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Srpskohrvatsko-engleski reénik — Hemija i srodne oblasti
Slobodan Ribmnikar

Srpsko hemijsko druStvo, Beograd 1983.

str. 237

Rje¢nik dra S. Ribnikara djelo je za kakovim se potreba osje¢ala veé dugo,
dugo vremena, otkako je engleski jezik osvojio gospodujuéi polozaj u uzajamnom
opéenju kemicéara razli¢itih naroda. StoviSe, nakon ranih djela (Sulek, npr.)
u nas i mema dvo- ili wviSejezicnih prijevodnih rjeénika za kemiju i srodne
joj znanosti. Izlazak djela Slobodana Ribnikara stoga je za naSu kemiju vrlo
vazan dogodai.

Rjeénik opseze (prema gruboj procjeni pisca ovog prikaza) oko 13 000 na-
tuknica, ubrojivsi tu i uputnice. Izraden je vrlo pommno, a izbor rijeéi i pojmova
¢ini se da je posve primjeren opsegu. U nj su ukljuceni i izrazi koji pripadaju
hrvatskoj terminologijskoj normi. Bez dvoumljenja se moze reé¢i da to djelo
nema nikakovih krupnijih nedostataka: gotovo svi nedostaci §to sam ih uocio
jesu one meizbjezive sitne omaske zbog kojih je valjda i srocena izreka: Duae
res sunt longe difficillimae — lexicon scribere et grammaticam. Jedini spomena
vrijedan prigovor tice se postupka sa sinonimima: »U veéini sluéajeva sinonimi
jesu jednako primenljivi (npr. val — talas) ali negde strelica upucéuje na oblik
koji je, po miSljenju autora, ispravniji {(npr. benzol — benzen).« (citat iz pred-
govora).

Dr S. Ribnikar obavio je jedan, u biti, pionirski posao, ali tako dobro kao

da je mastavlja¢ veé¢ duge tradicije.
VL. SIMEON

Structures versus Special Properties

Structure and Bonding, vol. 52,

izd. Springer-Verlag, Berlin — Heidelberg — New York 1982.

52. svezak miza Structure and Bonding donosi Cetiri zanimljiva priloga:

R.G. Woolley napisao je pregled pod naslovom »Natural Optical Activity
and the Molecular Hypothesis¢ u kojemu prikazuje molekulsku hipotezu kao
osnovicu za Kkriticku raspravu o teoriji opti¢ke aktivnosti: atomi i molekule
promatraju se kao slozene elementarne ekscitacije (ili kvazi-Cestice) u makro-
skopskomu kvantno-mehani¢kom sustavu zvanomu tvar, pa se spontano na-
ruSena prostorna inverzijska simetrija promatra uy tom kontekstu, s posebnim
osvrtom na reprezentaciju operatora prostorne inverzije. Na kraju se daje kritic¢ki
prikaz niza mikroskopskih kvantnih teorija opti¢ke aktivnosti.

L.Banci, A.Bencini, C. Benelli, D.Gatteschi i C. Zanchini
napisali su prilog »Spectral-structural Correlations in High-Spin Cobalt(II)
Complexes« u kojemu daju pregled spektralnih i magnetskih osobina visoko-
spinskih kompleksa Co(II) i njihovih sveza s elektronskom strukturom i koor-
dinacijskom geometrijom. Za interpretaciju podataka posluzili su se pristupom
kutnog prekrivanja (Angular Overlap). Taj ¢e ¢lanak biti vrlo koristan onomu
tko se bude bavio proucavanjem kompleksa Co(II) ali i svima koji ée Co(II)
htjeti uporabiti kao spektroskopsku soznakue¢ (probe).

A. Tressaud i J.-M. Dance autori su ¢lanka »Relationships Between
Structure and Low-Dimensional Magnetism is Fluorides« u kojemu se osobito
bave svezama meduy kristalografskim znacéajkama i dimenzionalnoSéu magnetskih
interakcija u fluoridima.
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Na kraju sveska mnalazi se prilog »Structure and Bonding in Organic Deri-
vatives of Antimony(V)« §to su ga napisali V.K. Jain, R. Bohra i R.C.
Mehrothra, prikazujuéi najvaznije strukturne aspekte kemije organoanti-
monovih spojeva koja je u proteklom desetljeéu dozivjela svoju srenesansuc.

Ovaj svezak sadrzava i autorsko kazalo za sveske 1...52.

VL. SIMEON

Additives for Plastics (Polymers/Properties and Applicalions 5)
J. Stépek and H. Daoust

Springer Verlag, New York — Heidelberg — Berlin, 1983

(XTI + 243 str.)

Serija Polymers/Properties and Applications (1977) nastavak je prethodne
serije Chemie, Physik und Technologie der Kunststoffe in Einzeldarstellungen
(1961—1970; 15 svezaka). Knjiga je peti svezak nove serije.

Autori u predgovoru napominju da je knjiga prvenstveno namijenjena stu-
dentima tehnologije plastiénih masa i kemije makromolekula te tehnolozima
u industriji plasticnih materijala. Sadrzaj knjige (dva dijela) obuhvaéa 14
poglavlja u kojima je obradeno 12 tipova dodataka, sistematiziranih s obzirom
na njihov utjecaj na polimerni sistem. Dodaci su nadalje klasificirani prema
odgovarajuéim Kkriterijima te su iscrpno prikazana mjihova svojstva, navedena
komercijalna imena i prakti¢ne primjene. Cjelokupni tekst (ukljudivo i 54 slike)
potkrijepljen je sa 650 literarnih citata koji se navode nakon pojedinih poglavlja.

U prvom dijelu (obuhvaéa 7 poglavlja) obradeni su dodaci koji modificiraju
fizicka svojstva polimera. Naéin na koji su sistematizirani i obradeni majbolje
ilustriraju naslovi pojedinih poglavlja: 1. plastifikatori; 2. maziva i odvajala
otpresaka od kalupa; 3. polimeri kao modifikatori; 4. punila, ojacala i vezne
tvari; 5. bojila (pigmenti i fluorescentne tvari); 6. pjenila (kemijska i fizi¢ka)
i 7. antistatici. Uz prikaz plastifikatora takoder su dane osnove termodinamike
polimernih sistema, topljivosti polimera, fazne separacije, geliranja i teorije
slobodnog volumena. Te teorije kao i prikaz mjeSljivosti polimernih sistema,
vrlo sazete i iznesene na izrazito jednostavan naéin, omoguéuju razumijevanje
specifiénih pojava u dvokomponentnom sistemu polimer-dodatak.

