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will give, in the case of simple aromatic compounds
of different types, as well as in several derivatives,
almost the same value (C)

IPEG20M _ [ 7
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independently of the structure.

It follows from this correlation that whenever
two of the three parameters are known, the third
can be estimated.

Graphic representation of this correlation
allows an extension of the usability of the reten-
tion index coordinate system, since data relating
to the molecular weights of the compounds can
thus also be obtained.

For example, when ,,isomolecular weight lines”
with slope C and with the value (14Z + 2) are
drawn from the points Z of n-alkanes, the molecu-
lar weights of the different compounds can be
obtained by interpolation.

The diagram also shows the separation rule for
an actual pair of partition phase, according to
which the expected deviation of the indices of
compounds having nearly identical indices on one
phase will be proportional on the other phase with
the differences in the molecular weights of the
compounds in question.
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A rontgen-fotoelektron-spektroszkopia (ESCA) alkalmazasa
a koordindciés kémia teriiletén, IV.”

Atmenetifém —szalicilaldoxim-komplexek vizsgalata

BURGER KALMAN és BUVARI AGNES

A rontgen-fotoelektron-spektroszképia (ESCA)
koordinaciés kémiai alkalmazasi korének meg-
hatarozasa szisztematikusan 6sszeallitott, mas
modszerckkel sokoldaldan tanulmanyozott rend-
szerck ESCA-vizsgalatatol varhaté. Sok kiilonb6z6
tipusu fémkomplex vizsgalata! % egyértelmiien
mutatta, hogy a komplexképzidés hatasara a
kozponti atom és a donoratomok elektronszerke-
zetében (az orbitalok elektronkétési energiaiban)
olyan mértéki valtozas megy véghe, amely e
moédszerrel mérhets. El6z8 vizsgilataink® -8 sordn
bebizonyosodott az is, hogy olyan in. ,,gyenge
kélesonhatasok’, mint a szolvatacié, hidrogénhid-
képzddés, kiils§ szféraban torténé koordinacié is
akkora valtozasokat okozhatnak az azokban részt
vevs atomok elektronkotési energidgiban, hogy
azokat az ESCA segitségével észlelhetjiik. Viszony-
lag kevés olyan vizsgalatot kézdltek, amelyek soran
az ESCA-adatokban komplexkémiai hatasra be-
kovetkezd valtozasokat mas szerkezetvizsgalé méd-
szerekkel (rezgési szinkép, ultraibolya-spektrum,
sth.) kapott adatokkal vetették volna 6ssze’.

* I1I. kozlemény: 6.

LC. K. Jorgensen and H. Berthou: Photo-electron
spectra induced by X-rays of above 600 non-Metallic
compounds containing 77 elements. Kong. Danske Vid.
Selsk. Mat.-fys. Medd., 38. 15. 1972. Kobenhaven.

*C. K. Jorgensen: Chimia, 25. 213. 1971.

3C. K. Jorgensen: Modern Aspects of Ligand Field
Theory. North Holland, Amsterdam, 1971.

* K. Burger: Coordination Chemistry: Experimental
Methods. Butterworths London, 1973.

5J. H. Burness, J. G. Dillard and L. T. Taylor: Inorg.
Nucl. Chem. Letters, 9. 825. 1973.

8 K. Burger, E. Fluck, Cs. Virhelyi, H. Binder und
I. Speyer: Z. anorg. allg. Chemie, megjelenés alatt.

? K. Burger and E. Fluck: Inorg. Nucl. Chem. Letters,
10. 171. 1974.

8 K. Burger, E. Fluck, H. Binder and Cs. Virhelyi:
J. Inorg. Nucl. Chem., megjelenés alatt.

9 B. Folkesson: Acta Chim. Scand., 27. 287. 1973.

Jelen vizsgalataink célja az el6z8 munkaink
soran egyensilymérések utjan'® és infravoros-,
valamint ultraibolya-spektroszképiaval'l részle-
tesen tanulmanyozott szalicilaldoxim-komplexek és
elektrofil vagy nukleofil szubsztituenst tartalmazé
szarmazékaik ESCA-vizsgalata és az ESCA-ada-
toknak a mas vizsgalatok eredményeivel valé
osszevetése.

