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,3elbst dem Fachmann wird es schwer, auf dem sich schnell entwickelnden Gebiet der
Quantenchemie noch die Ubersicht zu behalten,” sagt P. O. LOWDIN in seinem Vorwort.

Das nicht nur auf dem Gebiet der Quantenchemie, sondern allgemein in Chemie und
Physik zu beobachtende Phinomen einer expandierenden Publikationsflut und das daraus
resultierende Bediirfnis nach Ordnung und Ubersicht, die einem einzelnen fast nicht mehr
moglich ist, hat P. O. Lowpin richtig erkannt und die Konsequenzen daraus gezogen.

Wie der Titel andeutet, sollen in diesem Werk die Fortschritte auf dem Gebiet der Quan-
tenchemie einem groferen Leserkreis iibersichtlich dargeboten werden. Kompetente Fachleute
referieren hier im Rahmen von Ubersichtsartikeln iiber ihr Spezialgebiet. An den Anfang setzt
der Herausgeber die Artikel zweier Autoren, die die Entwicklung der Quantenchemie ent-
scheidend beeinflufit haben: E. Hyrrrrass und J. C. SLATER.

E. Hyrreraas legt hier noch einmal die wesentlichen Gedanken zum Zweielektronen-
problem dar, die er um 1930 entwickelt hat. Es ist eindrucksvoll zu sehen, wie seine numeri-
schen Rechnungen am He erst in den letzten Jahren durch die wesentlich aufwendigeren von
Kivosurra, PERERIS und SOHERR-KNIGHT verbessert worden sind.

J.C. SLATER greift in seinem Kapitel eine altere Idee zur Energiebandberechnung in
Kristallen anf: die APW (Augmented Plane Wave)-Methode, die er schon 1937 vorgeschlagen
hat. Die Vorteile gegeniiber Wigner-Seitz-, Zellular- und OPW-Methode werden diskutiert
und zum Teil bisher nicht verdffentlichte Energiebinder angegeben. Da der Autor alle ge-
nannten Methoden im wesentlichen als bekannt voranssetzt, wird dem mit Festkorperphysik
weniger vertrauten Leser vieles unklar bleiben. Bezeichnend ist auch, daB Slater auf Formeln
vollig verzichtet.

Der folgende Artikel diirfte nur fiir einen speziellen Leserkreis interessant sein: F. A.
Marsex formuliert eine spinfreie Quantenchemie, die rein algebraisch aufgebaut ist und die
Anwendung von Permutatationsgruppen zur Grundlage hat.

Uber die Grundlagen der Hauptmethoden zur Berechnung von Elektronenwellenfunk-
tionen in Molekiilen referiert R. Daupsr. Der Artikel hitte an einigen Stellen klarer sein
kénnen. Bedauerlicherweise werden neuere Entwicklungen kaum berticksichtigt: das Kapitel
iiber Geminale ist recht kurz, tiber die o-n-Separierbarkeit wird hinweggegangen, die Methode
der GauBfunktionen wird iiberhaupt nicht erwéhnt. Insgesamt gesehen scheint der Artikel fiir
dieses wichtige Thema an manchen Stellen zu knapp gehalten.

Den EinfluB von Losungseffekten auf die Elektronenspektren von Molekiilen diskutiert
S. Basu. Sein Artikel demonstriert eindrucksvoll, daB es durchaus noch Gebiete gibt, auf
denen fiir den Theoretiker viel zu tun bleibt. Zwar formuliert 8. Basu zu Anfang noch eine
Stérungsenergie 2. Ordnung, doch wird dieser Ausdruck im Rahmen des Onsager-Modells
vollig auf empirische Ausdriicke zuriickgefithrt. Einige Nachlissigkeiten in der Ausdrucks-
weise des Autors wiren zu vermeiden gewesen, z. B. daB die Oszillatorenstirke durch das
Ubergangsmoment bestimmt ist. Auch hitten die Namen FrRanck und BRIEGLEB, die haufig
zitiert werden, richtig geschrieben werden sollen.