Drugi dio obuhvacéa sredstva koja spre¢avaju starenje i degradaciju polimera.
Ukratko su prikazani utjecaji kemijski i fizicki aktivnih medija, ionizirajuceg
zracenja i mehanicke degradacije, te je razmatrana teSkoéa odnosno nemo-
guénost stabilizacije polimera m tim slucajevima. Nadalje, dodaci koji sprecavaju
degradaciju plasticnih masa obradeni su u pet poglavlja: toplinski stabilizatori;
antioksidansi i tvari koje sprecavaju djelovanje metalnih iona; sredstva za
zaStitu od degradacije UV-zracenjem; usporivaci gorenja te biocidi za zaStitu
od bioloSke degradacije. U tim poglavljima iznesene sy i osnove pojedinih tipova
degradacije polimera. Posljednje poglavlje u knjizi jest kratki pregled metoda
kojima se dodaci ugraduju u polimernu matricu. Na kraju se nalaze kratice
upotrijebljenih simbola i predmetno kazalo.

Vrlo sistemati¢an pregled dodataka za polimerne materijale, popraéen ele-
mentarnim teorijskim osnovama pojedinih fenomena, ¢ini ovu knjigu izuzetno
korisnom za sve kojima je to prvi susret s navedenim podruc¢jem. Isto tako,
iscrpan broj literaturnih citata te sveobuhvatni prikaz svojstava (esto uz
navedene proizvodace i trgovacka imena) i primjene u konkretnim slucajevima
od velike je vrijednosti i za svakog stru¢njaka koji se bavi ovom problematikom.

MLADEN ANDREIS

Fluorimetrie

Maximilian Zander

Springer Verlag, Berlin — Heidelberg — New York 1981

127 stranica, 51 slika, 12 tablica (na njemacékom)

Ova knjiga, 17. svezak serije: Upute za kemijsko-laboratorijsku praksu,
b@.vi se primjenom fluorescencije u analiti¢koj kemiji. Fluorimetrija je posljed-
njih godina dozivjela velik napredak, kako u pogledu instrumentacije tako i
s obzirom na razvoj visoko osjetljivih selektivnih i brzih analiti¢kih metoda
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za propulzivhna podrué¢ja kao Sto su biokemija i istraZivanje okolia. Knjiga
se obrac¢a prakti¢aru, no donosi i dovoljno teorijske podloge kao i vrijedne
osvrte na suvremenu literaturu tog podruéja. Poglavlja Uloga fluorimetrije u
instrumentalnoj analitici (3 str.), Teorijske osnove luminescencije organskih
molekula (40 str.), Metodicke osnove fluorimetrije (37 str.), Specijalne fluori-
metrijske tehnike (22 str.) i Primjene (15 str.) dobro su odmjerena i puna
korisnih informacija. Knjigu preporu¢am svakom suvremenom kemijskom labo-
ratoriju.

L. KLASINC

Structure and Bonding. Vol. 45

G. Wendin

Breakdown of the One-Electron Pictures in Photoelectron Spectra.

Springer-Verlag, Heidelberg, New York, 1981.

69 slika, 3 tablice, 130 strana.

Autor G. Wendin (Goteborg i Brookhaven) daje y svom revijskom d¢élanku
teoriju sloma jednoelektronskog prikaza fotoelektronskih spektara baziranu na
konceptu fluktuacije i raspada praznog nivoa (»rupe«) Sto ukljucuje interakeciju
jedne takve rupe s konfiguracijama s primarno dvije rupe i jednim pobudenim
elektronom. Ovaj tzv. gigantski Coster-Kronig (g CK) proces, ustvari konfigu-
racijska interakcija, istrazivan je i dokumentiran nizom primjera spektara mno-
go elektronskih atoma (Cd do Gd), (Bi do Pu) i molekula (N2, N20s, CSz i dr.)
Knjiga sadrzi 214 referenci.

L. KLASINC

Structure and Bonding .Vol. 43. Bonding Problems

Springer-Verlag, Berlin, Heidelberg, New York, 1981

58 slika, 30 tablica, 220 stranica, cijena (platno) 98 DM.

Knjiga sadrzi slijedeé¢ih pet doprinosa:

C.K. Jorgensen (SveuciliSte u Zenevi): Uvjeli totalne simetrije koji
stabiliziraju molekule, atome, jezgre i hadrone ¢lanak koji treba preporuciti sva-
kom kemicaru kojeg zanima suvremena teorija materije (36 strana 125 referenci).

J.C. Green (Oxford): Fotoelekironski spekiri organometalnih spojeva d- i
f-bloka u plinskoj fazi u kojem autorica na 75 strana i uz 138 referenci daje
impresivan pregled vlastitog i ostalog istrazivanja elektronske strukture organo-
metalnih spojeva pomoéu fotoelektronske spektroskopije.

R. Englmamn (Nuklearni centar Soreq, Izrael): Vibracije u interakciji s
necistoéama revija o efektima interakcije medu elektronskim stanjima iona ili
molekula necéistoée na wibracije domacina (host). Na 40 strana, 170 referenci.

. K.N.Raymond i W.L. Smith (Berkeley, USA): Agensi za specificno
izdvajanje aktinida i primjene na dekontaminaciju obraduje posebno problem
plutonija (30 strana, 193 reference).

A. V. Xavier, J.J.G. Moura i I. Moura (Lisabon): Nove strukiure
u Zeljezo-sumpor proteinima daje zbirnu informaciju o tim novim spojevima
i tehnike za identificiranje njhova sredista (20 strana, 92 reference).

L. KLASINC

Structure and Bonding vol. 39. Electrons and Transitions

Springer-Verlag, Berlin, Heidelberg, New York 1980

32 slike, 18 tablica, 120 stranica.

Ovaj svezak zapazene serije monografija iz podruéja intenzivnog prekrivanja
teorijske i eksperimentalne kemije donosi tri medusobno po svom sadrzaju
prilicno heterogena ali zato ne manje zanimljiva priloga.

