in der in-vivo-NMR-Spektroskopie und der spektroskopi-
schen Bildgebung. Ein Kapitel ist Sicherheitsaspekten ge-
widmet.

Da insbesondere die in-vivo-NMR-Spektroskopie sich
zur Zeit besonders schnell entwickelt, sind hier einige Ein-
schitzungen und Erwartungen bereits iiberholt. So ergibt
eine durch die frithe Fertigstellung des Buches bedingte
Beschriankung der Spektroskopie auf Untersuchungen zum
Energiestoffwechsel mit der 'P-NMR-Spektroskopie be-
reits heute ein verzerrtes Bild. Wichtige Fortschritte der
bildkontrollierten lokalisierten 'H-NMR-Spektroskopie
mit wissenschaftlichen und medizinischen Anwendungen
zum Hirnstoffwechsel von Aminosiduren und Neurotrans-
mittern am Menschen sind erst im vergangenen Jahr ver-
zeichnet worden.

Klinische Anwendungen werden im Bereich des zentra-
len Nervensystems, des cardiovaskulidren Systems, des Ab-
domens und Beckens und der Skelettmuskulatur diskutiert.
Einige Beispiele stiitzen sich dabei jedoch auf dlteres Bild-
material. Die Hauptanwendungen am Gehirn und der Wir-
belsdule werden eher zu knapp dargestellt und bei den
Herzuntersuchungen sind die durch schnelle EKG-syn-
chronisierte NMR-Filme erheblich erweiterten Moglich-
keiten unberiicksichtigt geblieben. Dennoch vermitteln die
klinischen Kapitel dem Nicht-Mediziner wichtige Ein-
driicke von der medizinischen Bedeutung der Methode,
wihrend fir rein klinisch interessierte Anwender auch an-
dere, umfangreichere Bilddatensammlungen zur Verfii-
gung stehen.

Insgesamt folgt das Buch erfreulicherweise dem ,,main-
stream” der Entwicklungen und Anwendungen. Dies ist si-
cher mit der engen Verbundenheit der Herausgeber und
Autoren mit der Industrie und der klinischen Praxis zu er-
klaren. In diesem sich stindig verindernden Forschungs-
gebiet ist der Bezug zur Realitdt der in-vivo-NMR-Spek-
troskopie, gegeben durch die Anwendung am Menschen,
eine wesentliche Voraussetzung fiir eine erfolgreiche und
intelligente Umsetzung ,klassischer” NMR-Techniken.
Die einzelnen Texte sind fiir eine Einfithrung ausfiihrlich,
aber nicht langatmig, und mit Kompetenz geschrieben.
Das Buch ist sehr iibersichtlich strukturiert und vor allem
in den methodischen Abschnitten didaktisch ausgezeichnet
aufbereitet. Umfangreiche Literaturangaben am Ende je-
des Kapitels erleichtern den Einstieg in die Originallitera-
tur. Ich halte dieses Buch im Gegensatz zu einigen anderen
,schnell geschriebenen” Werken zur NMR-Tomographie
fiir eine wirkliche Bereicherung. Es ist fiir Chemiker, Phy-
siker, Biologen und Mediziner geeignet, die sich in dieses
Gebiet einarbeiten wollen, ihr Verstindnis vertiefen moch-
ten, oder einfach nur ein weiterverweisendes Nachschlage-
werk fiir die tagliche Arbeit wiinschen.

Jens Frahm [NB 942]
Max-Planck-Institut fiir
biophysikalische Chemie, Gottingen

Math/Chem/Comp 1987. Herausgegeben von R. C. Lacher.
Elsevier Science Publishers. Amsterdam (NL) 1988. 378
S., geb. $ 144.75. - ISBN 0-444-42930-1

Dieses Buch mit dem etwas abstoBenden Titel ,,Math/
Chem/Comp 1987 sind die ,,Proceedings® einer Konfe-
renz iber die Beriihrungsflichen zwischen Mathematik,
Chemie und der Computerwissenschaft, die im Juni 1987
in Dubrovnik stattfand. Zwei Institutionen, die Florida
State University und das Ruder-BoSkovic-Institut in Zag-
reb, wirken bei der Organisation dieser Konferenzen zu-
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sammen; gemiB Vorwort soll das Treffen interdisziplinire
und longitudinale (?) Studien férdern. Das Buch enthilt
insgesamt 24 Beitrdge, die sich grob in folgende Themen-
kreise gliedern lassen: 1) Supercomputer und Chemie, 2)
Knotentheorie, 3) Graphentheorie und 4) Polymere. Der
Schwerpunkt liegt nicht, wie man aufgrund der Abkiirzung
»Comp“ vermuten konnte, bei der numerischen Quanten-
chemie, sondern bei topologischen Methoden zur Charak-
terisierung ganz unterschiedlicher chemischer Strukturen.