Egyensilymérések segitségével korabban meg-
hataroztuk a szubsztituensek hatasat a komplexek
stabilitasaral®. A spektroszképiai vizsgalatok!!
megmutattdk a szubsztituensek okozta elektron-
szerkezet-valtozas hatasat az infravoros- és az
ultraibolya-spektrumokra. Infravérosspektroszko-
pia és a komplexek analitikai vizsgalata ttjan
megallapitast nyert az is, hogy mig a nikkel és réz
szalicilaldoximmal és annak szarmazékaival kép-
zett komplexeinek nitrogén és oxigén donoratom-
jai transz-konfiguracié szerint helyezkednek el,
addig azok az analég kobalt(1I)- és vas(II)komplex-
ben cisz-helyzettiek.

A fentiek alapjan e rendszerek ESCA-vizsgéla-
tatél varhaté volt a szubsztituenseknek és az
altaluk létrehozott komplexstabilitas-valtozasnak,
valamint a cisz—transz izomérianak a komplexek
kézponti atomjai és a donoratomjai elektronkétési
energiaira gyakorolt hatasanak a meghatarozasa.

Kisérleti rész

Az ESCA-spektrumok felvétele az AEI Scientific Appa-
ratus Limited ES 100 elektronspektrométer késziilékén
el6z6 dolgozatainkban leirt médon$: 8 tértént azzal a médo-

10 K. Burger and I. FEgyed: J. Inorg. Nucl. Chem., 27.
2361. 1965.

't K. Burger, I. Ruff, F. Ruff and I. Egyed: Acta Chim.
Acad. Sci, Hung., 46. 1. 1965,
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1. tablazat

A wvizsgdlt komplexek analitikai adatai (zaréjelben a szidmitott értékek)

Ligandum Fém N-tartalom, 9, C-tartalom, 9, Fémtartalom, 9,
Sa* Ni2+ 8,45 (8,466) 51,1 (50,81) 17.8 (17,73)
Cu?+ 8,29 (8,343) 49,7 (50,07) 18,9 (18,93)
Co*+ 7,91 (7,933) 46,9 (47,61) 16,6 (16,69)
Fe+ 7,98 (8.003) | 48,0 (48,03) 15,9 (15.95)
CH,Sa Ni2+ 7,19 (7,805) 52,9 (53,53) 16,3 (16,35)
Cut+ 7,60 (7.700) 52,0 (52,81) 17,4 (17,45)
CISa Niz+ 7,08 (7,008) 12,3 (42,12) 14,6 (14,68)
Cu2+ 6,90 (6,92) 42,0 (41,55) 15,7 (15,71)
NO,Sa Ni2+ 13,3 (13,31) 39,9 (39.96) 13,7 (13,91)
Cu2+ 13,0 (13,16) 39,4 (39,40) 15,0 (14,92)

* Sa = szalicilaldoxim; a szubsztituensek a szalicilaldoxim 5-6s helyzetii szénatomjihoz kapcsolodnak.

2. tablazat

A szalicilaldoxim és szarmazékai, valamint femkomplexeik ESCA- és egyensilyi stabilitasi adatai, és rezgési savjainak frekvenciaja
|C 1s-re vonatkostatott elektronkdétési energiak (eV), a protondlédasi dllandék (Kwu) és a komplexszorzatok (f) logaritmusa, az
OH és CN wvegyértékrezgések frekvencidja)