Prvi od njih Veza metal-ligand u 3d sendvic-kompleksima D.W. Clacka
i K.D. Warrena s University College u Cardiffu (Wales, V. Britanija) na
Cetrdesetak stranica daje pregled uglavnom vlastitih istrazivanja raznih serija
t.zv. sendvi¢-kompleksa prvog reda prijelaznih metala s tro- do osmoélanim
prstenima. Rabi se teorija molekulskih orbitala i ispituje takoder efekt simetrije
mijeSanih sendvié-sistema i utjecaj heteroatoma.
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Drugi je prilog Model polarizacije liganda za spekire metalnih kompleksa: vie-
rojatnosti prijelaza za dinamicko sprezanje od S.F. Masona s King’s Collega u
Londonu. U tom je pregledu usporeden model kristalnog polja s modelom polariza-
cije liganada te je pokazano da prvi daje bolje slaganje za energije d-d i f-f
prijelaza, a potonji za odgovarajuée vjerojatnosti prijelaza. Dani su primjeri
primjene toga modela na oscilatorima jakosti lantanidnih i prijelazno-metalnih
kompleksa, rotacijske jakosti kiralnih kompleksa i sl. (40 str, 82 reference)

U posljednjem ¢lanku Studij interakcije sumpora s metalnim povrSinama
i granicama faza s pomocu Auger-elekironske spekirometrije od L.R. Balsenc
sa SveuciliSta u Zenevi, pokazana je vaznost Auger-spektroskopije za rjeSavanje
teorijskih i praktiénih problema vezanih uz prisustvo sumpora na metalnim po-
vrSinama. Vazne su indutrijske primjene na podruc¢ju heterogene katalize, meta-
lurgije (segregacija, povrSinska samo-difuzija i sl.) posebno obradene i cine
ovaj rad, uz 286 suvremenih referenci, posebno zanimljivim.

L. KLASINC

Robert Scopes
Protein Purification, Principles and Practice
Serija Springer Advanced Texts in Chemisiry, Urednik: Ch.R. Cantor

Springer-Verlag, New York Inc. 1982
282 str.

Ova je knjiga plod autorova dvadesetgodiSnjeg iskustva u istrazivanjima
koja su ukljucéivala izolaciju i ¢iSéenje enzima iz razli¢itih izvora. Knjiga sadr-
zava devet poglavlja: Laboratorij za ¢iS¢enje enzima, Priprava ekstrakata, Se-
paracija talozenjem, Separacija adsorpcijom, Separacija u otopini, Odrzavanje
enzimske aktivnosti, Optimizacija i praéenje opisanih postupaka, Mjerenje en-
zimske aktivnosti i Odredivanje ¢isto¢e; Kristalizacija. Autor ne daje potanke
upute za pojedine postupke, ve¢ samo kratki prikaz glavnih postupaka, s jedno-
stavnim teorijskim objaSnjenjem reakcija koje se zbivaju tijekom frakcioniranja.
U knjizi su opisane kako tradicionalne metode (na pr. isoljavanje) tako i suvre-
meni postupci poput afinitetne kromatografije i slicnih metoda koji su katkad
vrio djelotvorni, ali ipak nisu rjeSenje za sve slucajeve.

Zahvaljujuéi autorovy dugogodiSnjem iskustvu, knjiga ne daje samo pregled
postoje¢ih metoda i tehnika, veé¢ istiée i prednosti i mane pojedinih postupaka,
kako bi istraziva¢ mogao lakSe odabrati postupak za svoj problem.

Na kraju knjige dana su dva Dodatka: prvi sadrzava tablice za koli¢inu
precipitanata prilikom isoljavanja proteina, a u drugom se daje kratak prikaz
metoda za mjerenje koncentracije proteina. Knjiga sadrzava 204 literaturne re-
ferencije s punim naslovima radova. Vrlo su dobro zastupljeni radovi izasli u
1981. i 1982. god., a na kraju knjige nalazi se i predmetno kazalo. Knjiga je
namijenjena studentima i istrazivac¢ima, koji poéinju raditi na izolaciji i ¢iSéenju
enzima.

VERA SIMEON

Atsushi Mizuike
Enrichment Techniques for Inorganic Trace Analysis

Springer-Verlag, Berlin, 1983
144 str., 41 slika, 49 tablica

Ovo je prema navodu izdavacéa devetnaesti maslov u seriji Chemical Labo-
ratory Practice, koju ureduje grupa istaknutih znanstvenika. Nasuprot brojnim
monografijama, udzbenicima i priruénicima koji se bave mjernim tehnikama
relativno je malo knjiga koje se bave, za analiticki postupak jednako vaznim,
tehnikama uzimanja wuzorka, pripreme uzorka i obrade uzorka. Ova knjiga se
bavi tehnikama separacije, dakle obradom uzorka, pa je veé¢ stoga treba pozdra-
viti. Autor knjige istaknuti je znanstvenik s brojnim radovima na S§irokom
podruc¢ju tehnika separacije, a predmet knjige su tehnike separacije u funkeiji
obogaéivanja (pretkoncentriranja) pri analizi anorganskih tragova.

Uloga tehnika obogaéivanja u analizi tragova, opéi aspekti tehnike obogadi-
vanja, te gubici analita i kontaminacija uzorka obuhvacéeni su u prva tri po-
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glavlja knjige. Naredna poglavlja mnose imena izabranih tehnika separacije
znacajnih za postupak obogadivanja. Zastupljene su volatilizacija, ekstrakcija
kapljevina-kapljevina, selektivno otapanje, taloZzenje, elektrokemijsko izlucivanje
i otapanje, sorpcija, ionska izmjena i kapljevinska kromatografija, flotacija te
zamrzavanje i zonsko taljenje. Posljednja dva poglavlja bave se obogacivanjem
uzoraka vode, odnosno uzoraka plina. Za Zzaljenje je da su ta dva poglavlja,
koja su posebno zanimljiva sa stajaliSta zaStite okoline, obuhvatila jedva sedam
stranica teksta.

Nedostatke koji proizlaze iz katkada suviSe saZzetog teksta nadoknaduje mnos-
tvo korisnih tablica. Knjiga sadrzava 785 navoda literature, pri ¢emu je inte-
resantno navesti da je tu preko 250 navoda japanskih autora. Knjiga moze
zadovoljiti Sirok krug struénjaka koji su na ovaj ili onaj nac¢in u dodiru s
postupcima analize, jer je pored sazetosti vrlo informativna.

DARKO MALJKOVIC

Ausgewdhlte Methoden der Wasseruntersuchung, Band II,
Biologische, Mikrobiologische und toxikologische Methoden
VEB Gustav Fischer Verlag Jena, 1982.

