
Auf Grund des potentiellen Wertes der Ahnlichkeitsmo- 
dellierung wachst die Zahl der Bucher, die sich damit be- 
schaftigen. Zu den wichtigen Veroffentlichungen der jiing- 
sten Zeit zahlen Willetts ,,Similarity and Clustering in 
Chemical Information Systems" und das Kompendium von 
Johnson und Maggiora (Herausgeber) uber ,,Concepts and 
Applications of Molecular Similarity". Das hier bespro- 
chene Buch kann als dritter Teil einer Trilogie betrachtet 
werden, deren Bande den Lesern den jeweils aktuellen Stand 
der Entwicklung auf dem Gebiet der molekularen Struktur- 
Eigenschafts-Beziehungen vermitteln sollen. Der erste Band, 
von Chapman und Shorter herausgegeben, ,,Advances in 
Linear Free Energy Relationships", erschien 1972, der zwei- 
te Band, ,,Correlation Analysis in Chemistry: Recent Ad- 
vances" von denselben Herausgebern, erschien 1978. Alle 
drei Bande sind rnit John Shorter verbunden, der seit einem 
Vierteljahrhundert fur seine Arbeiten auf diesem Gebiet be- 
kannt ist. Auch der dritte Band reflektiert zeitgemaDe Ge- 
danken zur Chemometrie. Dariiber hinaus wurden alle elf 
Kapitel von bedeutenden Forschern geschrieben, und der 
Leser erhalt die Gelegenheit, unter verschiedenen Herange- 
hensweisen und Blickwinkeln den modernsten Stand der 
Ahnlichkeitsmodellierung kennenzulernen. 

Die Nachteile, die rnit der Beteiligung so vieler Autoren 
verbunden sind, sind offensichtlich. So finden sich viele 
Uberschneidungen: In den Kapiteln 1, 2,4, 6,  8 und 10 wer- 
den z.B. verschiedene Aspekte der Hammett-Gleichung dis- 
kutiert, und die Kapitel2, 5, 6, 8 und 9 beschaftigen sich mit 
Losungsmitteleffekten. Generell neigen die Autoren dazu, 
sich auf ihre Spezialgebiete unter AusschluD neuer Entwick- 
lungen in der Ahnlichkeitsmodellierung zu konzentrieren. 
Das zentrale Thema wird dadurch bruckstiickhaft und zwei- 
fellos nicht umfassend behandelt. Wahrend die Datenstati- 
stik und die Rolle der sterischen Effekte einen Schwerpunkt 
bilden, werden andere ebenso wichtige Themen nur kurz 
erwahnt - beispielsweise die vielfaltigen Anwendungen von 
topologischen Indices, neue Entwicklungen bei Molekiil- 
form-Deskriptoren, quantitative Naherungen zur Erken- 
nung molekularer Ahnlichkeit und die Nutzung von ab-in- 
itio-quantenchemischen Methoden fur den Vergleich mole- 
kularer Ahnlichkeit auf der Grundlage von Elektronendich- 
ten. Ferner sind die einzelnen Kapitel nicht alle rnit gleichho- 
hem Standard geschrieben. Die Beitrage der nicht-englisch- 
sprachigen Autoren miiDten in den meisten Fallen dringend 
sprachlich uberarbeitet werden. Insgesamt gesehen wird in 
diesem Band ein vie1 zu grol3es Gewicht auf die eher traditio- 
nellen Methoden der Struktur-Wirkungs-Beziehungen ge- 
legt. Zu wenig Aufmerksamkeit erfahren die spannenden 
neuen Entwicklungen, die dieses Gebiet jetzt beherrschen. 

Zu den einzelnen Kapiteln: Kapitel 1 (Krygowski und 
Wozniak) enthalt eine recht starke Dosis Statistik einschliel3- 
lich einer grundlegenden Diskussion der Statistik in der Re- 
gressionsanalyse. Dieses Thema wird umfassend behandelt, 
und auch geeignete Beispiele fehlen nicht. Die Aufnahme 
eines solchen Kapitels ist eine gute Idee und wird von An- 
wendern der Ahnlichkeitsmodellierung begriiDt werden. Es 
ist hilfreich, daD anspruchsvolle Software wie SPSS, die ver- 
schiedene statistische Optionen enthalt, auf dem Markt er- 
schienen ist. In Kapitel2 (Shorter) werden die Anwendun- 
gen und die Entwicklung der Hammett-Beziehung bis heute 
referiert. Shorter zeigt iiberzeugend, daD die Hammett-Be- 
ziehung, obwohl sie schon 1937 aufgestellt wurde, vor allem 
in ihren vielparametrigen Formen viele wichtige Anwen- 
dungsgebiete hat. Die Kapitel 3 (Godfrey) und 4 (Hafelin- 
ger) behandeln Substituenteneffekte. In ersterem geht es um 
die Ubertragung dieser Effekte in organischen Systemen, in 
letzterem um das Verhalten von Wasserstoff als Substituent 
in organischen n-Systemen. Es wird hervorgehoben, daB ge- 

