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Mass Spectral and GC Data of Drugs, Po-
isons, Pesticides, Pollutants and Their Me-
tabolites. Vol. 1-3. 2. Auflage. Von XK.
Pfleger, H. H. Maurer und A. Weber.
VCH Verlagsgesellschaft, Weinheim/VCH
Publishers, New York, 1992. XXIX,
4224 S., geb. 1290.00 DM. - ISBN 3-527-
26989-4/0-89573-855-4

Zur Diagnose von Vergiftungserschei-
nungen miissen in der klinischen Toxiko-
logie mogliche Intoxi-
kationsgifte in kiir-
zester Zeit eindeutig
identifiziert werden,
um  therapeutische
MaBnahmen mog-
lichst schnell einzulei-
ten. Hierbei erwies
sich die Massenspek-
trometrie in Kopp-
lung mit der Gas-
chromatographie als
analytische Methode der Wahl. Die Elek-
tronenstoBionisation im ,,full scan mode**
liefert charakteristische Massenspektren
mit strukturspezifischen Informationen,
die durch den Vergleich mit Referenzspek-
tren verifiziert werden konnen. Hierzu
veroffentlichten die Autoren bereits 1985
in der ersten, zweibdndigen Auflage eine
Sammlung von mehr als 1500 Massen-
spektren von Drogen, Giften und deren
Metaboliten. Die zweite, dreibdndige
Auflage ist um Datenmaterial aus weite-
ren toxikologischen Untersuchungen er-
ginzt, so daB diese Spektrensamm-
lung insgesamt 4370 Eintrige enthilt: ca.
1500 Drogen und Gifte, 800 Pestizide und
Umweltchemikalien sowie 2000 Meta-
boliten.

Die Autoren beschrinken sich nicht
nur auf die Veroffentlichung selbst gemes-
sener Massenspektren der Wirkstoffe,
Metaboliten und durch Probenaufberei-
tung oder Gaschromatographie bedingter
Artefacte, sondern stellen eine direkte
Beziehung zur jeweiligen Probenmatrix
(Plasma, Darminhalt, Urin, Reinsub-
stanz) her. So beschreiben sie in Band 1
das angewendete Analysenschema ein-
schlieBlich Extraktion, Derivatisierung,
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and GC Data

rDiese Rubrik enthilt Buchbesprechungen und\
Hinweise auf neue Bicher. Buchbesprechungen
werden auf Einladung der Redaktion geschrieben.
Vorschlige fiir zu besprechende Biicher und fiir
Rezensenten sind willkommen. Verlage sollten
Buchankiindigungen oder (besser) Biicher an den
Buchredakteur Dr. Gerhard Karger, Redaktion
Angewandte Chemie, Postfach 101161, D-69451
Weinheim, Bundesrepublik Deutschland, senden.
Die Redaktion behalt sich bei der Besprechung
von Bichern, die unverlangt zur Rezension einge-
hen, eine Auswahl vor. Nicht rezensierte Biicher
L werden nicht zuriickgesandt. .
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Konzentrierung und Ermittlung von Re-
tentionszeitindizes. Fiir den schnellen
Nachweis gezielt gesuchter Verbindungen
werden auch ,,computer monitoring pro-
grams® vorgestellt, durch die bestimmte
Substanzen in definierten Retentionszeit-
fenstern anhand ihrer ionenspezifischen
Massenchromatogramme gesucht wer-
den. Dieser Band wird durch Tabellen ver-
vollstiandigt, in denen die Substanzen je-
weils nach Substanzname (Trivialname),
Wirkstoflgruppe, RT-Index, exakter Mol-
masse und CAS-Nummer angeordnet sind.

Mit diesen Informationen, verschliisselt
in einer ganzen Reihe von Abkiirzungen,
zuziiglich der Angaben von Summen- und
Strukturformeln, sind die einzelnen Mas-
senspektren versehen. Ausgewiesen wird
ferner, ob fiir die Spektrendarstellung eine
Untergrundsubstraktion  herangezogen
wurde, da diese die Intensitiatsverhiltnisse
der Ionen beeinflussen kann. Wichtig ist
auch der Hinweis, daB fiir eine eindeutige
Identifizierung und speziell fiir die Quan-
tifizierung die Analyse von Standardlo-
sungen unumganglich ist.

