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Neprestani rast ve¢ udomacenih znanstvenih Casopisa, takoder i neprestani
dolazak novih c¢asopisa stvorili su nezdravu atmosferu prigovaranja pa, ¢ak i pokusaja
onemogucavanja novih znanstvenih ¢asopisa, kao da su razlog pojavi i bujanju
postoje¢ih Casopisa nezdrave ambicije pojedinaca, a ne postupan rast i razvoj zna-
nosti i znanstvene aktivnosti. Da zaista dolazi vrijeme kad opc¢a podrucja bilo kemije,
fizike, biologije ili matematike (disciplind koje su se razvile bujanjem i rastom tzv.
»naravne filozofije«), postaju preopSirna pokazuju i naslovi znanstvenih ¢asopisa.
Unutar teorijske kemije danas ima veé nekoliko jasno definiranih disciplina: kvantna
kemija, statisticka mehanika, teorija grup@, teorija crteZd (grafova), numeritke
metode, nenumeri¢ke metode, itd. Novi ¢asopis Journal of Computational Chemistry
usmjeren je k radunskoj kemiji koja ukljutuje razne vidove organske, anorganske,
fizitke i biokemije. Casopis ¢e primati i radove iz eksperimentalne ili teorijske
kemije ako oni sadrzavaju neki vid ratunske naravi koji je od opéeg interesa. Treba
razlikovati, ipak, radove koji sadrZavaju numeritke rezultate (dobivene, naravno,
racunskim metodama, ali ve¢ dobro poznatim pristupima) od radova u kojima se
razraduju racunski pristupi i primjenjuju mozda veé i poznate metode, ali na novima,
netrivijalnim primjerima koji zahtijevaju modifikacije ili se pak prikazuju potpuno
novi vidovi ra¢unske kemije. Ovi potonji prikladni su za novi &asopis. Prvi broj
potvrduje nakane izdavaca i urednika; objavljeni radovi pripadaju raznim pod-
ru¢jima radunske kemije: prvi rad npr. razmatra osnovne topolo$ke modele kemij-
skih sustava, medu ostalim radovima nalazimo opis optimizacije radunanja 3C
kemijskih pomaka, razmatranje ciklobutanskih derivata empirijskim pristupom
molekularne mehanike, problem savijanja bjelanéevina — problem ¢iji kombinatorni
znataj onemogucuje ispitivanja svih moguc¢ih alternativa, itd. U uredni¢kom odboru
okupljeni su struénjaci s raznih podrué¢ja kemije kao npr. Bartell (rasprSenje i struk-
turna kemija); Clementi (sloZeni racuni kompjuterima); Csizmadia (Kvantna kemija),
Kaufman (bioloski vazne molekule); Pople (ne-empirijski ra¢uni elektronske struk-
ture molekula); Pullman (kvantna biologija, doti¢no ono S$to taj naslov implicira);
Scheraga (strukture bjelancCevina); Streitwieser i Wiberg fizitko-organska kemija).
Naravno, nije moguce da sva podruc¢ja ratunske kemije budu zastupljena, — uoéljiv
je nedostatak predstavnika kojega od podruéja tzv. nenumeritke matematike (u
kemiji), discipline koja npr. ukljuéuje probleme optimalnosti algoritama, probleme
teorije crteza i mnoge probleme teorije grupa. Kao S§to je poznato, kombinatorni
znacaj mnogih od tih problema ocituje se u numeri¢kim rjeSavanjima i moze znatno
ubrzati postojete pristupe. Sami pak problemi tzv. nenumeri¢ke matematike i te kako
zahtijevaju koriStenje kompjuterom i razradu racunskih problema — pridjev »ne-
-numeriéki« viSe se odnosi na Cinjenicu da se tu razmatraju manipulacije objektime
(algebarskim, topoloSkim, geometrijskim, koji se naravno reprezentiraju brojkama,
pa se manipulacije svode na operacije s brojkama najfeS¢e nizovima, matricama
i sl). Dakle, ti problemi pripadaju u podrucje koje ¢asopis pokriva. U stvari ve¢ u
slijede¢im brojevima Casopisa pojavit ¢e se nekoliko radova kemijske primjene teo-
rije crteza, pa bude li se taj pofetni profil ¢asopisa odrzao, moéi ¢e se postaviti i
pitanje reprezentacije nenumeri¢ke matematike u uredivatkom odboru. To je naravno
vazno za nas koji radimo u podruéju kemijske primjene teorije crteza, buduc¢i da
neki Casopisi smatraju da teorija crteza i njezina primjena ne pristaju u okvire
njihova profila. Pojava ovog Casopisa bit ¢e nesumnjivo pozdravljena od mnogih
koji rade u interdisciplinskim podruéjima, jer kako je u Uvodu na str. 1 prvog broja
¢asopisa reteno, to je Casopis kemije (organske, anorganske, fizicke i biokemije),
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kemije koja pociva na racunskim pristupima, bez razlike radi li se o racunskim
pristupima uporabom infinitezimalnog racuna, rac¢una vjerojatnosti, rac¢una teorije
grupa ili pak raCuna teorije crteza — te zanemarene discipline koja poéiva na vrlo
isprepletenim relacijama kombinatorike i topologije. Casopis, nema sumnje, bit ¢e
uskoro neophodan svim knjiznicama kemijskih zavoda, sveucilista i instituta. Ne
zato Sto je kompjuterska kemija vaznija od eksperimentalne ili teorijske kemije,
u stvari bez eksperimentalne kemije nema kemije, ve¢ stoga $to su kompjuterski
pristupi i simulacije s ekonomskog stajaliSta vrlo prihvatljivi jer manje investicije u
rac¢unske probleme mogu dovesti do golemih usteda, ili barem do smanjenja gubitaka