Ligandum Ki;f‘[;"m“ti N 1s ‘ 0 1s M 2p,;, ‘ lg Ky \ YOH ’ YeN
Sa H+ 114,7 ' 247,1 ass ’ 10,7 ’ 3000 1627
CH,Sa H+ 114,65 | 247, = 11,06 | 3180 1625
ClISa H+ 114.8 I 247,2 - 10,25 | 3000 1637
NO,Sa H+ 115,1 247.5 = 872 | 2900 1640
' Iz B, \
Sa Nig+ | 1153 247,0 569,7 14,3 2950 1650
| (114,2)
CH,Sa Niz+ | 11525 247,0 569.7 14,7 2950 1652
C1Sa Nit+ | 1154 247,1 569.8 13,7 3000 1649
NO,Sa N2+ | 1157 247.4 570.1 13.8 3100 1633
Sa Cu+ 115,5 247,0 649,15 21,5 3050 1658
CH,Sa Cu+ 115,5 247,0 649.0 92,2 3050 1652
ClSa Cul+ 115.6 247.1 649.3 21.4 3100 1651
NO,Sa Cu+ 115,65 247,35 649.35 e 3240 1648
Sa Co?+ 114,2 246,8 = 13,5 3050 1625
Sa Fe?+ 114.8 247,3 g 16,7 3200 1617

sitassal, hogy a komplexeket acetonos oldatban vittiik fel a
réz mintatarté feliiletére, igy a minta az aceton elparologta-
tasa utén vékony, sima filmet képezett. Ilyen médon kisebb
félértékszélességli és nagyobb intenzitasi ESCA-savokat
kaptunk, mint rézhalés porfelvételek segitségével. Minden
felvételt 3—4-szer megismételtiink. A mérések reprodukal-
hatésaga minden esetben 0,1 eV, vagy annal jobbnak adé-
dott.

A nem egyenértékii atomoktél szarmazé Osszetett sa-
vokat elgz6 dolgozatunban® leirt médon szamitégéppel szét-
valasztottuk.

A komplexek elgallitasa és analitikai ellendrzése az el6z6
dolgozatunkban'! leirt médon tortént. Az analiziseredménye-
ket az 1. tablizatban foglaltuk 6ssze.

Az eredmények és értékelésiik

A ligandumok és komplexeik nitrogén és oxigén
donoratomjzi 1s orbitaljainak elektronkotési ener-
giait, valamint nikkel- és rézkomplexek kozponti

atomjai 2p,, orbitaljai elektronkotési energiait a
ligandumok protonalédasi allandéinak és a komp-
lexek komplexszorzatainak logaritmusaval egyiitt
a 2. tablazatban foglaltuk ossze.

Az elektronkotési energiakat a szalicilaldoxim
aromis gytrlije szénatomjainak 1Is elektronkotési
energiajara vonatkoztattuk. Referencia alkalma-
zAsara azért volt sziikség, mert a gerjesztd sugarzas
hataséra e szigetel§ mintakon létrejove feltoltédés
az elektronkotési energia abszoldt értékeit a kiilon-
b62z6 komplexekben kiilsnboz6képpen befolyasolta.
Kiilondsen nagy kiilonbség jelentkezett az elektro-
mosan semleges transz- és az egy negativ toltési
cisz-izomerek ESCA-adatai kozott e feltoltédés
hatasara. Mivel azonban ez a hatds egy anyag-
mintan beliill az 8sszes atom ESCA-adataira tokeé-
letesen egyforma hatast gyakorol, a C 1s-re vonat-
koztatott elektronkétési energiak egyértelmiien



Magyar Kémiai Folybirat 80. évi. 1974. 7. sx.

333

Burger K. és Buvéri A.: A ré gen-f lekt pek képia alkal

alkalmasak a komplex osszefiiggések tanulma-
nyozasara.

A 2. tablazat adataibél kozvetleniil megallapit-
haték az aldbbi sszefiiggések.

1. Az elektrofil szubsztituensek hatdasara mind
a ligandumokban, mind a komplexekben a donor-
atomokon az elektronkotési energia né. A nikkel-
komplexekben az elektrofil szubsztituenseknek a
kozponti atom elektronkotési energidjara gyako-
rolt hatasa azonos a donoratomokra gyakorolt
hatéassal, a rézkomplexek kozponti atomjan e
hatas kisebb mértékben érvényesiil.