Die ersten beiden Artikel (D. Edelson, D. Edelson et al.)
iiber Supercomputer (Vektorrechner) versuchen, die heu-
tige Situation und mogliche Entwicklungen fiir die Zu-
kunft bei der numerischen Behandlung naturwissenschaft-
licher Probleme darzustellen. Diesem Thema wurde im
letzten Jahr in anderen Publikationen schon sehr viel
Raum gewidmet; der zweite Artikel berichtet speziell iiber
das Projekt eines Expertensystems fiir Chemie an der Flo-
rida State University.

Interessanter ist der zweite Teil: Er enthilt eine lesens-
werte Einfithrung in die Knotentheorie (J. Simon), ein
Teilgebiet der Topologie, das in der letzten Zeit bei der
Charakterisierung nichtstarrer cyclischer Polymere niitzli-
che Anwendung fand. Auch in der Mathematik ist die
Knotentheorie ein paar Schritte vorangekommen; so ge-
lingt es jetzt beispielsweise, die beiden chiralen Formen
des Kleeblattknotens durch die zugehdrigen topologischen
Invarianten (,Jones-Polynome“) zu unterscheiden. Fiir
den an Chemie und Anwendungen interessierten Leser
fehlt jedoch an dieser Stelle ein Beitrag z. B. iiber verkno-
tete Stringe von cyclischen DNA-Molekiilen, die gerade in
letzter Zeit dank neuer experimenteller Techniken sichtbar
gemacht werden konnten.

Ein wesentlicher Teil des Buches beschiftigt sich mit
Anwendungen der Graphentheorie in der Chemie. Ziel der
Graphentheorie ist es, Struktureigenschaften von Molekii-
len in (mathematisch definierte) Eigenschaften von Gra-
phen zu iibersetzen und diese dann mit physikalisch-che-
mischen Eigenschaften zu korrelieren (Artikel von N. Tri-
najsti¢). Besonders gut geeignet ist das Verfahren fiir pla-
nare Strukturen wie konjugierte Ketten, die im Artikel von
M. Randi¢ und N. Trinajsti¢ behandelt werden. Dem Band
ist zu entnehmen, da3 man sich auch um eine ,,dreidimen-
sionale Graphentheorie* bemiiht (M. Randi¢), um grofle
Molekiile - synthetische und natiirliche Polymere - zu cha-
rakterisieren. Ein Literaturzitat von 1985 weist sogar auf
graphentheoretische Beitrage zur Krebsforschung hin -
das scheint dem Rezensenten nun doch etwas hoch gegrif-
fen. Zwei Artikel von R. Randell befassen sich mit soge-
nannten Konformationsriumen, mit denen man versucht,
flexible Strukturen in der Chemie zu beschreiben. Eine ty-
pische Frage lautet hier: Ab welcher Anzahl von Atomen
kann man cyclische Strukturen (mit oder ohne Vorgabe
von Bindungswinkeln) verknoten?

Das letzte Hauptthema des Buches und der Konferenz,
Polymere, bringt die auf diesem Gebiet heute iiblichen
Schlagworter ins Spiel: wiederum Knotentheorie, ,,random
walk®”, auch in eingeschrinkten Geometrien (Polymere in
pordsen Materialien), ,.lattice animals®, Skalierung und
kritische Exponenten, Ising-Modelle. Eine Ausnahme ist
der Ubersichtsartikel von L. Mandelkern und A. J. Pea-
cock, der die Beziehung zwischen Struktur und mechani-
schen Eigenschaften von kristallinen Polymeren rein phi-
nomenologisch behandelt. Eine analytische topologische
Invariante fiir verschlungene Polymersysteme, die Win-
dungszahl, wird von M. G. Brereton beschrieben. Die als
Pfadintegral definierte Windungszahl unterscheidet zwar
topologisch verschiedene Situationen nicht so gut wie die
Polynome der Knotentheorie, ihre Anderung oder Erhal-
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tung ist jedoch bei dynamischen Prozessen ein wichtiger
Indikator fiir die Art des Reaktionsmechanismus. Poly-
mere und verzweigte Polymere als ,random walks* oder
»lattice animals®“ zu behandeln, ist schon seit einigen Jah-
ren iblich. Verbindungen zur Beschreibung ungeordneter
Strukturen durch Fraktale sind méglich, ebenso zur Theo-
rie der Renormierung, die ausdriicklich im Artikel von D.
S. Gaunt erwdhnt wird. Insgesamt gesehen ist der Teil iiber
Polymere der interessanteste des Buches, weil dort viele
physikalisch relevante Konzepte vorgestellt werden und
die Artikel in ein grofies Gebiet derzeitiger Forschung fiih-
ren.