Ova knjiga sa 579 stranica, 61 slikom i 88 tablica u tekstu i 39 slika u
Dodatku, drugo je preradeno i proSireno izdanje. To je Kkolektivnho djelo 67
autora. Knjiga je podijeljena u ova poglavlja: 1. BioloSka istrazivanja wvode,
2. ToksikoloSka istrazivanja vode i 3. Higijensko-mikrobiolo§ka istrazivanja vode.
Ta su poglavlja razdijeljena u niz potpoglavlja koja na veoma precizan nacin
opisuju metodologiju za odredivanje indikatorskih organizama, analizu grupa
vodenih organizama, odredivanje bioaktivnosti i biomase, izvodenje laborato-
rijskih testova na toksi¢nost, bakterioloSku analizu vode, viroloSku analizu vode
i parazitoloSku analizu vode. Metode su opisane tako da se mogu direktno pri-
mijeniti, Sto je u laboratoriju pisca ovih redaka i ué¢injeno. Valja ipak konstatirati
da se knjiga bavi klasitnm metodama istrazivanja kvalitete voda i da donosi
znanje akumulirano veé znatno prije njezina prvog izdanja (1970 —1975). U
njoj nema ni spomena o novijim metodama koje koriste polozaj vrste u pre-
hrambenom lancu za izrazavanje utjecaja stranih tvari na ekosistem (»infaunal
trophic index«), mjerenje biomase i njezine aktivnosti novim biokemijskim pa-
rametrima, procjenu toksi¢nosti zapaZanjem ranih, subletalnih biokemijskih
promjena i sliéno. Ukratko, knjiga ne odrazava znanje akumulirano u posljednjih
petnaestak godina. Zamjerka je knjizi $to to neuvrStavanje nije barem u uvod-
nom dijelu obrazloZzeno. Da je to uéinjeno, ¢italac bi bio orijentiran o podrucju
kojim se djelo bavi, bila bi mu skrenuta paZnja na manjkavosti, npr. testova
na toksiénost i njihova Kkriterija — letaliteta, ali i prakti¢na vrijednost i mezao-
bilaznost tih testova usprkos njihovoj manjkavosti, i usprkos postojanju daleko
relevantnijih toksikolo§kih metoda. Da je to ucinjeno, ovom vrijednom i u
svakom laboratoriju koji se bavi istrazivanjem voda dobro doSlom djelu ne bi

bilo zamjerke.
B. KURELEC

Chemical Graph Theory,

Nenad Trinajstic

Vol. 1 and vol. 2

CRC Press, Inc., Boca Raton, Florida

Kemijska teorija crteza ili grafova posljednjih desetak godina dozivjela je
velik razvitak, okupila je prili¢an broj znanstvenih radnika i pocela privlaciti
paznju indiferentnih kemicéara. Knjiga profesora Trinajstiéa namijenjena je
sirem krugu kemicara koji se Zele informirati o specifiénostima te grane teo-
rijske kemije. Knjiga sadrzava velik broj izvornih citata i tako omogucuje brzo
ukljuc¢ivanje zainteresiranih kemicara u to relativno novo podrucje koje ¢e mnogi
éitatelj naéi vrilo zanimljivim, pouénim, a naravno i potrebnim. Knjiga je
podijeljena u dva zasebna sveska: prvi dio donosi teorijsku podlogu, drugi dio
primjenu na vaznije kemijske probleme (iako ova podjela nije toliko znacajna
jer se pojedini problemi isprepli¢u). U pocéetku na 20-tak stranica nalazimo
osnovne pojmove matemati¢ke teorije crteza: izomorfnost, osnove invarijante,
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podjela crteZza, podcrtezi, Eulerovi i Hamiltonovi crtezi itd. Na to se poglavlje
nadovezuje opis kemijskih crteza, koji obuhvaéaju konstrukcije povezane s
Hiickelovom teorijom, s Kekuléovim strukturama i Moébiusovom inverzijom pred-
znaka jednostavnih Hamiltoniana. Poglavlja 3 i 4 sadrZe osnovne podatke i
svojstva pridruzenih matrica, ukljuéujuéi karakteristi¢ni polinom i njegovu kon-
strukciju. Prva knjiga zavrSava razmatranjem Hiickelove metode, koja je u stvari
ekvivalentna analizi strukturne matrice (matrice bliskosti). Citatelj ¢ée ovdje
naé¢i niz novih podataka, koji su ostali nezapaZeni kroz niz godina, kada je
Hiickelova metoda igrala odlué¢nu ulogu u razvoju kvantne kemije. Znatan dio
tih zapaZanja i analiza potjece od samog autora, koji veé viSe od desetak godina
intenzivno radi i suraduje na nizu problema kemijske teorije crteza. Karakteris-
tika niza graf-teorijskih rezultata jest stanovita elegantnost, i ¢itatelj ¢e naci
nekoliko takovih elegantnih rezultata opisanih u posljednja dva poglavlja prve
knjige. Npr. prebrojavanje neveznih, protuveznih i wveznih orbitala. Tema po-
sljednjeg poglavlja prve knjige jesu izospektralne molekule — molekule <¢ija
topoloska matrica ima iste vlastite vrijednosti. ProSlo je preko 40 godina razvoja
i uporabe Hiickelove metode, a da kemicari nisu ni slutili da postoji moguénost
»dupliciranja« vlastitih vrijednosti za razli¢ite molekule. Dr. T. Zivkovi¢ (iz Za-
greba) medu prvima je uocio tu neobicajnost 1973. (iako su matematic¢ari uocili
postojanje izospektralnih crteza jo$ 1957, a kemicari-dokumentalisti oko 1970,
no ti raniji radovi nisu imali direktnu ulogu u teoriji kemijske veze ili u raz-
matranju molekulskih svojstava). Drugi dio knjige pocinje opSirnijom diskusi-
jom o rezonancijskoj energiji. Elegantna sugestija Trinajsti¢a i1 suradnika o
aciklickoj hipotetskoj strukturi kao referentnoj strukturi za definiciju rezo-
nancijske energije ilustrirana je ma nekoliko primjera. U slijedeéem poglavlju
razmatraju se Kekuléove strukture kao baza za diskusiju o svojstvima konjugi-
ranih ugljikovodika. Prikaz o neispravnosti pojma parnosti strukture (koji su
1950-tih godina wuveli tada vodeéi teorijski kemicari H.C. Longuet-Higgins i
M. J.S. Dewar) vrlo je poucan: za sve tada poznate primjere definicija je davala
smislovit rezultat. Ali, to¢nost matemati¢kih koncepcija me moze se dokazati
nizanjem primjera, dovoljno je nac¢i jedan jedini protuprimjer da se cijela hipo-
teza srusi. Takav primjer prvi su dali Gutman i Trinajsti¢, demonstrirajué¢i tako
nedostatak pretpostavke parnosti Kekuléovih struktura. U treéem poglavlju raz-
matraju se svojstva konjugiranih krugova — posebnih krugova u pojedinim Ke-
kuléovim strukturama u kojim nalazimo naizmjeni¢no jednostruke i dvostruke
veze CC. Konjugirani krugovi opet su jedan primjer ranije nezapaZenoga struk-
turnog elementa, koji igra fundamentalnu ulogu u karakterizaciji aromati¢nosti.
Slijedec¢e poglavlje razmatra problem odnosa strukture i svojstava te strukture
i aktivnosti. Problem poéinje s ¢injenicom da veéina svojstva se moZe prikazati
brojkom, ali struktura, naravno, nije skalar da bi se mogla sazeti jednim
broj¢anim podatkom. Tzv. topoloSkim indeksima (u stvari graf-teorijski indeksi)
pokusava se rijeSiti ta dilema, sugerirajuéi recept kako strukturu reducirati u
brojku a da se pri tom sacuva Sto viSe strukturnih znacajki. U knjizi se razmatra
niz topolodkih indeksa, dajuéi éitatelju uvid u razli¢ito podrijetlo pojedinih in-
deksa. Knjiga zavrsava kra¢im poglavljem o prebrojavanju izomera, problemom
kojim je u stvari kemijska teorija crteza i zapocela svoj doprinos kemiji nekih
110 gedina ranije.