A ligandumok esetében az N 1s elektronkotési
energiak és a protonalodasi allandék logaritmusa
kozott kozel linedris oOsszefiiggés tapasztalhaté.
Kevéshé egyértelmid a korrelaci6 a komplex-
stabilitasi allandék és az elektronkotési energidk
kozott. Az analég nikkel és rézkomplexek N 1s
elektronkdtési energiait osszevetve lathaté, hogy
a jelentdsen nagyobb stabilitasi rézkomplexek
elektronkotési energiai a nagyobbak. Analég ten-
dencia az oxigén donoratomoknal nem érvényesiil.

A fenti jelenségek azzal magyarazhaték, hogy
mind az elektrofil szubsztituensek, mind az erésebb
koordinéacié (kovalensebb koordinativ kotés) a
donoratomokon az elektronstiriséget csokkenti,
ami az elektronkstési energidk névekedésében
jelentkezik. Az adatokbél az is kitlinik, hogy a
szubsztituensek hatasa jelent8sen nagyobb, mint
az analég komplexekben a kiilonboz6 fém altal
okozott stabilitaskiilonbség hatasa. Ez arra enged
kovetkeztetni, hogy a komplexstabilitasi allandék
nagysagat az adott rendszerekben a koordinativ
o-kotésen (és az ezaltal meghatéarozott elektron-
siriségeken) kiviil mas tényez6k (z-viszontkoor-
dinacio, sztérikus effektusok, szolvatacié stb.) is
befolyasoljak.

A nitrogén és oxigén donoratomokon az clekt-
ronstirtiségnek a fém hatasara bekovetkezd stabi-
litasvaltozastol valé kiilonbhoz8 fiiggése egyértel-
miien mutatja azt is, hogy a rézkomplexek
nagyobb stabilitasa elsGsorban az erdsebb fém—
nitrogén kolcsonhatdsra vezethetd vissza.

2. A ligandumok N 1s és O 1s elektronkotési
energidit a komplexekével ssszehasonlitva lathato,
hogy mig a komplexképz8dés a mitrogén donor-
atomokon az elektronkotési energiat noveli, addig
az oxigén donoratomokon csikkenti.

Ez a latszolagos ellentmondas azzal magyaraz-
haté, hogy a komplexképz&dés soran a fémion a
nitrogénnek a ligandumban eredetileg szabad
elektronparjat koordinalja, és igy a nitrogénen az
elektronsiriséget csokkenti, az oxigének azonban
a szabad ligandumban protonaltan helyezkednek
el, és a komplexképzdés a protonnak fémmel tor-
ténd cseréjével jar. A komplexek kozponti atomja
lathatéan az adott rendszerben kevéshé ecsokkenti
az oxigénen az elektronstiriiséget, mint a szabad
ligandumban eredetileg rajta lev6 proton. Analég
jelenséget tapasztaltak Burness és munkatarsai®
kobalt(IT) Schiff-bazis-komplexek ESCA-vizsga-
lata soran.

3. A nikkel-szalicilaldoxim kivételével az 6sz-
szes vizsgalt komplexekben az N 1s spektrumok
egyenértéki nitrogén donoratomok jelenlétét mu-

tattak. Példaképpen az 1. abran osszevetjiik a
szabad szalicilaldoxim, valamint kobalt- és nikkel-
komplexek N 1s spektrumat. [A nitroszarmazékok-
ban a nitrocsoportok N 1s savja a donornitrogéntdl
teljesen szétvalva jelent meg, igy annak értékelé-
sét nem zavarta (2. abra).]

M

c

imp.

1. dabra
a) A szalicilaldoxim, b) a kobalt(11)-szalicilaldoxim és ¢) a
nikkel-szalicilaldoxim N 1s ESCA-szinképe

a
-NO,
4045 400) eV
2. abra

A nikkel-5-nitro-szalicilaldoxim N 1s ESCA-szinképe

A nikkel-szalicilaldoxim ésszetett N 1s spektru-
mat szamitogép segitségével két vonalra bontot-
tuk [1. ¢) abra], és meghataroztuk a két vonalhoz
tartoz6 elektronkotési energiak értékét.

