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J. Ladik: Quantenchemie. Stuttgart: Ferdinand Enke 1973. 397 S., DM 29.80. 

Dieses aus dem Ungarischen tibersetzte Buch ist zweifellos ein Versuch, eine im deutschen 
Sprachbereich vorhandene Lficke auf dem Gebiete der Quantenchemieliteratur zu ffillen. Ob dieser 
Versuch gelungen ist, l~Bt sich anhand yon Kriterien priifen. Hierbei ist vor allem zu berfick- 
sichtigen, dab Quantenchemie ein dynamisches Gebiet ist, das im Laufe yon zehn Jahren sein Gesicht 
erheblich gewandelt hat. Weiterhin gibt es eine umfassende, sich stetig vergr~Sgernde internationale 
Literatur auf diesem Gebiet. An diesen Magst~iben gemessen, erscheint es fraglich, ob Ladiks Beitrag 
einen neuen Standard setzt. 

Abgesehen yon durch die Ubersetzung entstandenen Unklarheiten, kann man dem Autor be- 
scheinigen, dab er mit Sorgfalt an sein Vorhaben herangegangen ist, Quantenchemie neu darzu- 
stellen. An vielen Stellen wird deutlich, dab der Autor zweifellos die Kompetenz hat, die Perspektiven 
auf diesem Gebiet richtig zu sehen - -  eine Voraussetzung, die manchen jungen amerikanischen 
Antoren fehlt. Aber es l~iBt sich schon beim flfichtigen und schlieglich mehr noch beim sorgffltigen 
Lesen nicht iibersehen, dab Ladiks Darstellung erhebliche M~ingel aufweist, die wir heute nicht mehr 
leicht nehmen k6nnen. Da ist zungchst das Niveau des Buches. Scheinbar repr~isentiert es Quanten- 
chemie fiir einen begrenzten Leserkreis: den Anffnger oder den Spezialisten auf einem anderen Ge- 
biet. An den Ant'finger hat Ladik aber doch zu wenig gedacht: das Buch enth~tlt keine Aufgaben und 
die Aufschliisselung nach Paragraphen ist nicht pr~izise genng. Nachdem Dewar vor einigen Jahren 
einen neuen Standard fiir Organiker gesetzt hat, fragt man sich, welcher interessierte Spezialist nicht 
davon Gebrauch machen wfirde. Einen Vergleich mit Dewar h~ilt dieser Band aber auf keinen Fall aus. 
Die Betonung des Autors auf solche semiempirische Methoden wie Hiickel und PPP, die heute 
kaum mehr benutzt werden, liigt sich nut didaktisch stfitzen, ffihrt abet zu falschen Vorstellungen 
fiber heutige semiempirische Methoden, die mit Computern beinahe routinem:fBig durchgeffihrt wer- 
den k6nnen. Auch die ab-initio Rechnungen sind nicht beim H 2 oder zweiatomigen Molekfilen stehen- 
geblieben, auf die der Autor sehr ausfiihrlich eingeht; hier und da klingt allerdings an, durch 
Literaturzitate untermauert, dab der Autor sehr wohl mit ab-initio Rechnungen vertraut ist. 

Wenn wir den Band systematisch durchgehen, so fallen einige Tatsachen unmittelbar auf: Was 
dargestellt wird, ist sorgf~iltig diskutiert, aber h~iufig fehlen entscheidende Punkte. DaB das Kasten- 
potential und der Tunneleffekt v611ig iibergangen werden, obwohl von letzterem bei der Wasserstoff- 
briickenbindung Gebrauch gemacht wird, l~igt sich vielleicht noch einsehen; m6glicherweise auch, 
dab der Autor zwar einen h6heren mathematischen Standard anvisiert, aber bei den schwierigen Be- 
weispunkten auf andere Bficher verweist. Aber auf keinen Fall kann man den Mangel an Tabellen 
und Figuren, besonders der letzteren, leicht nehmen. Was zur Erlguterung yon Orbitalen und 
Bindung an Zeichnungen eingefiihrt wird, ist absolut unzureichend und schematisch. Wenn L~innett 
schon vor Jahren im Journal of Chemical Education eine dreidimensionale Orbitaldarstellung be- 
schrieben hat und Streitwieser bereits ein ganzes Buch mit Orbital- und Dichtediagrammen publiziert 
hat, mug der Vergleieh ffir Ladik ungtinstig ausfallen. 

Um fair zu sein, sollte herausgestellt werden, dab der Autor Hartree-Fock Methode und Kor- 
relationsenergie, St6rungstheorie und Variationsrechnung in sehr sauberer Darstellung abhandelt. 
Auch die Diskussion von gr6Beren Molektilen ist im Rahmen der betrachteten Methoden zu- 
verl~issig, insbesondere die Wasserstoffbriickenbildung ist ein origineller Beitrag. Absorption und 
Emission werden zwar nicht auf St6rungsrechnung aufgebaut, sind aber verst~indlich. Auch die Dar- 
stellung der Berechnung yon Integralen ist besser als in den meisten vergleichbaren Biichern, wenn 
sie dort fiberhaupt diskutiert wird. Die Erl~iuterung von Hybridisiernng ist auch gelungen. Bei 
hermitischen Operatoren jedoch l~iBt die Mathematik sich zweifellos besser darstellen. Die Kom- 
mutatorschreibweise wird vermieden, und die Nichtvertauschbarkeit yon Operatoren nicht physi- 
kalisch erl~iutert. Auch die physikalischen Einzelheiten des Begriffs Drehimpuls sind nicht zufrieden- 
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stellend. SchlieBlich fehlen graphische Darstellungen des Aufbauprinzips und Korrelationsdia- 
gramme. 

Zusammenfassend RiBt sich leider nur sagen, dab der Band enttauscht. Dies ist urn so be- 
dauerlicher, als der Autor vereinzelt erkennen l~iBt, dab er durchaus einen modernen Beitrag zur 
Quantenchemieliteratttr h~itte leisten k6nnen. Der begrenzte Umfang des Buches mag der Grund ffir 
den gesteekten Rahmen sein, aber einige oben erw~ihnte Vers/iumnisse h~itten sich durchaus vermeiden 
lassen. 
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