit Blick auf die Chemie
und Physik so: „Es ist interessant, wenn
zwei gereifte Wissenschaften durch Ge-
gebenheiten der Natur und einen ge-
meinsamen Forschungsgegenstand ge-
zwungen werden, sich mit ihren gegen-
seitigen Denkweisen auseinanderzuset-
zen, die doch beide zu Ergebnissen
f*hren … und doch scheinbar unver-
einbar sind.“ Der gemeinsame For-
schungsgegenstand ist nach Hoffmann
der FestkBrper, und er weist darauf hin,
dass die Zukunft von „Computertech-
niken gepr6gt sein wird, … die die Er-
fordernisse von sowohl Chemikern als
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auch Physikern ber*cksichtigen.“ Man
kBnnte dieses Konzept auch auf wis-
senschaftliche Ans6tze *bertragen – mit
dem Experiment auf der einen, der
Theorie auf der anderen Seite. Das Ex-
periment liefert Daten, aus denen
Theorien entwickelt werden, die verifi-
ziert, modifiziert oder verworfen
werden. Umgekehrt liefert die Theorie
Hypothesen f*r weitere Experimente.
Werden Wissenschaftler auch gewBhn-
lich in „Experimentatoren“ oder
„Theoretiker“ eingeteilt, so sind es oft
genug die Praktiker, die neue Theorien
formulieren, und die Theoretiker, die
neue Experimente vorschlagen. Mehr
noch 6ndern sich die Zeiten, da immer
mehr Wissenschaftler Experiment und
Theorie kombinieren, indem sie com-
putergest*tzt arbeiten.

Ziel vorliegenden Buches ist es,
Chemikern, Physikern und Material-
wissenschaftlern eine allgemeine
Grundlage f*r theoretische Untersu-
chungen und Berechnungen von Fest-
kBrpern zu vermitteln. Der sauber ver-
fasste Text beginnt mit einer Einf*hrung
zu klassischen und quantenmechani-
schen Theorien, geht dann *ber zu Be-
schreibungen vonRechenmethoden und
schließt mit zahlreichen Beispielen aus
den eigenen Arbeiten des Autors, die
auf Struktur (auch Strukturvorhersage),
Zusammensetzung, physikalische Ei-
genschaften und thermodynamische
Daten von FestkBrpern eingehen. Das
Buch ist hervorragend geschrieben und
ermBglicht auch Studierenden und
Wissenschaftlern, die mit FestkBrper-
theorien wenig vertraut sind, einen
leichten Einstieg in das Gebiet. Spezia-
listen werden den Ideenreichtum der
breitgef6cherten Thematik f*r eigene
DenkanstBße zu nutzen wissen.

In Kapitel 1 werden klassische, vor-
rangig chemieorientierte Grundlagen
erl6utert: Atom- und Ionenradien, Io-
nenmodell der chemischen Bindung,
Pauling-Regeln, Bindungsvalenzmetho-
den und Volumeninkremente. Beson-
ders hilfreich sind hier die Tabellen mit
Daten chemischer Elemente.

Grundlagen der Quantenmechanik
stehen in Kapitel 2 im Mittelpunkt.
Unter anderem werden die Prinzipien
des Molek*lorbitalansatzes f*r kristal-
line FestkBrper erkl6rt, wobei die Ma-
thematik auf das Notwendigste be-
schr6nkt bleibt und viele Abbildungen

den Stoff anschaulich machen. Es folgen
Erl6uterungen zur Erzeugung von Zu-
standsdichten, zur Gesamtenergiezerle-
gung und zu Lberlappungsdichten.
Weiter geht es mit Austausch- und
Korrelationsph6nomenen, Dichtefunk-
tionaltheorie, Pseudopotentialen, Zell-
methoden, linearen Methoden und
Molek*ldynamik. Am Schluss des Ka-
pitels findet sich ein wichtiger Ab-
schnitt, der die einschl6gigen Compu-
teranwendungen zusammenfasst.