A 2. tablazat adataibdl kittlinik, hogy az 6sszes
rézkomplex és a nikkel klor-szalicilaldoximmal és
nitro-szalicilaldoximmal képezett komplexei N 1s
elektronkotési-energiaértékei  jelentékenyen na-
gyobbak, mint a kobalt- és a vaskomplexeké.

Miutan korabbi vizsgalatainkbél' ismeretes,
hogy a réz- és a nikkelkomplexek nitrogén donor-
atomjai transz-konfiguracié szerint helyezkednek
el, amig a kobalt és vaskomplexeké cisz-helyze-
tiek, e vizsgilatok arra utalnak, hogy a transz-
komplexekben a koordinéacié jobban csékkenti az
elektronsiriiséget a donoratomokon, mint a cisz-
komplexekben. Ez6sszhangban van azzal a korabbi
infravirosvizsgalatok alapjan tett megéllapita-
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sunkkal is, hogy a transz-konfiguracioji nikkel- és
réz-szalicilaldoxim-komplexek hidrogénhidjai je-
lentsen gyengébbek, mint a cisz-komplexeké!l,

A nikkel-szalicilaldoxim N 1s ESCA-savja arra
utal, hogy ez a komplex zomében transz-konfigu-
raci6jd, de a minta kisebb mennyiségben (kb. 309)
a cisz-izomert is tartalmazza. Az O 1s ESCA-savok
a fenti hatast nem tiikrozték.

A vizsgalatok azt mutatjak, hogy a cisz—transz
izoméria okozta valtozasok a donoratomokon
levé elektronsiiriséghen elég nagyok lehetnek
ahhoz, hogy a belsé orbitalok ESCA-vizsgalataval
kimutathatéak legyenek.

4. Mint a fentiekbdl kittnik, a réntgen-foto-
elektron-spektroszkéopia segitségével kiovetni tud-
tuk a komplexképzédésnek, a ligandum szubszti-
tuenseinek és a cisz—transz izomérianak a hatasat
a komplexek elektronszerkezetére. E hatasok
korabbi vizsgilataink szerint a komplexek infra-
voros- és elektrongerjesztési szinképében is jelent-
keztek!l. A tovabbiakban megvizsgaltuk, hogy az
ESCA-adatok és az infravoros vegyértékrezgések
frekvenciaja, illetve az ESCA-adatok és az elekt-
rongerjesztési szinképek néhany elnyelési maxi-
muminak energidgja koézott milyen kvalitativ
osszefiiggés mutathaté ki. Megvizsgaltuk tovabba,
hogy az ESCA-adatok mennyiben egészitik ki az
egyéb vizsgalatokbol leszilirhetd kovetkeztetéseket.

A 3. abran (a C ls-re vonatkoztatott) O Is
elektronkétési energidkat abrazoltuk az OH vegy-
értékrezgés frekvencidjanak fiiggvényében. Lat-
haté, hogy mind a réz-, mind a nikkelkomplexek-
nél a voy novekedésével nd az oxigénen az elekt-

247,5J

015-Cs ¥ s
oV Ni
Cu

¢4
24704 5/

2467

3100 3150 3200 3250
vOH.cm'

2050 3000 3050

3. 6bra
Szalicilaldoxim-komplexek (C ls-re vonatkoztatott) O Is
elektronkitési energiai az OIl-vegyértékrezgés frekvencidja

fiiggvényében abrizolva

116,0-
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4. 4bra

Szalicilaldoximkomplexek (C 1s-re vonatkoztatott) N 1s
elektronkotési energidi a CN vegyértékrezgés frekvencidja
fiiggvényében dbrizolva

ronkotési energia. A Kkorrelaci6 mindkét rend-
szernél kozel linearis. Ha figyelembe vessziik,
hogy az OH-rezgések intramolekularis hidrogén-
hidban kététt protontél szarmaznak és a hidrogén-
hid erdsségének novekedése a vy csokkenésével
jar, tovabba azt is, hogy az elektronkotési energia
novekedése az elektronsiiriség csokkenését mu-
tatja, lathato, hogy e rendszerekben az elektron-
stirliség csokkenése az oxigénatomon a hidrogénhid
ergsségének csokkenésével jar.