Da mittels ElektronenstoBionisation
das Molekiil-Ion als wichtigste Struktur-
information nicht bei allen Verbindungen
in ausreichender Intensitdt detektierbar
ist, werden die Massenspektren in Band 2
(m/z 4 bis 221) und Band 3 (m/z 222 bis
777) uneinheitlich nach steigender Masse
eines charakteristischen Fragment- oder
aber Molekiil-fons angeordnet. So sind
z.B. die Massenspektren der Morpho-
linfungizide im Falle von Tridemorph
(S. 491) unter dem Basispeak m/z 128, im
Falle von Fenpropimorph (S. 1502) dage-
gen trotz Basispeak m/z 128 unter dem
Molekiil-Ton m/z 303 zu finden. Damit
fiihrt eine molmassenorientierte Suche
nach Substanzen unweigerlich iiber Tabel-
le 4 in Band 1, um dort die Seitenangabe
fiir die entsprechenden Spektren in
Band 2 und 3 zu erfahren. Sofern zwei lo-
nen mit einer Intensitit groBer als 80%
auftreten, wird das Massenspektrum einer
Substanz wegen moglicher meBtechnisch
bedingter Intensitatsverschiebungen zwei-
fach aufgefiihrt. So zeigen sich z.B. fiir
den Metaboliten des Neurolepticums Pro-
methazine-M (Nor-sulfoxid) nach Acety-
lierung my/z 58 und m/z 212 (Basispeak)
als intensivste Ionen. Neben dem Eintrag
unter m/z 58 (S. 104) ist dann der Zweit-
eintrag allerdings unter dem Molekiil-Ion
m/z 328 (S. 1634) und nicht unter dem Ba-
sispeak aufgefiihrt. Damit scheint der
doppelte Eintrag einzelner Massenspek-
tren wenig hilfreich, zumal im Tabellen-
werk nur auf das Massenspektrum auf
Seite 1634 verwiesen wird.

Da die Datensysteme von modernen
MS-Geriten mit kduflichen Spektrenbi-
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bliotheken (z.B. NIST, Wiley) mit bis zu
130000 Eintridgen ausgestattet sind und
auch das Anlegen eigener Spektrenbiblio-
theken ermdglichen, stellt sich die Frage,
inwiefern die vorliegende Spektrensamm-
lung in Buchform eine Berechtigung hat.
Ein Vergleich der Spektreneintréige zeigt
jedoch, daB das Substanzspektrum der
Pfleger/Maurer/Weber-Bibliothek, die spe-
ziell auf die systematische klinisch-toxiko-
logische Analyse abgestimmt ist, aber
auch fiir die gerichtsmedizinische, Ar-
beitsplatz-, Lebensmittel- und Umwelt-
toxikologie sowie die Dopingkontrolle ein
wichtiges Hilfsmittel ist, nur teilweise ab-
gedeckt wird. Im Gegensatz zu den oft re-
duzierten Massenspektren in den compu-
tergestiitzten Spektrenbibliotheken wer-
den in den Buchbinden vollstindige
Spektren mit vielen hilfreichen Zusatzin-
formationen abgedruckt.

Da die on-line-Bibliothek durch die Be-
ricksichtigung unterschiedlicher Suchkri-
terien eine hohere Flexibilitdt bietet, ist
fir die Routineanalytik der Einsatz der
Pfleger/Maurer/Weber-Bibliothek als com-
putergestiitztes Instrumentarium empfeh-
lenswert. Wegen fehlender Lizenzverein-
barungen ist aber diese Spektrensamm-
lung nicht von allen MS-Herstellern
lieferbar. AuBerdem kénnen kompatible
Datentrdger nicht fiir alle, insbesondere
nicht fiir iltere MS-Geridte angeboten
werden, so daB in diesem Segment das
dreibdndige Werk wertvolle Dienste lei-
sten kann.