Ukupno oba dijela knjige sadrze oko 300 stranica. Knjiga je odlican izvor
osnovnih tema kemijske teorije crteza, sadrzi dovoljno informacija da zainte-
resirani ¢itatelj razmatra primjenu na vlastite probleme, .ili ¢ak postane samo-
stalan znanstveni radnik u tom podrucju teorijske kemije koje mnogo obecava.
U knijizi su dobro uravnotezeni doprinosi autora (koji je ne samo zapaZeni,
veé i jedan od vodecéih teorijskih organskih kemicara teorije grafova) s prikazom
rada drugih autora. Treba odmah reéi da svoju najveéu primjenu i razvoj
kemijska teorija grafova nalazi u organskoj kemiji i da ée mnogi anorganski
kemicar biti razoéaran nedostatkom materijala iz anorganske kemije. Prigovor,
ipak, nije na mjestu: naprosto anorganski kemicari nisu do sada dali znatnijih
priloga, izuzevsi radove R.B. King-a i pojedina¢ne doprinose nekolicine drugih
autora. Desetak poglavlja u kojima se razmatraju razni aspekti organske kemije
nesumnjivo ée privu¢i paznju organskih kemicara, a poZeljno bi bilo da ih uoce
i fizicki kemiéari. No, bez obzira na orijentaciju, knjiga se moZe uzeti kao vrije-
dan dokument koji uvodi ¢tatelja u metode teorije crteza. Kada jednom svlada
gradivo ove knjige, svatko ¢e biti dovoljno spreman da razmatra i rjeSava vlas-
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tite probleme bilo organske, biokemije ili anorganske kemije. U stvari, oéekivati
je da ¢ée uskoro razvoj teorije crteza dovesti do primjena u biokemiji i biofizici,
jer karakteristicno je za teoriju crteza, koja predstavlja matemati¢cku granu
koja obraduje kombinatorne i topoloSke aspekte problema, da daje dobre rezul-
tate upravo za kompleksne probleme. Npr. oblik bjelanc¢evina ili ¢ak mnogo
jednostavnijih t-RNA toliko je kompleksan da izlazi iz podrucja strogih metoda
kvantne kemije.

Ima li knjiga nedostataka? Prvo — cijena je previsoka. Istina to je prva
i jedina knjiga ove vrsti jednog autora (oko 1976. Balaban je uredio knjigu
s nizom poglavlja, svako od drugog autora, knjiga koja je viSe skup revijskih
¢lanaka nego monografija kao ova knjiga Profesora Trinajsti¢a). Knjiga je
vrijedna movca, makar naravno mnogi ¢e se morati sluziti primjerkom iz sveu-
¢ilisnih knjiZznica. Sto se ti¢e sadrzaja — moglo bi se re¢i da bi se poglavlja
o0 odnosima struktura-svojstva i poglavlje ¢ prebrojavanjima mogia prosiriti
novim materijalom. Npr. nakon iscrpne diskusije o topolo$kim indeksima bilo
bi poZeljno meSto opSirnije reéi i o koriStenju nizova (sljedova) za karakteri-
zaciju struktura. Takoder, cijelo jedno poglavije moglo bi se posvetiti problemu
izomorfnosti kao i pitanju simetrije crteza, o kojima u knjizi ima malo ili gotovo
niSta. Naravno negdje treba stati, a problem izomorfnosti i automorfnosti vode
na kanonsko oznacivanje, Sto opet dovodi do primjene u kemijskoj dokumen-
taciji kao i primjeni kompjutora (recimo u sintezi), itd. To sve veé¢ bi bilo dosta
gradiva za treéu knjigu; tko zna, znajuéi energiju i produktivnost profesora
Trinajstica mozda je takva treéa knjiga i veé¢ negdje na putu!

Sve u svemu: odlicna knjiga koja ¢e mnoge uputiti na vaznije probleme u
kemiji nego $to su precizna izrac¢unavanja geometrije malih molekula ili izracu-

navanje velikih molekula na problemati¢nu toénost.
MILAN RANDIE

Industrial Developments, Advances in Polymer Science, Vol 51
Urednici: Grupa znanstvenika
Springer-Verlag, Berlin, 1983.

U ovom svesku prikazana su cCetiri pregledna ¢lanka o polimernim materija-
lima i mehanizmu polimernih reakcija od interesa za industriju polimernih
materijala.

G. Henrici-Olive i S. Olive (Monsanto, Textiles Company, Pensa-
cola, Florida, SAD) opisuju u ¢lanku Kemija nastajanja ugljicnih vlakana iz
poliakrilonitrila veliki broj prekursora na osnovi PAN-vlakana koji su u kontro-
liranim okolnostima karbonizirana u visokomodularna uglji¢na vlakna. Vlakna
najooljih svojstava dobivena su karbonizacijom Kkopolimera AN/VBr.

V.A. Zakharov, G.D. Bukatov i Y.I. Yermakov (Institute of
Catalysis, Novosibirsk, SSSR) u ¢lanku O mehanizmu polimerizacije olefina uz
Ziegler-Natta katalizatore prikazali su nove podatke o aktivnim centrima Zieg-
ler-Natta katalizatora i o mehanizmu propagacije i prijenosa lan¢ane aktivnosti.
Podaci o mehanizmu temelje se na odredivanju aktivnih centara oznacavanjem
. radioaktivnim CO, na analizi mikrostrukture polimera s pomoéu ¥*C-NMR, na
analizi reakecija polimerizacije uz visokoaktivne katalizatore na nosacu, i na
kvantnokemijskim proracunima elektronske strukture aktivnih centara.