Eine sorgfiltige Studie iiber die s-Elektronennaherung und damit zusammenhiingende
Probleme gibt P. G. Lygos. Ein Blick ins Literaturverzeichnis verrat, daB der Autor seine
Diskussion auf den neuesten Stand der Publikation gebracht hat: praktisch alle Zitate sind
aus den letzten Jahren. GroBes Gewicht legt der Autor auf die Feststellung, daB ein Verstand-
nis der z-Elektronenapproximation und der semiempirischen Parameter nur durch ab-initio-
Rechnungen erfolgen kann.
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Eine weitere Betrachtung zur PPP-Methode und ihren Verbesserungen liefert Y. I'Hava.
Im Mittelpunkt steht eine Diskussion iiber Athylen als Zwei- und Vierelektronenproblem. Da
der Autor dieses bekannte Gebiet kritisch und systematisch angeht und nebenher eine Anzahl
von Verbesserungen formelmiaBig niederlegt, kann der Artikel auf jeden Fall als niitzlich
empfohlen werden. Man hétte vielleicht noch eine kritische Stellungnahme zu den theoretisch
berechneten Durchdringungsintegralen gewiinscht.

In einem anregenden Artikel referiert G. G. HALL iiber die Genauigkeit von Atom- und
Molekiileigenschaften, insbesondere bei Anwendung ,.stabiler” Wellenfunktionen. Die An-
wendung der genannten Methode ist leider bisher nur fiir kleine Systeme durchgefiihrt, doch
darf man auf Fortschritte hoffen.

Der wohl interessanteste Artikel des Bandes, der geradezu eine Fundgrube fiir den Leser
darstellt, stammt von J. O. HIRSCEFELDER, W. ByErs Brown und S. T. EprsTEIN und be-
handelt Fortschritte in der Storungstheorie. Wegen der Fiille des Dargebotenen wird es dem
Referenten unméglich, eine Beschreibung des Inhalts zu geben; als Beispiel erwéihnt seien nur
die Tterationsmethoden FOPIM, FOP-VIM und DE-FOP-VIM. Die Autoren geben in einem
ausfithrlichen SchluBkapitel Anwendungen der Theorie; ein Appendix fithrt dem Leser spezi-
elle Storungsentwicklungen vor. Wer sich noch eingehender iiber bestimmte Fragen orien-
tieren will, findet ein umfangreiches Literaturverzeichnis. Der Artikel ist jedera zu empfehlen,
der sich mit Stérungstheorie oder ihrer Anwendung befaft.

K. Jue
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Den zweiten Band erdffnet ein Artikel von 8. F. Bovs und P. RasacoraL, in dem die
Autoren einen Vorschlag zum Problem der geniigend genauen und gleichzeitig zeitsparenden
Berechnung von Energieintegralen machen. Thre Idee besteht in einer numerischen Methode
bei gleichzeitiger Riickfithrung von Mebrzentren- auf Einzentrenintegrale. Der Artikel ist
bezeichnend fiir eine neuere Entwicklungsrichtung der Quantenchemie, in der es nicht mehr
um Chemie geht, sondern um eine moglichst niitzliche Technik zur Beseitigung mathemati-
scher Schwierigkeiten. Wie die Autoren zugeben, diirfte ihre Idee noch nicht das letzte Wort
zu diesem Problem sein.

Eine ausgezeichnete Studie iiber die Berechtigung von ZDO-Approximationen gibt
I. FrsceEr-Hyarmars. Der Artikel ist jedem Quantenchemiker zu empfehlen, der verstehen
mochte, warum die Hiickel- und PPP-Theorie verniinftige Energien ergeben.

