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ROB~ltT G. PARR : The Quantum Theory o[ Noleculur Electronic Structure. 
XVI,  5t0  S. In  der Reihe: Frontiers in Chemistry. Verlag W. A. Benjamin,  Inc., New 

York, 1963. Preis der brosehierten Ausgabe $ 6.95. 
Auf  engstem ]~aum ]gBt der Autor  die wichtigsten Ergebnisse seiner Arbeitsgruppe aus 

den letzten 15 Jah ren  Revue passieren : Die Prgzisionsbereohnungen der Energie leiehter Atome 
und kleiner Molekfile (speziell mi t  Einzentrenfunktionen) durch Konfigurationeneatwicklung, 
als Kern- und Glanzstfick die Pariser-Parr-Pople-Theorie der z~-Elektronensysteme und als 
AbschluB die Theorie der separierten Elektronenpaare.  Dazwisohen finden sieh eine Menge 
kurzer Himveise auf  neuere und  neueste Arbeiten fiber freie 1VIolekiile, ein knapper  Absehni t t  
fiber die Methoden der Atome im Molektil und, als besondere Delikatesse, am Sehlul~ ein Hin- 
weis auf  die Arbei ten SI~A~o~T.~YS zur Mehrelektronentheorie. 

Das t taup~gewieht liegt auf  der Bereehnung yon Energien, w~hrend andere Eigenschaften 
der Systeme, etwa die Symmetric, kaum bet raehte t  werden. 

Die 125 Seiten Text  werden dureh 32 Originalarbeiten, davon i 4  aus dem Arbeitskreis des 
Autors, erg~nzt. Neben etwa 20 Arbeiten fiber ~-EIektronensysteme findet man u. a. mathema-  
tische Probleme der Best immung von Molekfileigensehaften (BoYs und  Coo~: t960) und Dichte- 
matr izen (McWEENY 1959). Die fiber 400 Li teraturzi ta te  weisen auf  vorzfiglich englisch ge- 
sehriebene Arbeiten bin. 

Text  und  Forme]n sind klar gesetzt, Druckfebler selten. 
])as ~-Elektronenkapitel  und die zugehSrigen 0riginalarbei ten sind so Mar und ausffihrlich 

gehalten, dab man  nach ihrem Studium die P-P-P-Methode anwenden kann,  auch wenn man  
ihre Voraussetzungen und ihren Zusammenhang mit  exakteren Verfahren nicht  im einzelnen 
kennt.  

Die fibrigen Gebiete werden dahingegen so knapp behandelt ,  dab ohne l~fickgriff auf  die 
Originalli teratur und  ausffihrliehere Darstellungen kein tieferes Verstandnis mSglich ist. 

Vieles laBt der Autor  bewuBt fort, so relativistische Effekte, n~tiirliche OrbitMe, statisti-  
sehe Methode, Ligandenfeldtheorie. E in  Sachregister fehlt, das Autorenregister ist unzweck- 
maBig indiziert (nur Textseiten, keine Literaturzitate).  

Bei dieser Anlage des Buehes sind natfirlich Fliiehtigkeiten uad  unprazise Ausdr/ieke einer- 
seits, Wiederholungen andererseits unvermeidlich. So ist das Kapitel  2, Problemstellung, viel 
zu kurz und ware besser durch tIinweise auf  einzelne Lehrbuchabschrfi t te  ersetzt  worden. 

In  Kapitel  18 fiber die Theorie der Elektronenpaare sind die Seiten t09  his 114 fiber- 
fliissig, da ihr Inha l t  ausffihrlicher und  klarer in den abgedruekten Arbei ten yon PARXS und 
P ~ - ~  (1958) sowie ALLE~X und S~ULL (1961) steht.  Der Sonderdruck PAgISEg (1953) auf  Seite 
240 ist entbehrlich, da in P~RISEa und  PARl~ (t953, II), auf  Seite 248/249, eingearbeitet. 

Ob Sammlungen yon OriginMarbeiten i iberhaupt  in Buchform erscheinen sollten, ist bei 
der ansehwellenden Publikationsflut  in jedem Fall sehr kritisch zu prfifen. Gerechtfert igt  
ware ein solcher Nachdruek meines Eraehtens  nur  dann,  wenn damit  t .  ein fest umrissenes 
Spezialgebiet selbstkonsistent und  ohne gr6Bere Wiederholungen dargestell t  werden kann  und  
2. die Originalarbeiten schwer zugEnglieh sind. Bei Berficksiehtigung dieser Kri ter ien k6nnte  
der Band  wesentlieh dfinner sein. 

Eine Quantentheorie der Elektronen in Molekfilen, wie der Titel sagt, ist das Buch also 
nicht. Daffir gibt es ein lebendiges Bfld einiger moderner Entwicklungslinien und  macht  mi~ 
zfindendem Optimismus dem Leser Lust, sich selber an die F ron t  der theoret ischen Chemie zu 
stellen. 
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