U. Zucchini i G. Cecchin (Montepolimeri, Ferrara, Italia) opisali
su pod naslovom Kontrola raspodjele molekulske mase poliolefina sintetiziranih
uz Ziegler-Natta katalizatore metode odredivanja raspodjele molekulskih masa
poliolefina. Naglaseno je da i pored velikog broja radova i patenata objavljenih
u vezi s Ziegler-Natta katalizatorima, do sada nisu revijski prikazani radovi o
raspodjeli molekulskih masa pri polimerizaciji olefina uz Ziegler-Natta katali-
zatore. Nakon Kratkog uvoda o industrijskom znacenju stereoregularne polimeri-
zacije olefina, prikazan je mehanizam polimerizacije koji objaSnjava Siroku ras-
podjelu molekulskih masa kod polimerizacije uz Ziegler-Natta katalizatore. U
zakljucku se dokazuje da Siroka raspodjela molekulskih masa nastaje viSe zbog
mnostva aktivnih centara, a manje je posljedica fizikalnih fenomena. Zbog
toga je za kontrolu molekulskih masa potrebno bolje poznavati kinetiku polime-
rizacije i prirodu aktivnih centara, Sto ¢e vjerojatno biti jedan od trendova
razvojno-istrazivac¢ke djelatnosti u buduénosti.
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F.A. Shutov (Building Institute, Leningrad, USSR) u ¢lanku Spuivasti
polimeri — Celularna struktura i svojstva, opisuje osnovne morfoloSke parametre
spuzvastih polimera, ukljuéujuéi veli¢inu, oblik, broj c¢elija, zatvorenost c¢elija,
celularnu strukturnu anizotropiju, raspodjelu veli¢ine ¢elija, povrSinu ¢elija i sl
Uz opis metoda za odredivanje navedenih svojstava, naveden je utjecaj poje-
dinih parametara na glavna svojstva celularnih polimernih materijala, posebno
na prividnu gustoc¢u, ¢vrstoéu i toplinsku vodljivost. Celularna struktura spuz-
vastih polimera opisana je kao specijalni slucaj statistickih faznih sistema.

Sva cetiri rada odlikuju se jasnoéom i visokim znanstvenim nivoom, a po-
seban je znac¢aj 51. sveska u tome Sto povezuju teoriju makromolekulskih zna-
nosti s industrijskim razvojem. Kao i u ostalim revijskim pregledima ove serije,
¢lanci su dokumentirani velikim brojem literaturnih citata.

R. VUKOVIE

Michael Thor Pope

Heteropoly and Isopoly Ozometalates

u seriji Inorganic Chemistry Concepts, Vol. 8
Springer-Verlag, Berlin, Heidelberg, New York, Tokyo, 1983

Gotovo svi elementi periodiénog sistema elemenata mogu biti heteroatomni
u polioksianionu, ali je poznato samo pet prijelaznih elemenata: vanadij, niobij,
tantal, molibden i volfram, koji tvore tve¢inu takvih struktura. Od tih pet
elemenata molibden(VI) i volfram(VI) dominiraju u kemiji polioksoanina. Koja
su to svojstva atoma koja ih ¢ine prikladnima za stvaranje diskretnih izopoli- i
heteropolioksoaniona? Dva zahtjeva ¢ine se bitnima: wveli¢ina kationskog radiusa
i sposobnost dobrog akceptora za kisikove pn elektrone. Zdruzenost tih zahtjeva
je, naravno, rijetkost, ali kao da je optimum te zdruzenosti postignut u primjeri-
ma molibdena (VI) i volframa(VI). Kao preduvjet sklonosti polimerizaciji me-
talnih oksoaniona, u razmatranjima autora ove knjige, navodi se jo§ jedan
zahtjev, a to je povecanje koordinacijskog broja metalnog kationa sa 4 na 6.
Vecina polioksomolibdata(VI) i polioksovolframata(VI) sadrzi oktaedarski ko-
ordinirani molibden(VI) ili volfram(VI) S§to, primjerice, nije nadeno u kemiji
kroma (VI).

Uz uvodni, dijelom povijesni dio, knjiga sadrzi pregled metoda istrazivanja
polioksoaniona u otopinama. U 2. poglavlju razmatraju se preparativni i struk-
turni principi, te svojstva i primjena. Poglavlja 3 i 4 pregled su kemije izopoli-
i heteropolioksoaniona. Medu izopolioksoanionima dominiraju: vanadati, niobati,
tantalati, molibdati i volframati, a u kemiji heetropolioksoaniona tetraedarske
strukture uz navedene oksoanione najéeSée su prisutni silicij, germanij, fosfor,
arsen i bizmut, a u oktaedarskim strukturama prisutni su neki prijelazni elementi
kao i elementi rijetkih zemalja. Osobita svojstva tih spojeva (upotreba kao
liganada, te redoks-kemija) opisani su u poglavljima 5 i 6. Novije podruéje
istrazivanja polioksoaniona u reakcijama s organskim i organometalnim sku-
pinama opisano je u poglavlju 7. Posljednje poglavlje obuhvaéa razmatranja
granica i moguénosti ovog podrucja kemije, te mehanizam nastajanja poliokso-
aniona.

Uz prikladnu podjelu materijala, konciznost u iznoSenju, iscrpan prikaz li-
terature, knjiga sadrzi vrijedan dodatak o nomenklaturi polioksoaniona.

NEVENKA BRNICEVIC

E. Breitmaier i G.Jung

Organische Chemie I1I, Spezielle Verbindungsklassen,

Naturstoffe, Synthese, Strukturaufkldirungen

Georg Thieme Verlag, Stuttgart-New York, 1983

XVI + 656 str., 191 slika, 86 tablica.