Ebenfalls ausgezeichnet ist der Artikel von S. M. BLINDER iiber die Theorie der atomaren
Hyperfeinstruktur. Obwohl nur eine kleinere Gruppe von Chemikern (vorwiegend experimen-
tell) auf diesem Gebiet arbeitet, gewinnt die Kern- und XKernquadrupolresonanz immer mehr
an Bedeutung. Wie S. M. BuinpER die fiir das Verstdndnis der Hyperfeinstruktur wichtigen
GroBen aus der Diracgleichung herleitet, ist so elegant und versténdlich geschrieben, daB die
erste Halfte des Artikels besonders fiir Leser ohne spezielle Kenntnisse des Gebietes anregend
sein wird. In der zweiten H&lfte kommen die mehr an Details interessierten Leser auf ihre
Kosten.

R. McWEENY und E. STEINER befassen sich mit dem Problem der Korrelation im Rahmen
der Methode der Gruppenfunktionen. Hauptsichlich werden ,,angeregte” Paarfunktionen
diskutiert, die fiir den Fall einer exakten SCF-Losung fiir geschlossene Schalen die wichtigsten
sind; neu dagegen ist die Behandlung ,.einfach und mehrfach angeregter” Funktionen bei
offenen Schalen bzw. bei Naherungslosungen des SCF-Problems fiir geschlossene Schalen im
Rahmen einer Variations-Storungsrechnung. Das Spinkoppelungsproblem wird mit Projek-
tionsoperatoren gelost.

Ein Artikel des Bandes ist wieder der Festkorperphysik gewidmet, die schon jetzt nicht
nur in der Quantenphysik, sondern auch in der Quantenchemie ihren festen Platz hat. L.
JaxsEN als einer ihrer bekanntesten Vertreter analysiert das Stabilititsproblem fiir Edelgas-
und Alkalihalogenidkristalle, wobei er die Stabilitdt durch Dreikérper-Austauschwechsel-
wirkung zu erklaren sucht. Eine Anzahl von Tabellen und Figuren stiitzt und veranschaulicht
diese These. Der Artikel ist ein weiterer niitzlicher Beitrag, wie man das Verstiindnis auf einem
wichtigen und schwierigen Gebiet durch Vereinfachungen férdern kann.

An den Schiufi des Bandes stellt der Herausgeber mehr oder weniger als Versuch zwei
Artikel iiber Quantenbiologie.

Uber intermolekulare Wechselwirkungen in der Biophysik, die durch Ladungsfluktuation
in den einzelnen Molekiilen hervorgerufen werden, referiert H. JerLE. Wegen der unbestrit-
tenen Schwierigkeit, die Quantenmechanik auf solch komplizierte Phinomene anzuwenden,
kann der Artikel nur qualitativen Charakter haben.

Der letzte Artikel stammt von P.O.LOwniN selbst und behandelt quantengenetische
Probleme ausgehend vom DNA-Molekiil. Wenn man weifl, wie sehr P. 0. Lowpin am Ausbau
dieses Gebietes interessiert ist und daf er grundlegende Arbeit zu diesem Problem geleistet
hat, so versteht man diese umfangreiche, minutidse, sorgfiltige Analyse (allein das Literatur-
verzeichnis umfaBt iiber 8 Seiten). Trotzdem diirfte der Artikel manchmal ein unglaubiges
Staunen hervorrufen, wenn biologische Probleme der Vererbung, Mutation, Alterung und
Tumore mit der Quantenchemie in Zusammenhang gebracht werden. Der Artikel zeigt mehr
als ein anderer die derzeitigen Grenzen der Anwendung der Quantenchemie auf. Und es ist
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wohl auch die Absicht des Autors, fiir dieses auBerordentlich interessante Gebiet mehr In-
teresse wachzurufen,

Insgesamt gesehen ist zu vermerken, daf3 der Herausgeber die Quantenchemie in sehr
weitem Sinne auffalit; trotzdem wirkt das behandelte Gebiet homogen. Einige Artikel wie
die von Lyrkos, FiscHER-HyarMaRs und HIRSCHFELDER-BYERs BrOwWN-EPSTEIN haben
beinahe schon klassischen Charakter. Auf das Erscheinen des vom Verlag schon seit langerer
Zeit in Aussicht gestellten dritten Bandes und der folgenden Bande darf man gespannt sein.

K. Jue