zbog raznih problemati¢nih pokusaja.
M. RANDIC

Molekule bez kemijskih veza (na ruskom),
I.S. Dmitriev,

Lenjingrad, Himija 1980.

str. 158, cijena 20 kopjejaka.

sive

Djelo ima 7 poglavlja, zaklju¢ak i preporutenu literaturu. Autor diskutira o teoriji
molekularnih orbitala i dosta podrobno o Hiickelovu modelu (prvo poglavlje), o
elementima kemijske teorije grafova (drugo poglavlje), o teoremu parova i njegovim
posljedicama (trece poglavlje), o topologiji poliena, ciklopoliena i teoriji aromatiénosti
(Cetvrto poglavlje), o molekulama bez kemijskih veza (peto poglavlje), o topologiji
anoi'galnskih molekula (Sesto poglavlje) te o povijesti kemijske teorije grafova {(sedmo
poglavlje).

u petom poglavlju, a ostalo pretstavlja vrlo lijepi uvod u kemijsku teoriju grafova.
Tipi¢tne molekule bez kemijskih veza jesu katenani, a autor diskutira o njihovoj
topologiji, pripravi i svojstvima na svega sedam stranica teksta.

Literatura koju je autor preporucio za dodatno ¢itanje vrlo je $tura. Unatod
tomu, navedeno je vrlo mnogo rezultata koji su postignuti u Zagrebackoj grupi na
Institutu »Ruder BoSkovi¢«, ali nazalost gotovo nikada nije naveden izvornik.

N. TRINAJSTIC

Steric Fit in Quantitative Structure — Activity Relations, Lecture Notes in Chemistry
A. T. Balaban, A. Chiriac, I. Motoc, and Z. Simon,

Berlin, No. 15, Springer-Verlag, 1980.
str. 178.

Grupa rumunjskih znanstvenika: Alexandru T. Balaban (Odjel za
organsku kemiju, Politehnic¢ki institut, Bukure$t), Adrian Chiriac (Odjel pri-
rodnih znanosti, Sveuciliste u Temi$varu), Ion Motoc (Srediste za istrazivanja
u kemiji, TemiSvar) i Zeno Simon (Odjel za biofiziku, Medicinski institut,
TemiSvar) autori su petnaeste knjiZzice u seriji Lecture Notes in Chemistry, koju
izdaje Springer-Verlag.

Autori u njoj diskutiraju o sterickim i drugim strukturnim parametrima, koji
ulaze u relacije strukture i (bioloske) aktivnosti molekula. Takoder se vrlo podrobno
raspravlja i o topoloskim indeksima, koji reflektiraju kolektivna svojstva molekula.
Prikazane su razli¢ite korelacije i dana je usporedba steri¢kih parametara i topoloskih
indeksa. Autori navode i pogodne statisticke metode (npr. metoda Monte Carlo) za
optimiziranje relacija odnosno strukture i aktivnosti, a govore i o metrici u biokemiji.
Knjizici je priloZen i kompujterski program za one Citatelje, koji Zele provesti samo-
stalno teorijske ra¢une. Djelo je popraceno s 286 literaturnih referenci u kojima
nalazimo i desetak citiranih radova nasih autora (M. Randi¢, B. Rus§ci¢, T.
Zivkovié¢, itd).

Knjizicu bi trebali procitati svi istrazivac¢i, koji rade u podruéju medicinske
kemije i koje zanima iznalaZzenje novih bioloskih aktivnih molekula. Naime, relacije
odnosa strukture i aktivnosti (QSAR u anglosaksonskoj struénoj literaturi) vrlo su
pogodne za suzivanje kruga molekula za bioloSko ispitivanje. Tako da npr. od
nekoliko tisu¢a potencijalnih kandidata, mozda treba ispitati svega desetak molekula.
QSAR-metoda zato omoguc¢ava usmjereno istrazivanje u podruéju medicinske kemije
i kao takova se danas i rabi. Ovdje opisana metoda omogucéava i studij stereoizomera,

Sto klasiéne QSAR-relacije prije nisu mogle.
N. TRINAJSTIC
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Recent Advances in the Quantum Theory of Polymers,

Edited by J-M. Andre, J-L. Bredas, J. Delhalle, J. Ladik, G. Leroy,
and C. Moser,

Lecture Notes in Physics No. 113, Berlin, Springer-Verlag 1980.
str. 306.