Robert Kreuzig und Mufit Bahadir
Institut fiir Okologische Chemie
und Abfallanalytik der Technischen
Universitit Braunschweig

Frontier Orbitals and Properties of Organ-
ic Molecules. (Reihe: Ellis Horwood
Books in Organic Chemistry, Reihenher-
ausgeber: J. Mellor.) Von V. F. Traven.
Ellis Horwood, Chichester, 1992. XVI,
401 S., geb. 111.005. — ISBN 0-13-
327487-X

Ein modernes Buch auf dem neuesten
Stand der Literatur habe ich erwartet, die
englische Ubersetzung eines offensichtlich
alteren russischen Werkes habe ich erhal-
ten. Im wesentlichen ist Literatur der fiinf-
ziger bis siebziger, selten der achtziger
Jahre verarbeitet. Das ist sicherlich fiir
das behandelte Gebiet nicht ausreichend.

Das Buch ist in zwei groBere Bereiche
gegliedert. Zunédchst werden auf knapp 60
Seiten Methoden erldutert, mit denen
man die elektronische Struktur von Mole-
kiilen beschreiben kann. Dann beginnt
der Hauptteil mit einer Einfiihrung in
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Orbitalstruktur und Eigenschaften orga-
nischer Molekiile (30 Seiten), bevor syste-
matisch einzelne Verbindungsklassen der
Organischen Chemie behandelt werden
(250 Seiten). Dem schlieBen sich ein An-
hang mit HMO-Daten ausgewéhlter Mo-
lekiile (10 Seiten) und ein Literaturver-
zeichnis mit 471 Eintrdgen an.

Im ersten Kapitel werden sehr kurso-
risch und oberflachlich einige Grundlagen
der Physikalischen Organischen Chemie
gegeben. Das niitzt eigentlich wenig. Die
Methoden der Quantenchemie folgen
dann, beginnend mit dem Bohrschen
Atommodell und endend mit Konzepten
der MO-Theorie. Es wird in die HMO-
Theorie eingefithrt, der Stand von ab-
initio-Rechnungen von vor 20 Jahren be-
schrieben und bei semiempirischen Ver-
fahren CNDO, NDDO und PPP ange-
fiihrt, MNDO, AM1 und PM3 sind noch
nicht bekannt. AnschlieBend gibt es eine
jeweils sehr kurze Einfithrung in die expe-
rimentellen Methoden der Untersuchung
der elektronischen Struktur organischer
Molekiile (PES, ETS, ESR, UV, Polaro-
graphie). Man merkt bereits in diesem
Kapitel, dal} die Photoelektronenspektro-
skopie des Autors Hobby ist und daB ihr
vermutlich in spiteren Kapiteln eine zen-
trale Rolle zukommen wird. Der Spall am
Lesen des ersten Teils wird zum einen
durch die unvollstindige und oberflachli-
che Darstellung, zum anderen durch ein
duBerst maBiges Englisch getriibt.

Der Orbitalstruktur und der Reaktivi-
tit ist der Anfang des zweiten Teiles ge-
widmet, wobei den Grenzorbitalen eine
wichtige Rolle zuerkannt wird. So liest
man: ,,The rules for concerted cycloaddi-
tion reactions proposed by Woodward
and Hoffmann were a further develop-
ment of the frontier orbitals concept.*
Ahnlich unkritisch geht es dann weiter mit
den Zusammenhingen von Orbitalstruk-
tur und biologischer Aktivitat, Farbe und
Phototropie.

Bei der Abhandlung der einzelnen Ver-
bindungsklassen folgt das Buch dem Auf-
bau eines Lehrbuches der Organischen
Chemie. Jetzt kommt die Photoelektro-
nenspektroskopie zum Zuge, die auch mit
Rechnungen, zum Teil vom ab-initio-Typ
der siebziger Jahre, garniert ist. Viele Ta-
bellen mit Tonisationspotentialen, die man
auch anderswo finden kann, werden ge-
bracht.
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Man konnte der Meinung sein, dafl mit
,sproperties of organic molecules im Titel
nur Fragen der Struktur gemeint seien.
Dies ist jedoch nicht so. So werden im Ka-
pitel ,,Alkene** selektiv einige Aspekte der
Woodward-Hoffmann-Regeln diskutiert.
Das attraktive Thema ,,Annulene be-
findet sich auf einem total veralteten Ni-
veau.