Im Kapitel 3 werden schließlich
Anwendungen der zuvor erl6uterten
Methoden anhand vieler praktischer
Beispiele geschildert. Das Kapitel be-
ginnt mit der Optimierung und Erl6u-
terung von Metalloxid- und Metallni-
tridstrukturen, im weiteren Verlauf
werden dann Strukturverzerrungen in
Elementen wie Tellur erkl6rt, magneti-
sche Eigenschaften von Lbergangsme-
tallen und ihren Verbindungen be-
schrieben und Verbundstoffe mit Mole-
k*ldynamikmethoden charakterisiert.
In einem Abschnitt *ber Carbodiimide
und Cyanamide werden Grenzen und
mBgliche Fallstricke aufgezeigt. Das
Kapitel schließt mit Strukturvorhersa-
gen neuer Materialien wie Oxynitride,
intermetallische Verbindungen und
magnetische Materialien.

In den ersten beiden Kapiteln wird
der Stoff auf sehr anschauliche Weise
vermittelt, wobei sich mathematische
Ausf*hrungen und erl6uternde Abbil-
dungen gut erg6nzen. Die Fallstudien in
Kapitel 3 basieren vor allem auf der
Verwendung von Bildmaterial. Eine
reichhaltige und umfassende Bibliogra-
phie gibt dem interessierten Leser die
Gelegenheit, intensiver in eine Thema-
tik einzusteigen.
Computational Chemistry of Solid

State Materials ist ein hervorragendes
Handbuch f*r Studierende und For-
scher, die sich mit Rechenmethoden f*r
FestkBrperuntersuchungen besch6fti-
gen. Das Buch ist systematisch geordnet
und bietet in verst6ndlicher Weise Ein-
blicke in die erl6uterten Techniken.
Roald Hoffmann kommt zu dem
Schluss, dass „dieses Buch … gleichsam
ein Reisepass f*r kreative Exkursionen
in dieses gemeinsame Gebiet [zwischen
der Chemie und Physik] ist“. Zu alle-
dem kommt dieses Buch genau zur
rechten Zeit, denn da Rechenmethoden
immer leichter zug6nglich werden,

bedarf es einer gr*ndlichen Erl6uterung
von St6rken und Schw6chen der viel-
f6ltigen in Gebrauch befindlichen Mo-
delle.

Gordon J. Miller
Department of Chemistry
Iowa State University, Ames (USA)
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Flavonoids

Chemistry, Bio-
chemistry and App-
lications. Heraus-
gegeben von Øy-
vind M. Andersen
und Kenneth R.
Markham. CRC
Press/Taylor &
Francis 2006.
1237 S., geb.,
249.95 $.—ISBN
0-8493-2021-6

8150! Diese Ziffer markiert die Zahl der
bekannten Flavonoide – und ein Ende
ist nicht in Sicht. Praktisch alles, was
man *ber Flavonoide wissen muss, ist in
den 17 Kapiteln dieses 1237 Seiten
starken Buches enthalten. Das The-
menspektrum reicht von der Biogenese
der Flavonoide, ihren Funktionen in
Pflanzen bis hin zu Anwendungen in der
Lebensmittelindustrie und Medizin. Die
umfangreiche Sammlung von Beitr6gen,
die allesamt von Fachleuten auf dem
jeweiligen Gebiet verfasst wurden,
spiegelt die gesamte Chemie dieser
Pflanzenmetabolite wider, wobei vor
allem auf die Isolierung, Strukturbe-
stimmung, physikochemischen Eigen-
schaften, Reaktivit6t und Synthese
n6her eingegangen wird.

Flavonoide sind sekund6re Natur-
stoffe, deren aromatischer C6-C3-Bau-
stein auf dem Shikimat/Phenylpropio-
nat-Weg erzeugt wird, w6hrend der
zweite aromatische C6-Baustein auf dem
„polyketidischen“ Acetat/Malonat-Weg
entsteht. Damit wird das C6-C3-C6-
System auf eine kombinatorische Weise
von den vielf6ltigen Enzymreaktionen
der Pflanzen aufgebaut, wodurch die
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