Svezak broj 113 serije Lecture Notes in Physics sadrzava radove s medunarod-
nog sastanka o kvantnoj teoriji polimera odrzanom u Namuru (Belgija) od 11. do
14. veljace 1979. g.

Cilj toga znanstvenog skupa bio je sazeti stvarno znanje o kvantnoj teoriji
polimera i prikazati napredak u ratunanju i predvidanju svojstava polimera. Ured-
nicima je pri sastavljanju izvjeStaja uspjelo ono $to je rijetkost kod bilo kojeg
znanstvenog sastanka: svi predavaci predali su rukopise, tako da ova knjizica sadrzi
kompletne materijale sastanka u Namuru.

Sastanak se sastojao od 4 glavne teme (i 23 predavanja), pa je knjiga podijeljena
na Cetiri dijela, koji obuhvacaju eksperimentalni dio (tri ¢lanka), teorijski pristupi
uredenim sustavima (16 ¢lanaka), teorijski pristupi neuredenim sustavima (tri
¢lanka) i sada$nje stanje i perspektive kvantno-mehani¢kog izucavanja polimera
(1 ¢lanak). Pokazalo se da se danas moze elektronska struktura polimera rutinski
proucavati semi-empirijskima i neempirijskim SCF-MO-metodama.

Iz Jugoslavije su na sastanku u Namuru bila dva referata: jedan od ljubljanske
grupe, koju je vodio profesor Andrej AZman (Ab Initio Techniques for Ground
State Calculation on Polymers, M. Kertesz, J. Koller i A. AZman, str.
56—T79) i drugi od beogradske grupe (Group Theory in Band Structure Calculations
of Polymers, I. B. Bozovi¢, M. Vujici¢, F. Herbut i M. Damnjanovig,
str. 80—91). Steta Sto zagrebacka grupa (A. Graovac i suradnici) nije bila pri-
sutna, jer bismo tada imali uvid gotovo u sve Sto se u kvantnoj teoriji polimera

radi u nas.
N. TRINAJSTIC

Die Chemische Industrie und ihre Helfer
Herausgeber Selka, Industrieschau-Verlaggesellschaft mbH 1980, Darmstadt,

Priruénik je po koncepciji isti kao i ranijih godina (vidi Croat. Chem. Acta
49 (1977) No. 4; 50 (1979) No. 4). On sadrzava reklame i ponude proizvodaca, konjuk-
turni pregled, struc¢ni pregled i novitete, popis snabdjevaca i proizvoda kemijske
industrije, nabavni vodi¢ za industriju i trgovinu, s alfabetskim pregledom proizvoda,
te pregled i popis poduzeca s podacima o njihovoj strukturi i drugim informaci-
jama. Namijenjen je struénjacima iz nabavnih sluzbi i proizvodnje u kemijskoj
industriji.
1. BUTULA

New Developments in the Reaction Mechanisms of Organometallic Compounds,
I. P. Beletskaya,

(u Chemistry Reviews, Vol. 1., izdava¢ M. E. Vol'pin, pp. 119—204. Soviet Scientific
Reviews, OPA Amsterdam B. V.

Cetvrti prilog u ovoj monografiji potjete iz ugledne Skole profesora O. A.
Reutova, na Moskovskom drzavnom sveudcilistu.

Buduéi da u organometalnim spojevima ugljik vezan neposredno na metal
posjeduje viSe ili manje izrazena svojstva karbaniona, to su elektrofilne supstitucije
primarne reakcije takovih spojeva. U prvom dijelu ¢lanka autorica iznosi najnovije
potvrde u prilog tzv. mehanizma ionskog para [Sp2(R'M')] kao najceS¢eg eksperi-
mentalno potvrdenog i jasno odjeljenog mehanizma od, gotovo hipotetskih, grani¢nih
SE2 i Spl sludajeva. Brojni primjeri kineti¢kih istrazivanja potje¢u gotovo iskljuéivo
s podrudja organoZivinih i organokositrovih spojeva, a ilustrirani su preglednim
tablicama i dijagramima ovisnosti reakcijske konstante o znafajnoj promjenljivici
(otapalo, temperatura, struktura organskog liganda itd.).