Iz sadrzaja ovog sveska (1. RazjaSnjenja strukture spetroskopskim metoda-
ma 2. Fotoreakcije 3. Nebenzoidni aromati 4. Organometalni spojevi 5. Sup-
stituirane karbonske kiseline 6. Heterocikli 7. Heteroaromati 8. Organske boje
i pigmenti 9. Sintetski polimeri 10. Planiranje sinteze 11. Aminokiseline 12.
Peptidi i proteini 13. Alkaloidi 14. Ugljikohidrati 15. Nukleozidi 16. Lipidi
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17. Terpeni 18. Steroidi) i pregleda sadrzaja prvog sveska koji je dan u nastavku
(1. Kemijska veza u organskim molekulama 2. Sistematika i svojstva grupa
spojeva 3. Alkani 4. Radikalska supstitucija 5. Alkeni 6. Eliminacija i adicija
7. Dieni i polieni 8. Alkini 9. Halogenalkani 10. Nukleofilna supstitucija na
alifatskim spojevima 11. Cikloalkani 12. Stereokemija 13. Aromati¢nost 14.
Benzen i derivati 15. Elektrofilna i nukleofilna supstitucija na aromatima 16.
Kondenzirani aromati 17. Alkoholi i glikoli 18. Eteri 19. Karboksilne Kkiseline
i njihovi derivati 20. Aldehidi i ketoni 21. Amini 22. Diazo-spojevi, arildiazo-
nijeve soli, azo-spojevi i drugi spojevi sa duSikom 23. Fenoli i kinoni 24. Orga-
nosumporni spojevi 25. Derivati ugljicne Kkiseline 26. NajvaZniji tipovi reakcija
u organskoj kemiji-sazetak 27. Simetrija orbitala i uskladene reakcije poliena
(Woodward-Hoffmannova pravila)) vidljivo je da oba sveska ¢ine cjelinu u
kojoj se podjela u poglavlja i njihov redoslijed ¢ine donekle proizvoljnima.
Gotovo sva poglavlja pisana su tako da teziSte lezi na Kkoli¢ini i aktual-
nosti informacija, Sto je rezultiralo izvanrednom konciznoS¢éu i velikim brojem
podataka, Cesto i onih koji su rezultat znanstvenih dostignuéa u posljednjin
4—5 godina. Takav udzbenik se neS§to teze ¢ita u cjelini, a pitanje je da li je
tolika kolicina podataka i didakticki primjerena studentima nizih semestara.
Na kraju svakog poglavlja nalazi se izvrstan izbor iz najvaznije literature, po-
dijeljen na citate priru¢nika koji pruzaju Siri uvid u obradeni materijal, revijske
radove, godiSnje izvjeStaje i sl. Na kraju knjige je kazalo pojmova (35 str.).
Treba istaknuti brojne i vrlo pregledne tablice po poglavljima, na pr. fizi¢ko-
-kemijskih svojstava pojedinih skupina spojeva ili kemijskih transformacija
funkcijskih skupina, te slikovite prikaze mehanizama enzimskih reakcija i slo-
zenih trodimenzijskih struktura u poglavljima o peptidima, proteinima, uglji-
kohidratima i alkaloidima. Poglavlje o planiranju sinteze upuéuje u tzv. retro-
sintetski pristup (Corey, Wipke) i koristi se njegovom simbolikom. Poglavlje
o heteroaromatskim spojevima pruza uvodna objaSnjenja fizi¢ko-kemijskih svoj-
stava 5- i 6-Clanih prstenova na osnovi njihovih gz-elektronskih svojstava ali u
kasnijim tumacéenjima njihove reaktivnosti taj pristup nije mozda dovoljno
naglasen. Poglavlja o fotoreakcijama, organometalnim spojevima, organskim
bojama i pigmentima pruzaju daleko viSe podataka od sliénih poglavlja u po-
znatim udzbenicima, dok je uvodno poglavlje o spektroskopiji na standardnoj
razini. U zavrSnim poglavljima posveéenima pojedinim klasama spojeva pozitivha
je novost da se navode njihova tehnoloSki zanimljiva svojstva, te tehnoloSke
sheme priprave u industrijskom mjerilu — kemijskim ili fermentativnhim putem.
Ukupno uzevsi, autorima je uspjelo dati aktualan i pregledan udzbenik
organske kemije koji ¢ée sigurno naci mjesto uz veé opcéenito prihvacéena djela
ameriékih autora (»Cram — Hammondg, sMorrison — Boyd«, sHeathcock — Strait-
wieser.«). Bez obzira na cijenu, koja recenzentu nije poznata, preporuka ovog
udzbenika knjiznicama ili pojedincima u vremeny devizne nestaSice bila bi skoro

neumjesna!
V. SUNJIC

Chemical Graph Theory

Nenad Trinajstié

Vols. 1 and 2, CRC

Press Inc., Boca Raton, Florida, 1983.

U kemijskoj literaturi je posljednjih godina zabiljezen znaéajan porast ra-
dova posvecenih teoriji grafova. Dobar dio ove produkcije otpada na Gutmana
i Trinajsti¢a, inicijatora ove vrste istrazivanja u nas, pa je potpuno na mjestu
da (barem) jedan od njih napiSe knjigu o toj problematici. Vremenski period
od proteklih desetak godina dovoljan je takoder da se izvuku neki barem pri-
vremeni zakljucci i ocjene. Zbog toga pojavu gornje knjige treba u prin-
cipu pozdraviti. Materijal knjige je organiziran u dva toma. U prvom su dani
elementi teorije grafova, definicija i svojstva topolo$kih matrica i karakteris-
tiénih polinoma grafa. Dosta prostora je posveéeno topolo$kim aspektima
Hiickelove teorije a diskutirana je i pojava izospektralnih grafova (i odgovara-
juéih izospektralnih molekula). U drugom dijelu iscrpno se raspravlja o topo-
loSkoj rezonantnoj energiji (TRE), modelu konjugiranih krugova, prebrojavanju
Kekulé-ovih struktura, prebrojavanju izomera te o najrazli¢itijim topoloSkim
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indeksima. Oba toma su wvrlo lijepo opremljeni. Knjiga sadrzi velik broj raz-
radenih primjera kojima autor slikovito ilustrira pojedine pristupe i formule.
To bi svakako bila njena vrlo jaka strana kada bi se radilo o udzbeniku. Me-
dutim prikazani materijal se oslanja na izuzetno velik broj referenci pa se stiCe
dojam da je autor zelio obuhvatiti sve ili gotovo sve radove u podrucju, Sto
knjizi daje karakter monografije. Kako su mnogi radovi i doprinosi viSe registri-
rani nego kriti¢ki evaluirani (vidi kasnije) mozda je najispravnije knjigu oka-
rakterizirati kao zbir revijskih c¢lanaka. Teorija grafova temelji se na wrlo jed-
nostavnoj slici molekule. Atomi su svi jednaki. Oni su ili vezani ili to nisu.
Odatle slijedi da su njihove interakcije ili jednake ili potpuno zanemarene.
Geometrija molekula je takoder zanemarena a zadrzana je jedino topologija.
Ako atome karakteriziramo nekim posebnim ad hoc tezinskim faktorima, onda
graf-teorijski pristup odgovara konstitucijskim formulama molekula, koje je u
kemiju uveo Couper 1858. g. Ocigledno je da ovakav odviSe jednostavan model
odreduje domet same metode. Ona je vrlo korisna u prebrojavanju izomera,
prebrojavanju Kekuléovih struktura planarnih molekula, u kemijskoj dokumen-
taciji i sl. $to je u knjizi lijepo prikazano. No teorija grafova je odviSe uska
da opiSe osnovne znajacke kemijske veze, jer je ova potonja kvantni fenomen
pa su za to potrebni kvantni modeli. Finije detalje preraspodjele elektronske
gustoée u molekulama koji imaju odluc¢an utjecaj na njihova fizikalno-kemijska
svojstva ne treba ni spominjati. Zbog toga moramo teoriju grafova primjenji-
vati u kemiji s velikom dozom opreza. Nazalost to c¢esto nije slucaj pa smo
svjedoci mnogih Prokrustovih efekata, tj., nefizikalnih rezultata. Razolarava
da knjiga N. Trinajstiéa ne doprinosi ¢vrSéem uspostavljanju granica primjen-
ljivosti teorije grafova.