Ein Register ist nicht nur bei Lehrbiichern hilfreich, es
wire es auch bei diesem Konferenzbericht. Der Preis des
Buches ist fiir den Privatmann kaum erschwinglich und fiir
unsere mit kédrglichen Etats ausgestatteten Bibliotheken
wohl auch.

Werner Gans [NB 948]
Institut far Physikalische Chemie
der Freien Universitit Berlin

Arzneimittel - Fortschritte 1972 bis 1985. Herausgegeben
von A. Kleemann, E. Lindner und J. Engel. VCH Ver-
lagsgesellschaft, Weinheim 1987. X1V, 1517 S., geb., DM
540.00. - ISBN 3-527-26329-2

Das vorliegende Buch ist ein. Fortschritts- und Ergin-
zungsband zum fiinfbidndigen Werk von Ehrhart und Ru-
schig: Arzneimittel - Entwicklung, Wirkung und Darstel-
lung, das 1972 in der 2. Auflage erschien.

In 20 Kapiteln werden von vielen Experten die Fort-
schritte der 13 Jahre zwischen 1972 und 1985 abgehan-
delt.

Der Band beginnt mit einer kurzen Zusammenfassung
von J. K. Seydel iiber die Wirkstoffentwicklung = Drug
Design, die auf 51 Seiten die Theorie von den Struktur-
Wirkungs-Analysen bis zu Molecular Modelling und Com-
puter Graphics erldutert.

Im zweiten Kapitel (59 Seiten) Uber Enzym-Inhibitoren
berichtet H. Tschesche iiber reversible Proteinase-Inhibito-
ren einschlieBlich der Renin- und Angiotensin-Converting-
Enzym-Inhibitoren sowie iiber mikrobielle a-Glucosidase-
Inhibitoren, aber es fehlt jeder Hinweis auf irreversible
Enzym-Inhibitoren und damit auf Substanzen wie a-Di-
fluormethylornithin (vgl. z.B. C. Walsh, Tetrahedron 38,
(1982) 871-909). Einige dieser Enzym-Inhibitoren nebst
Mechanismen werden aber spiiter bei den Antihormonen
im 18. Kapitel diskutiert.

Im dritten kurzen Kapitel (36 S.) fassen T. Y. Shen und
P. Davies die neuesten Entwicklungen auf dem Gebiet
der Entziindungshemmer und ihrer wichtigsten Synthesen
zusammen.

Im vierten kurzen Kapitel (28 S.) gibt J. 4. Vida einen
Bericht iiber Fortschritte auf dem Gebiete der psychotro-
pen Arzneimittel von den Neuroleptika bis zu den Anxio-
lytika.

AnschlieBend behandeln im fiinften Kapitel (281 S.) je-
weils mehrere Autorengruppen die neuen Herz-Kreislauf-
Therapeutika. Nach einem kurzen Abschnitt iiber Sympa-
thomimetika und positiv inotrope Substanzen werden
recht ausfiihrlich die Herzglycoside besprochen. Anschlie-
Bend werden Antihypertensiva diskutiert, wobei neben den
reinen a;-Adrenorezeptor-Antagonisten wie Prazosin auch
Ketanserin aufgefithrt wird. Nach den zentral wirkenden
a,-Adrenorezeptor-Agonisten vom Clonidin-Typ werden
die neuen Dopamin-Agonisten wie Fenoldopam kurz er-
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lautert und dann Pharmaka mit direkter myogener ge-
fafdilatierender Wirkung wie Hydralazin oder Minoxidil
behandelt. Unter diesen Substanzen befindet sich auch der
neue, hochinteressante Kalium-Kanal-Agonist BRL-34915,
dessen Wirkungsweise aber erst spater aufgekliart wurde.