Drugo poglavlje opisuje redoks-reakcije organometalnih spojeva s kritickim
osvrtom na pretjeranu upotrebu tzv. SET (single electron transfer) koncepta u tuma-
¢enju svih kineti¢kih rezultata gdje je CIDNP (Chemically Induced Dynamic Nuclear
Polarization) eksperiment pokazao nazonost radikala. Autorica pokazuje da se tu
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gotovo redovito radi o reakcijama sa dva mehanizma, npr. elektrofilnom supstitu-
cijom i redukcijom-oksidacijom, ili viSe njih, koji teku istovremeno.

Trece poglavlje mozda je od najsireg interesa, a svakako je najbogatije korisnim
podacima za svakog organskog kemiCara aktivnog na podruéju fizikalne ili sintetske
organske kemije. Ono govori o reaktivnosti nekih klasi¢nih karbaniona, tj. indenil
(pKa = 20.2), 1-supst. fluorenil (22 > pK, > 11, ovisno o supstituentu). Kvantitativni
kineti¢ki podaci o utjecaju otapala (gdje je pokazano da ne postoji ovisnost izmedu
konstante elektrofilne supstitucije i dielektricke konstante ili dipolnog momenta
otapala), o utjecaju suprotnog kationa (gdje, ovisno o otapalu, porast radiusa — tj.
mekote — kationa vodi ili ubrzanju ili usporenju reakcije), te o utjecaju strukture
supstrata ili elektrofila, na impresivan na¢in pokazuju kako su opasne povrsne
generalizacije na podrué¢ju reakcija organometalnih spojeva. One inac¢e tako dobro
sluZe u planiranju optimalnih reakecijskih uvjeta za transformacije »obiénih« organ-
skih molekula!

Clanak donosi 70 citata, od kojih 41 potjete iz $kole kojoj pripada autorica,
20 citata se odnose na radove prije 1970. god. a glavnina na radove iz perioda

1974—1978. god.
V. SUNJIC

Topics in Current Chemistry, Organic Chemistry, 88
Berlin-Heidelberg-New York, Springer-Verlag, 1980.

N .T. Anh, Regio- and Stereo-Selectivities in Some Nucleophilic Reactions (str.
145—162). T

Ovaj prikaz donosi zapravo najnovije primjere uspje$ne primjene principa
kontrole grani¢nim orbitalama (FMO) i principa tvrdih i mekih baza (HSAB) na
tumacenje regio- i stereoselektivnosti organskih reakcija. To $to te reakcije formalno
spadaju u skupinu nukleofilnih procesa (Sx2 supstitucije na tetraedarskom ugljiku,
1,2- i 1,4-adicije, adicije na ketonsku karbonilnu skupinu) od sporednog je znaéenja.
Bitno je medutim da je autoru izvanredno uspjelo pokazati da poznavanje elektron-
skih parametara, simetrije i relativnih energija grani¢nih orbitala, te koncentracije
naboja na reagirajuéem centru (tvrdo¢a, odn. mekoé¢a), omogucéuje predvidanja
stereokemijskih ishoda organskih reakcija koje prema klasi¢tnim mehanisti¢kim
nazorima nemaju zajedni¢kih svojstava, a uz to nisu niti uskladene (concerted). Ovaj
kratki pregled mozda je miljokaz u razvoju tumacenja stereoselektivnosti organskih
reakcija elektronskim (orbitalnim) karakteristikama supstrata i reagensa, za razliku
od Kklasiénih teorija na osnovi neveznih interakcija u konformacijski najpovoljnijemu
prijelaznom stanju; sjetimo se npr. Prelogova, Cramova i Felkinova pravila o
pristupu reagensa na karbonilnu skupinu u keto-esterima, esterima i ketonima.
Citirani eksperimentalni radovi koji ¢ine osnovu teorijskim razmatranjima, potjetu
uglavnom iz francuskih skola (R. Corriu, H. Felkin, J. Jacques, te iz autorove skupine),
a svi bitni doprinosi vode¢ih teoreticara tom podru¢ju (L. Salem, E. Ruch, R. G.
Pearson, K. Fukui) primjerno su zastupljeni.

Iako su kvantno-kemijski termini u ovom prikazu jasno definirani a matematicki
aparat sveden na najmanju mogucu mjeru, éitatelja zainteresiranog za detaljnije
upoznavanje uputio bih na knjigu prof. Anha, koju je u njemackom prevodu izdao
Verlag Chemie (1972), Die Woodward-Hoffman Regeln und ihre Anvendung. Mozda
je za nasSu sredinu zanimljivo napomenuti da je za tu knjigu ovaj ugledni kvantno-
teorijski kemicar dobio poticaj od francuske farmaceutske industrije nakon niza
predavanja koja je odrZzao o toj temi za njezine istrazivace, sintetske organske kemi-
¢are! Naravno, i u nas upravo oni mogu imati najviSe koristi od ovoga sazetog 1

informativnog prikaza.
V. SUNJIC