Pisac ovog prikaza Zelio bi ukazati na slijede¢e konkretne nedostatke. Po-
najprije, naslov je previSe pretenciozan. Ne radi se 0 nekoj posebnoj kemijskoj
teoriji grafova wveé¢ o primjeni teorije grafova u kemiji. Analogija s teorijom
grupa je pouc¢na. Nitko ne govori o kemijskoj teoriji grupa veé¢ o primjeni ove
teorije na molekule o ¢emu svjedoCe naslovi barem pedesetak knjiga. Usput,
teorija grupa tretira simetriju koja je daleko fundamentalnije svojstvo od topo-
logije. Nadalje, zamasSno poglavlje posveéeno je »ekvivalentnostic« Hiickelove
metode i teorije grafova, $§to je veé nekoliko puta obradivano (vidi npr. Lecture
Notes in Chemistry, Vol. 4, Springer-Verlag, Berlin, 1977) s vrlo malim varija-
cijama. Medutim, u svim tim revijskim prikazima nije naglaSeno da su grafovi
i Hiickelova metoda ekvivalentni samo ako je ova potonja dana u svom naj-
jednostavnijem obliku. Hiickelova n-elektronska teorija je mnogo fleksibilnija
jer moze ukljuciti prekrivanje atomskih orbitala, varijaciju rezonantnih integrala
B s udaljenostima, intramolekularni prijenos naboja i njegov utjecaj na Cou-
lombske integrale « itd. Teorija grafova to ne moze uzeti u obzir bez ogromnog
broja empirijskih parametara, ali tada u metodu stavljamo ono Sto bismo od
nje htjeli dobiti. Nadalje, ukupna =-elektronska energija se poistovjecuje sa
zbrojem orbitalnih energija, Sto nije isto. Ustvari, zbroj orbitalnih energija je
samo vrlo gruba aproksimacija ukupne energije a ove dvije veli¢ine se razlikuju
u sumi svih meduelektronskih interakecija. Vjerojatno zbog toga razne teorije
rezonancije i nailaze na mnoge teSkoc¢e. Danas se 0 tome mnogo zna i postoje
bolje aproksimativne formule za ukupnu energiju pa je neobiéno da se to ne
komentira, ako se ve¢ ne Kkoristi y samom radu. Nekriti¢cnost autora najviSe
dolazi do izrazaja kod topoloSke rezonantne energije (TRE) koja je poglavlje
za sebe. Ova metoda se temelji na tzv. aciklickim polinomima za koje je do-
kazano da nemaju fizikalnu podlogu (E. Heilbronner, Chem. Phys. Letters
85 (1982) 377). Zbog toga ne iznenaduje da TRE metoda daje pogreSne rezultate
pa je npr. ciklobutadien aromati¢niji od benzena itd. Sve je to dokumentirano
u literaturi (I. Gutman, Chem. Phys. Letters 66 (1979) 595, Theoret. Chim.
Acta 56 (1980) 89; I. Gutman and B. Mohar, Chem. Phys. Letters 69 (1980)
375; W.C. Herndon, J. Amer. Chem. Soc. 104 (1982) 3541 uz veé¢ spomenuti
Heilbronnerov ¢lanak) ali se u knjizi uopée ne spominje. StoviSe, i dalje se
publiciraju c¢lanci o TRE pri ¢emy se ignorira njena proizvoljnost. Nadalje,
nekritican stav nailazimo i kod problema izospektralnih molekula. Neke vrlo
razli¢ite molekule mogu imati iste topoloSke orbitalne energije pa su s glediSta
teorije grafova (kao i Hiickelove teorije u najjednostavnijoj formi) ekvivalentne.
No u stvarnosti se njihova svojstva bitno razlikuju. Heilbronner je to vrlo uvjer-
ljivo pokazao na jednom primjeru pomocéu fotoelektronske spektroskopije (E.
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Heilbronner and T.B. Jones, J. Amer. Chem. Soc. 100 (1978) 6506.)
Proizlazi da su éak i ionizacijski potencijali izospektralnih molekula razli¢iti.
Ostala svojstva se moraju razlikovati veé¢ na temelju velikih razlika u geome-
triji. Ovaj primjer vrlo dobro ilustrira grubost i neelasti¢nost teorije grafova.

Jedan od najveéih nedostataka teorije grafova jest zanemarivanje geome-
trije molekula, koja u sebi imanentno sadrzi vazne informacije. Da bi se nekako
ublazio taj nedostatak, teorija grafova je proizvela ogroman broj topoloSkih
indeksa u kojima su navodno pohranjene strukturne karakteristike. NaZalost
to nije slucéaj jer nikakav broj ne moze zamijeniti bogatstvo geometrijskih oblika
molekula. Topolo$ki indeksi su navedeni u knjizi bez ikakve selektivnosti. Ta-
koder su nekritiéno dane njihove korelacije s raznim svojstvima. Slaganje s
nekom eksperimentalnom veli¢inom pomocu empirijskih korelacija uopée nije
dokaz valjanosti i ispravnosti modela. Klasiéan primjer nalazimo u astronomiji.
U vrijeme kad se pojavio Kopernikov heliocentriéni sustav, Ptolomejev geome-
tricni sustav je imao daleko bolje slaganje s astronomskim opazanjima, iako
je u sustini potpuno pogreSan. Zbog toga i korelacije topoloskih indeksa s
eksperimentalnim podacima treba uzimati krajnje oprezno. One mogu biti na-
prosto ples numeri¢ckih parametara jer iza njih ne stoji fizikalan model.

Na kraju, ako se netko Zeli baviti teorijom grafova, onda mogu knjigu N.
Trinajsti¢a preporuciti. Moram, medutim, upozoriti neupuéenog kemicara da kod
primjene teorije grafova u kemiji pazljivo plovi izmedu mnogih Scila i Haribdi.

ZVONIMIR MAKSIE