Die darauf folgenden Tabellen iiber Substanzen mit
Wirkung auf das Renin-Angiotensin-System zeigen, wie-
viele dhnliche und hochwirksame ACE-Inhibitoren zur
Zeit entwickelt werden; dartber hinaus lassen sie den Be-
ginn der sehr aktiven Phase auf dem Gebiet der Renin-
Inhibitoren und Angiotensin-IT-Antagonisten erkennen.
Es folgt die kurze Beschreibung der chemischen Synthese
der meisten hier aufgefiihrten Herz-Kreislauf-Therapeuti-
ka. Der folgende Abschnitt gibt einen Uberblick iiber die
Entwicklung der Beta-Rezeptoren-Blocker mit Tabellen, in
denen jeweils die wichtige sympathomimetische Eigenakti-
vitdt (ISA) angegeben ist. Bei den antiangidosen und anti-
ischdmischen Mitteln (23 S.) werden leider die so sehr
wichtigen Calcium-Antagonisten nebst Synthesen nur sehr
kurz behandelt. Die folgenden Abschnitte fassen die Va-
sotherapeutika und Nootropika zusammen.

Im sechsten Kapitel (21 S.) berichten D. Bormann und
R. Muschaweck kurz iiber die Entwicklung von Diuretika,
ohne jedoch neben den Standard-Sulfonamid-Diuretika
die Aldosteron-Antagonisten vom Spironolacton-Spirore-
non-Typ zu erwdhnen, die aber im 9. Kapitel iiber Steroid-
hormone diskutiert werden.

Im siebten Kapitel (28 S.) werden von A. Novakova-Ba-
net, H. Feiler, J. Miiller und H. Zilg Blutfaktoren und Ge-
rinnung sowie Fibrinolytika vor den noch nicht abgehan-
delten Plasminogenaktivatoren sowie schlieBlich Bluter-
satzstoffe erlautert.

Im achten Kapitel (42 S.) von E. Granzer iiber Lipidsen-
ker wird kurz auf Kompactin und Mevinolin sowie ihre
sinnvolle Kombination mit Gallensdure-bindenden Poly-
meren wie Cholestipol hingewiesen.

Der folgende erste Abschnitt im 9. Kapitel von W. Kénig
iiber regulatorische Peptide ist mit tiber 200 Seiten eine
kleine Monographie, die vom Somatostatin iiber ANF
(atrial natriuretic factor) die Enkephaline und Insulin bis
zu den Interfeukinen und Tumor-Nekrose-Faktoren (TNF)
reicht und bei den wichtigen Peptiden immer auch Struk-
tur-Wirkungs-Beziehungen diskutiert. In der prizisen
Ubersicht von U. Stache im Kapitel 9.2. (41 S.) iber die
Fortschritte auf dem Gebiet der Steroidhormone fehlen
eigentlich nur Hinweise auf die sich schon damals ab-
zeichnende Entwicklung der Aromatase-Hemmer fiir die
zukiinftige Behandlung von Mamma- und Prostatacarci-
nomen, die aber kurz im 18. Kapitel behandelt werden.

Bei den oralen Diabetika (Kapitel 10, 18 S.) diskutieren
V. Hitzel und R. Weyer neben den Stimulatoren der en-
dogenen Insulinsynthese kurz auch neue Substanzen wie
Acarbose und Sorbinil, die den Blutglucosespiegel sen-
ken.

Im elften Kapitel (87 S.) gibt G. Beck einen Uberblick
iber die Entwicklung bei den Prostaglandinen, Thrombo-
xanen und Leukotrienen und bespricht die zukiinftigen
sowie potentiellen Anwendungen auf dem Gebiete der
Fertilitit, der Therapie von Magenulcera sowie insbeson-
dere der Herz-Kreislauf-Erkrankungen und faBt die neuen
Thromboxan-Synthetase-Hemmer und -Antagonisten so-
wie die 5-Lipoxygenase-Hemmer und Leukotrien-Antago-
nisten in kurzen Tabellen zusammen.

Im zwolften Kapitel (33 S.) beschreiben U. Achterrath-
Tuckermann, G. Dreflen, M. Molliere und J. Engel die
Fortschritte bei den Atemwegs-Therapeutika. Neben den
Antitussiva und §,-Stimulatoren werden die Antiasthmati-
ka-Antiallergika kurz behandelt, wobei iiberraschender-
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