genwartige Modelle die Chemie vereinfachen und daD infol- 
gedessen Interpretationen, die nur auf der Annahme von 
induktiven oder Resonanzeffekten beruhen, wahrscheinlich , 

unzulanglich sind. Kapitel 5 (Laurence) illustriert, wie das . 
Ahnlichkeitsprinzip auf die Korrelation von IR- und UV- 
spektroskopischen Daten rnit Losungsmittel- und Substi- 
tuenteneffekten angewendet wurde. Das Prinzip enveist sich 
als nutzliches Werkzeug zur Organisation und Analyse vieler 
Datensatze. In Kapitel6 (Langhals) wird das eher umstritte- 
ne Problem von Losungsmitteleffekten im Zusammenhang 
mit binaren Losungsmittelgemischen behandelt. Dieses Ka- 
pitel enthalt etliche nutzliche Tabellen der betreffenden Para- 
meter. Die Kapitel7 (Oszczapowicz), 8 (Jaworski und Kali- 
nowski) und 9 (Zalewski) bekraftigen die Vorstellung, da13 
Ahnlichkeitsmodellierung normalerweise das beste Hilfsmit- 
tel zum Aufstellen von Struktur-Eigenschaftsbeziehungen in 
den entsprechenden Gebieten der Gaschromatographie, der 
Organischen Elektrochemie und der Lebensmittelchemie ist. 
In den beiden erstgenannten Kapiteln werden lineare Bezie- 
hungen der Freien Energie verwendet, wohingegen in letzte- 
rem eine Hauptkomponentenanalyse einschliel3lich mathe- 
matischer Grundlagen diskutiert wird. Kapitel 10 (Living- 
stone) bietet einen Uberblick iiber quantitative Struktur- 
Wirkungsbeziehungen und ist eines der am besten lesbaren 
Kapitel des Buches. Es ist nicht nur eine nutzliche Einfuh- 
rung in dieses Gebiet, sondern berichtet auch uber wichtige 
Fortschritte, die seit den spaten siebziger Jahren gemacht 
wurden. Dieses Kapitel enthalt 513 Zitate und einen Anhang 
rnit einer Liste von Software-Anbietern. Kapitel 11 (Char- 
ton) zeigt einen eigenen Losungsweg des Autors zur quanti- 
tativen Beschreibung von sterischen Effekten. Dieses Kapitel 
ist ebenfalls gut geschrieben und informativ. Unter anderem 
enthalt es mehrere Tabellen rnit Atomradien und zwei Ab- 
schnitte als Anhang rnit Parametern fur Regressionsglei- 
chungen. Das Register des Bandes ist ausreichend, obwohl 
ich mehr Mehrfacheintragungen gewiinscht hatte. 

Dieses Werk ist nicht umfassend genug in der Behandlung 
des Themas, und es ist auch nicht wirklich brauchbar als 
Einfiihrungstext fur die verschiedenen Anwendungen der 
Ahnlichkeitsmodellierung. Es ist aber fur diejenigen interes- 
sant, die sich rnit den mehr konventionellen Methoden zur 
Untersuchung von Struktur-Wirkungs-Beziehungen in der 
Chemie beschaftigen. 

Dennis H .  Rouvray 
University of Georgia 
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Crystalline Symmetries. An Informal Mathematical Introduc- 
tion. Von M .  Senechal. Adam Hilger, Bristol (England), 
1990. XI, 137 S., geb. E 19.50. -ISBN 0-7503-0041-8 

