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

Dieses aus dem Ungarischen iibersetzte Buch ist zweifellos ein Versuch, eine im deutschen
Sprachbereich vorhandene Liicke auf dem Gebiete der Quantenchemieliteratur zu fiillen. Ob dieser
Versuch gelungen ist, 146t sich anhand von Kriterien priffen. Hierbei ist vor allem zu beriick-
sichtigen, daB8 Quantenchemie ein dynamisches Gebiet ist, das im Laufe von zehn Jahren sein Gesicht
erheblich gewandelt hat. Weiterhin gibt es eine umfassende, sich stetig vergréBernde internationale
Literatur auf diesem Gebiet. An diesen MaBstiben gemessen, erscheint es fraglich, ob Ladiks Beitrag
einen neuen Standard setzt.

Abgesehen von 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
Autoren fehlt. Aber es a8t sich schon beim fliichtigen und schlieBlich mehr noch beim sorgféltigen
Lesen nicht tibersehen, daf Ladiks Darstellung erhebliche Mangel aufweist, die wir heute nicht mehr
leicht nehmen konnen. Da ist zun#chst das Niveau des Buches. Scheinbar repriisentiert es Quanten-
chemie fiir einen begrenzten Leserkreis: den Anfinger oder den Spezialisten auf einem anderen Ge-
biet. An den Anfinger hat Ladik aber doch zu wenig gedacht: das Buch enthilt keine Aufgaben und
die Aufschliisselung nach Paragraphen ist nicht prizise genug. Nachdem Dewar vor einigen Jahren
einen neuen Standard fiir Organiker gesetzt hat, fragt man sich, welcher interessierte Spezialist nicht
davon Gebrauch machen wiirde. Einen Vergleich mit Dewar hilt 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, 14Bt sich nur didaktisch stiitzen, fithrt aber zu falschen Vorstellungen
iber heutige semiempirische Methoden, die mit Computern beinahe routinemiBig durchgefiihrt wer-
den konnen. Auch die ab-initio Rechnungen sind nicht beim H, oder zweiatomigen Molekiilen stehen-
geblicben, auf die der Autor sehr ausfithrlich eingeht; hier und da klingt allerdings an, durch
Literaturzitate untermauert, da 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 sorgfaltig diskutiert, aber hiufig fehlen entscheidende Punkte. Daff das Kasten-
potential und der Tunneleffekt vollig ibergangen werden, obwohl von letzterem bei der Wasserstoff-
briickenbindung Gebrauch gemacht wird, 146t sich vielleicht noch einsehen; méglicherweise auch,
daB der Autor zwar einen hoheren mathematischen Standard anvisiert, aber bei den schwierigen Be-
weispunkten auf andere Biicher verweist. Aber auf keinen Fall kann man den Mangel an Tabellen
und Figuren, besonders der letzteren, leicht nehmen. Was zur Erlduterung von Orbitalen und
Bindung an Zeichnungen eingefiihrt wird, ist absolut unzureichend und schematisch. Wenn Linnett
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, muf} der Vergleich fiir Ladik ungiinstig ausfallen.

Um fair zu sein, sollte herausgestellt werden, daB der Autor Hartree-Fock Methode und Kor-
relationsenergie, Stérungstheorie und Variationsrechnung in sehr sauberer Darstellung abhandelt.
Auch die Diskussion von groBeren Molekiilen ist im Rahmen der betrachteten Methoden zu-
verlidssig, insbesondere die Wasserstoffbriickenbildung ist ein origineller Beitrag. Absorption und
Emission werden zwar nicht auf Stérungsrechnung aufgebaut, sind aber verstindlich. Auch die Dar-
stellung der Berechnung von Integralen ist besser als in den meisten vergleichbaren Biichern, wenn
sie dort dberhaupt diskutiert wird. Die Erlauterung von Hybridisierung ist auch gelungen. Bei
hermitischen Operatoren jedoch 14Bt die Mathematik sich zweifellos besser darstellen. Die Kom-
mutatorschreibweise wird vermieden, und die Nichtvertauschbarkeit von Operatoren nicht physi-
kalisch erldutert. 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 148t sich leider nur sagen, daB der Band enttiuscht. Dies ist um so be-
dauerlicher, als der Autor vereinzelt erkennen li8t, daB er durchaus einen modernen Beitrag zur
Quantenchemieliteratur hitte leisten konnen. Der begrenzte Umfang des Buches mag der Grund fiir
den gesteckten Rahmen sein, aber einige oben erwihnte Versdumnisse hitten sich durchaus vermeiden

lassen.
Karl Jug
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