Und so geht es weiter von Verbindungs-
klasse zu Verbindungsklasse. Der Fan der
Photoelektronenspektroskopie mag das
ein oder andere ihn Erfreuende finden, der
durchschnittliche Organiker wird wenig
vom Inhalt profitieren. Insgesamt mul}
man feststellen, dafi der Titel vielverspre-
chend klingt, das Buch aber besser nicht
ins Englische hitte iibersetzt werden sol-
len. Das 1976 von Fleming herausgegebe-
ne, hier nicht zitierte Buch ,,Grenzorbitale
und Reaktionen organischer Verbindun-
gen® ist solider und moderner als dieses
1992 erschienene Buch.

Reiner Sustmann
Institut fiir Organische Chemie
der Universitdt-Gesamthochschule Essen

Lexikon Spektroskopie (Parat). Von H.-
H. Perkampus. VCH Verlagsgesellschaft,
Weinheim, 1992. XI, 803S., geb.
124.00 DM. - ISBN 3-527-28303-X,
ISSN 0930-6862

Das ,,Lexikon Spektroskopie* soll dem
Chemiker einen sehr schnellen und breiten
Uberblick iiber die wichtigsten Grundla-
gen der Spektroskopie sowie verwendete
experimentelle Methoden ermoglichen.
Die wichtigsten Aspekte der Quanten-
theorie der optischen Spektroskopie (so-
wohl fiir die elektronische Anregung im
UV-VIS-Bereich als auch bei der Infrarot-
und Ramanspektroskopie) werden sehr
iibersichtlich und prézise dargestellt. Das-
selbe gilt fir die wichtigsten experimentel-
len Techniken, die umfassend und auf
dem neuesten Stand angefithrt sind. Auch
der Leser, der etwas mehr ins Detail gehen
mochte, findet viele sehr niitzliche Dar-
stellungen spektroskopischer Probleme.
So werden z.B. die spektroskopischen
Banden fiir lineare Molekiile, den sym-
metrischen, den sphirischen und den
asymmetrischen Kreisel bis hin zur Rota-
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tionsstruktur mit der Mikrowellen-Rota-
tionsspektroskopie und der Raman-
Streuung verstdndlich und klar beschrie-
ben.

Sucht man nach modernen experimen-
tellen Methoden, so wird man rasch fiin-
dig: Die wichtigsten linearen und nicht-
linearen Spektroskopiemethoden sind an-
gemessen beschrieben. Neben der Loch-
brennspektroskopie finden sich auch
hochauflosende Methoden der Laserspek-
troskopie wie die moderne Methode der
Doppler-freien Zweiphotonen-Absorp-
tion, die sogar mit einem rotationsaufge-
16sten S, « S,-Spektrum des Benzols ver-
treten ist. AuBer Methoden der Flam-
menspektroskopie werden auch experi-
mentelle Fragen wie die Frequenzver-
dopplung zur UV-Erzeugung besprochen.
Das Lexikon scheint keine Liicken zu ha-
ben — insofern gebiihrt dem Autor hdch-
stes Lob fiir seine Darstellung. Man ge-
niefit die groBe experimentelle und auch
padagogische Erfahrung des Autors, der
es versteht, die wichtigsten Punkte kurz
und prézise darzustellen. Dabei hat der
Autor es ebenso verstanden, die moder-
nen Methoden der Laserspektroskopie
auf einem fiir ein Lexikon sehr neuen
Stand zu beriicksichtigen. Der Leser fin-
det also nicht nur einen ausgezeichneten
Uberblick iiber alle Bereiche der opti-
schen Spektroskopie, der Massenspektro-
metrie und der NMR-Spektroskopie; er
findet neben experimentellen Methoden
auch quantenchemische Grundlagen und
Verweise auf die wichtigsten Biicher oder
Ubersichtsartikel. Eine etwas ausfithrli-
chere Erlduterung der Gruppentheorie,
auch unter Beriicksichtigung der Permu-
tations-Inversionsgruppen fiir die Be-
schreibung nicht-starrer Systeme wie mo-
lekularer Cluster, hitte man sich vielleicht
noch gewiinscht.

Insgesamt ist dieses Lexikon ein unein-
geschrinkt zu empfehlendes, ausgezeich-
netes Nachschlagewerk, das in das Bii-
cherregal jedes Chemikers gehdrt und
seinen Nutzen im Studium und in der Pra-
xis erweisen wird.

Klaus J. Miiller-Dethlefs

Institut fiir Physikalische und
Theoretische Chemie

der Technischen Universitit Miinchen
Garching
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