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Das Buch st68t mit einigen ,Fronten“
in eine weite Vielfalt der aktuellen
Forschung vor. Es beginnt mit einer
Einfithrung (von C. Alden Mead) in
die  Born-Oppenheimer-Approxima-
tion, mittels der das Elektronenpro-
blem bei festgehaltenen Kernen geldst
werden kann, um ein effektives Poten-
tial fur gegenseitige Kernbewegungen
zu erhalten. Weitere Kapitel betreffen
entweder direkt dieses Elektronenpro-
blem (von Almi6f, Reinhardt, Lang-
hoff, Paldus und Shavitt) oder die Be-
wegung der Atome auf der Potential-
fliche (von van Gisten, Stillinger, Os-
born, Levine und Truhlar et al.). Einige
Methoden sind allgemein genug, um
fir beide Arten von Problemen verwen-
det zu werden.
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Eine ,Front* der physikalischen Che-
mie ist zweifellos die Spektraltheorie
der elektronischen Schrédinger-Opera-
toren. Zur Berechnung von Wirkungs-
querschnitten eroffnen sich zwei Wege:
Einmal stehen quasigebundene Zustin-
de (oder Resonanzen) im Mittelpunkt,
welche die wichtigsten experimentell ge-
fundenen Strukturen in den Quer-
schnitten verursachen, d.h. man be-
rechnet die Eigenschaften der Zustdnde
direkt. Alternative Ansitze gehen die
funktionale Form des Wirkungsquer-
schnitts insgesamt an, in die dann jeder
strukturpridgende Zustand implizit ein-
geht. Beispielrechnungen betreffen das
kleine Mehrkérperproblem von zwei
Elektronen im H-, der zehn Elektro-
nen im H,O oder die isolierte Kollision
eines Atoms mit einem Diatom (den
»Dauerbrenner® der theoretischen
Chemie).

Hat man es mit sehr groBen Systemen
zu tun, mit Teilchenzahlen bis zur Avo-
gadroschen Zahl, so setzt man Metho-
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den der Simulation ein, um kollektive
Phédnomene im Rahmen entsprechen-
der Potentialenergieflichen zu erfas-
sen. Den Hintergrund bieten hier Ver-
fahren der statistischen Mechanik.
Die letzte ,Front“ des Buches sind dy-
namische und unitire Gruppen, ange-
wandt auf Probleme der Schwingungs-
energie bei sehr groBen Amplituden
oder bei sehr vielen Basisfunktionen,
wo dann Symmetriebetrachtungen we-
sentliche Rechenvorteile bringen.
Jedes Kapitel enthilt einen klar gestal-
teten mathematischen Formelapparat,
der in erkldrendes Material eingebettet
ist; und die Autoren bieten durchweg
die Gewihr, daB die chemisch-physika-
lische Komponente der Hauptzweck
bleibt. Das Buch bietet fiir theoretische
Chemiker einen schonen Uberblick
tiber die aktuelle Forschung. Es ist emn
Angebot an eine mathematische Leser-
schaft, sich in die Welt der Molekiile
einfithren zu lassen. )
W. Quapp (Leipzig)
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