Im allgemeinen kommen Chemiker mit der Geometrie von 
Strukturen, der Algebra der Stochiometrie und den Diffe- 
rentialgleichungen der Kinetik gut zurecht, und die meisten 
von ihnen haben gelernt, mit den Eigenwertproblemen der 
Quantenmechanik zu leben. Was die weniger gelaufigen Ge- 
biete der Mathematik wie Gruppentheorie, Graphentheorie 
oder Topologie angeht, so haben viele Chemiker (wenn der 
Rezensent als typischer Vertreter betrachtet werden darf) nur 
eine vage Vorstellung von den mathematischen Grundlagen 
und verwenden die Terminologie auf eine Weise, die man 
bestenfalls als intuitiv und idiosynkratisch bezeichnen darf. 
Diskutiert man die Anwendung der Mathematik in der Che- 
mie mit einem echten Mathematiker, so kann dies zu einer 
unangenehmen, verwirrenden und geradezu demutigenden 
Erfahrung werden. 
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Mit diesem kleinen, treffend betitelten Buch gibt M. 
Senechal, eine Spezialistin auf dem Gebiet der mathemati- 
schen Kristallographie, dem Leser eine Einfiihrung in die 
mathematischen Grundlagen der Kristallographie an die 
Hand, deren Lektiire fur Chemiker und Materialwissen- 
schaftler, die sich mit kristallographischen Fragestellungen 
beschaftigen, und auch fur andere Interessenten unterhalt- 
sam und lohnend sein diirfte. 

Knapp zwei Drittel des Textes behandeln gelaufige Kon- 
zepte wie Symmetrie, Gitter und Raumgruppen; da das Buch 
von einer Mathematikerin fur Experimentalwissenschaftler 
geschrieben wurde, geschieht dies jedoch auf eine vollig neu- 
artige Weise. Bekannte und weniger bekannte Begriffe wie 
Orbit, Restklasse, VoronoT-Zelle, Isometrie und symmorphe 
Raumgruppe werden eindeutig definiert und anschaulich il- 
lustriert. Einfache Theoreme werden bewiesen, andere wer- 
den angefiihrt oder mit Hinweis auf ein ausfuhrliches Ver- 
zeichnis weiterfuhrender Literatur skizziert. Nach der Lektiire 
dieses Buches bereitet einem die Behauptung, daB es 4901 
vierdimensionale Raumgruppen gebe, oder die Unmoglich- 
keit von Raumgruppen mit fiinfzahliger Drehachse weniger 
Schwierigkeiten. Die Darstellung ist meist verstindlich und 
zufriedenstellend, jedoch erschwert eine unnatiirliche Defini- 
tion der Dichte eines zweidimensionalen Gitters auf Seite 56 
die Verkniipfung des reziproken Gitters mit der Kristallform. 

In anregenden, aber weniger umfassenden Kapiteln wer- 
den moderne Themen wie Farbsymmetrie und N-dimensio- 
nale Kristallographie vogestellt, auch Penrose-Muster und 
lokale fiinfzahlige Symmetrie finden Erwahnung. In der Bi- 
bliographie sind unter anderem zwanzig seit 1980 erschienene 
Biicher und Zeitschriftenartikel angefiihrt. Ein fiinfzehnsei- 
tiges Kapitel enthalt eine Diskussion der Kristallklassifizie- 
rung und Hinweise zur Interpretation der Raumgruppenin- 
formationen in den ,,International Tables for X-Ray Cry- 
stallography." 

Im ganzen Buch, insbesondere im ersten Kapitel, wird 
ein besonderes Augenmerk auf die historische Entwicklung 
der Kristallographie als experimentelle, mathematische 
wie auch als kunstlerische Wissenschaft gerichtet. Hier- 
durch gelingt es auf wirkungsvolle Weise, das Interesse 
des Lesers nicht erlahmen zu lassen und zugleich die 
thematischen Zusammenhange naher zu beleuchten. Ein 
vierseitiger Anhang vermittelt in knapper Form Infor- 
mationen iiber die Beitrage von 34 Naturphilosophen 
und Mathematikern - von Plato bis Roger Penrose - zur 
Kristallographie. 

Professor Senechal weist darauf hin, daO es, trotz der Tat- 
sache, da13 der franzosische Mathematiker Jordan bereits 
1868 die echten Bewegungen (Drehungen, Translationen, 
Drehungen urn Schraubenachsen) mit den Bravais-Gittern 
verknupft hatte, weitere 23 Jahre dauern sollte, bis Fedorov 
und Schoenflies durch Hinzunahme der Spiegelungen, 
Gleitebenen und Drehspiegelungen, durch die Enantiomere 
ineinander uberfuhrt werden konnen, alle 232 Raum- 
gruppen gefunden hatten. Dies mutet seltsam an, da Pasteur 
bereits 1850 durch die Entdeckung des Zusammenhangs 
zwischen der molekularen und der morphologischen 
Chiralitat die Notwendigkeit solcher uneigentlicher Symme- 
trieelemente aufgezeigt hatte. Senechal fragt sich daher, 
ob ,,. . .[diese Verzogerung] auf Unterschiede der wissen- 
schaftlichen Disziplinen oder auf Sprachbarrieren zuriick- 
zufiihren war? Gibt es heute ahnliche Kliifte, von denen 
wir nichts ahnen?" Durch eine einfache Einfuhrung in die 
mathematischen Grundlagen der Kristallographie sollte 
dieses kleine Buch dam beitragen, eine heute noch existie- 
rende Kluft zwischen wissenschaftlichen Disziplinen zu 
uberbriicken. 

