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Uber die letzten Jahrzehnte sind be-
merkenswerte Fortschritte in der mole-
kularen und supramolekularen Chemie,
den Materialwissenschaften und der
Biologie errungen worden. Begleitet
wurden diese Neuerungen stets von
wichtigen Entwicklungen in der chemi-
schen Reaktionskinetik, von denen
einige im vorliegenden Buch von .
Ross, 1. Schreiber und M. O. Vlad be-
schrieben werden. Zu bemerken ist, dass
John Ross seit Jahrzehnten als einer der
filhrenden Wissenschaftler auf diesem
Gebiet gilt und, zusammen mit S. Berry
und S. Rice, bereits Autor eines weit
verbreiteten Lehrbuchs der physikali-
schen Chemie ist.

Der Inhalt dieses Buchs wird auf
einem relativ fortgeschrittenen Niveau
préasentiert, sodass beim Leser Grund-
kenntnisse der Reaktionskinetik vor-
ausgesetzt werden. Dabei ist die Art,
wie sich das Buch seinem Thema nihert,
unkonventionell und in dieser Form
neu. Zentrales Thema ist die Aufkldrung
der Mechanismen komplexer chemi-
scher, biochemischer und genetischer
Reaktionsnetzwerke. Erstaunlicherwei-
se unterscheidet sich der heutzutage ty-
pische Losungsansatz nur wenig von der
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Vorgehensweise vergangener Jahrzehn-
te: Zerlegung des Gesamtmechanismus
in Einzelschritte und deren Analyse,
dann Rekonstruktion der Gesamtreak-
tion als Sequenz der untersuchten Re-
aktionsschritte. Der in diesem Buch
préasentierte Ansatz ist dagegen anders
und stiitzt sich auf das immense Spek-
trum moderner, leistungsfihiger Analy-
setechniken, die z.B. die gleichzeitige
Detektion hunderter Substanzen er-
moglichen und enorme Datenmengen
tiber das gesamte Reaktionsgeschehen
liefern. Der grofle Wert des Buches liegt
in der ausfiihrlichen Beschreibung
experimenteller und theoretischer Vor-
gehensweisen zur systematischen Auf-
klarung von Reaktionsmechanismen
unter Verwendung dieser modernen
Techniken. Das Buch kann als eine
Gebrauchsanweisung gelesen werden,
die die Methoden zur Ableitung von
Reaktionsmechanismen aus kinetischen
Messdaten beschreibt.

Das Buch gliedert sich in dreizehn
Kapitel, wobei neben den im Titel ge-
nannten Autoren auch Beitrdge von A.
Arkin, P. J. Oefner und N. Zamboni zu
finden sind. Nach einer knappen Ein-
fiihrung in grundlegende Begriffe und
Definitionen werden in Kapitel 3 einige
der analytischen Techniken besprochen,
die fiir das ,,Data-Mining* und die dem
Buch zugrundeliegenden Auswertungs-
methoden genutzt werden. Diese Tech-
niken umfassen ein weites Spektrum,
einschlieflich ~ Massenspektrometrie,
Kapillarelektrophorese, DNA-Mikroar-
rays und Genomanalyse.

Im Hauptteil werden spezielle Me-
thoden der Datenauswertung behan-
delt. Zum Beispiel wird in Kapitel 5 das
Antwortverhalten komplexer Systeme
auf Pulsstorungen diskutiert und spezi-
ell die theoretische Ableitung von che-
mischen Kausalverbindungen bespro-
chen. Eine Abhandlung zur Analyse
unverzweigter Kettenreaktionen leitet
tiber zu Kapitel 6, in dem anhand eines
praktischen Beispiels (Teilprozess der
Glycolyse) das experimentelle Vorge-
hen diskutiert wird. Dieses Beispiel wird
auch im Folgenden fiir die Diskussion
der #uBerst interessanten Aufkldrung
von Reaktionsmechanismen durch die
CMC-Methode (,,correlation metric
construction®) herangezogen. Das we-
sentliche Ziel dieser automatischen
Datenauswertung ist es, Reaktions-

© 2006 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

Angewandte

schemata abzuleiten, separable Teilsys-
teme zu identifizieren und darauf auf-
bauend komplexe Mechanismen darzu-
stellen. Andere Techniken, die in
diesem  Zusammenhang  diskutiert
werden, sind Methoden wie ,entropy
metric construction®, ,entropy reduc-
tion“ und genetische Algorithmen.

Der entscheidende Aspekt dieser
Analysetechniken besteht darin, dass sie
eine Losung fiir ein grundlegendes
Problem der Reaktionskinetik bieten
konnen: wie man einen Reaktionsme-
chanismus erstellt, ohne auf Vermutun-
gen oder ,Intuition® zuriickgreifen zu
miissen. Es werden verbliiffende Aus-
wertungsmethoden beschrieben, die auf
viele komplexe Systeme in der moder-
nen Chemie und Biologie anwendbar
sein sollten, wenngleich man einrdumen
muss, dass sie bislang nur an wenigen
Beispielen erprobt wurden. Die Stoff-
auswahl orientiert sich in erster Linie an
den bemerkenswerten Ergebnissen, die
die Autoren in den letzten 15 Jahren
erzielt haben. Dabei ist es den Autoren
gelungen, ein kompliziertes und un-
konventionelles Thema in einer kohi-
renten und niitzlichen Weise zu présen-
tieren. Etwas ungewiss ist, wie schnell
sich dieser neuartige Ansatz in der
Praxis durchsetzen wird. Verkniipft
damit ist die Frage, welche Leserschaft
dieses Buch erreichen will. Um die
Techniken voll ausschopfen zu konnen,
ist ein fundiertes Grundwissen in Sta-
tistik, linearer Algebra und Differenti-
alrechnung notig, und auch Program-
mierkenntnisse wiaren von Vorteil. Dar-
iiber hinaus ist es auch Studenten der
physikalischen und biophysikalischen
Chemie zu empfehlen, sowie Wissen-
schaftlern, die sich mit der Aufkldrung
von Reaktionsmechanismen in komple-
xen chemischen, biochemischen, phar-
makologischen oder genetischen Syste-
men beschéftigen.
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