J. Michael McBride 
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New Haven, CT (USA) 

Angewandte Chemie, Fortqetzung der Zcitschrift ,,Die Chemie" 
Die Wiederguhe w n  Gebnruchsnume,i, Hunddsnumen. Wurenhezrichnungen uiid dgl. in diesrr Zeitschrifl herecktigt nicht zu drr Annuhme, dapl solche Numen ohne weiteres von jedermann henutzr werden 
&-fen. Vielmehr hundcli ex sich lriiufig urn yesedich geschiirzir eingctrngene Wurenzeichm, uuch wenn sic nichf rigens a h  solche gekerinzeichnet sind 

Printed in thc Federal Republic of Germany 
Telefon (06201) 602-0, Tclex 465516 vchwh d, Telefax (06201) 602328, E-Mail Z16(o'DHDURZ2 in Earn Bitnet 
Gcschiiftsfuhrer: Huns Dirk Kdhler, Ur .  Kurlheinz Kopfer 
Vcrantwortlich fur den wissenschaftlichen Inhalt: Dr Peter Cdlif: 
Anzeigenleitung: Ruiner J Roth 

A Die Aufldge und die Verbreitung wird von der IVW kontrolliert 

Allc Rechte, inshcsondere die der Ubersetmng in fremde Sprachen, voi.behalten. Kein Ted dieser Zeitschrift darf ohnc schriftlichc Genehmignng des Verlages In irgendciner Form -durch Photokopie, 
Mikrofilm oder irgendein anderes Verfahrcn - reproduziert oder in eine von Maschinen, insbesondere von Datenverarbeitungsmaschinen venvendbare Sprache iihertragen oder ubersetzt werden. 
A11 rights reserved (including those of translation into foreign VdngudgeS). No part of this issue may be reproduced in any foim -hy photoprint, inicrofilm, or any other mcans  nor transmitted 
or translated into a machine Ianguagc without the permission in writing of thc publishers. - Von einzelnen Beitragen oder Teilen von ihnen durfen nur einzelne Vervielfdltigungsstucke fur den 
persbnlichen und sonstigen eigcnen Gehrauch hergestellt werden. Die Weitergabe von Vervielfdltigungen. gleichgiiltig zu welchem Zweck sie hergestellt werden, 1st eine Urheberrechtsverletzg 

Der Inhalt dieses Heftes wurde sorgfiltig erarbeitet. Dennoch ubernehmen Autoren, Herausgeber und Verlag fiir die Richtigkeit von Angaben, Hinweisen und Ratschlagen sowie fiir eventuelle 
Druckfchler keine Haftung.  this journal was cdrcfully produced in all its parts. Nevertheless, authors, edltor and publisher do not warrant the information contained therein to be free of crrors. 
Readers arc advised to keep in mind that statements, data, illustrations, procedural details or other items may inadvertently be inaccurate. 

Valid for users in the USA: The appearance of the code at  the bottom of the first page of an artlcle in this journal (senal) indicates the copyright owner's consent that copies of the article may be 
made for personal or internal use, or for the personal or intcrnal use of specific chents. This consent is gwen on ihe condition, however, that the copier pay the siated percopy fee through the Copyright 
Clearance Center, Inc., for copying beyond that permitted by Sections 107 or 108 of thc US .  Copyright Law. This consent does not extend to othcr kinds of copying. such as a copying for general 
distribution. for advertising or promotional purposes, for creating new collective works, or for resale. For copying from back volumes of this journal see 'Permissions to Photo-Copy: Publisher's 
Fec List' of the CCC. 

VCH Verlagsgesellschdft mhH, W-6940 Weinheim, 1992. ~ Satz, Druck und Bindung: Konrad Triltsch Druck- und Verlagsanstalt Wurzburg GmbH. 

674 (r\ VCN Verlagsgesell~chuft mbH, W-6940 Weinhelm 1992 0044-8249/92/0505-0674 3 3 SO+ 2.510 Angew Chem. 104 (1992) Nr 5 