A réz- és nikkelkomplexcek adatai két egymastél
fiiggetlen egyenest képeznek, ami azt mutatja,
hogy a hidrogénhid erdssége mem kizirélag az
oxigén pillératomon levs elektronsiiriség nagysa-
gatol fiigg. Lathato, hogy az oxigénatomon levs
ugyanazon elektronstiriséghez a nikkelkomplexek-
ben nagyobb stabilitdsd hidrogénhid tartozik. Ez,
osszevetve a N 1s elektronkotési energidkkal, arra
utal, hogy a rézkomplexekben a hidrogénhid
kisebb stabilitdsanak oka a mitrogén pillératomon
levé kisebb elektronsirtiség (nagyobb elektron-
kotési energia).

A 4. 4dbran a (C 1s-re vonatkoztatott) N 1s
elektronkotési energiakat abrazoltuk a C=N vegy-
értékrezgés frekvencidjanak fiiggvényében. Itt is
kiilon-kiilon egyenest kaptunk a réz-, illetve a
nikkelkomplexek adataibél. Az abrabél lathato,
hogy a »¢y csokkenésével a nitrogénen az elektron-
kotési energidk nének. Korabbi vizsgalataink!® 11
kimutattak, hogy a szalicilaldoximkomplexek
kelatgytirijében elhelyezkedé C=N kotés vegy-
értékrezgése frekvenciajanak csékkenése részben a
fém —nitrogén koordinativ kotés ergsségének csok-
kenésére, részben a kelatgytlirtiben a konjugacio
novekedésére vezethetd vissza. (A szabad ligan-
dumban, ahol konjugacié nem jatszhat szerepet,
az elektrofil szubsztituensek hatasara voy értéke
né.) Mivel a koordinativ kotés erdsségének csok-
kenése a nitrogén donoratomon az elektronsiirtiség
ndvekedését, tehat az elektronkétési energia csok-
kenését kell, hogy eredményezze, a 4. dbra altal
tiikrzott korrelacié azt mutatja, hogy kelatgytri
konjugaciéjanak novekedésével az elektronstiriiség
a nitrogénatomokon csékken. A nikkelkomplexek
adatait 0sszekotd egyenes nagyobb meredeksége
arra vezethetd vissza, hogy az elektrofil szubsztitu-

le“cls =
ev | ¢
115,54
x
015 C1s
eV
115,01 L2475
e e e T ¢
114 5 X 2470
200 300 310 320 kK
5. 4bra

Nikkel-szalicilaldoxim-komplexek (C 1s-re vonatkoztatott)
N 1s és O Is elektronkotési energidi az elektrongerjesztési
sivok frekvencidjanak fiiggvényében dbrizolva



Magyar Kémiai Folyéirat 80. évl. 1974. 7. sz,

Burger K. és Buvari A.: A ré fotoelek k képia alkal

ensek a viszontkoordinaciéra hajlamosabb nikkel-
komplexekben nagyobb mértékben novelik a
kelatgytirti konjugaciéjat, mint az analég réz-
komplexekben.

Az 5. és 6. abran a nikkel-, illetve a rézkomp-
lexek egy-egy elektrongerjesztési abszorpcids savja
frekvencidjanak fiiggvényében abrazoltuk a N 1s
és O 1s elektronkotési energiakat. Az abrak mind-
két rendszernél kozel linearis dsszefiiggést tiikroz-

nek.

11604
Nis—Cy
sgv i 015Css
eV
N
1155 X L2475
\\:/
11501 2470
250 300 310 320 kK
6. 4dbra
Réz-szalicilaldoxim-komplexek (C 1Is-re vonatkoztatott)

N 1s é8 O 1s elektronkotési energidi az elektrongerjesztési
sivok frekvencidjanak fiiggvényében dbrdazolva

Készonettel tartozunk FE. Fluck professzornak, aki az
ESCA-szinképek felvételét a Stuttgarti Egyetem Szervet-
len-Kémiai Tanszékén lehetGvé tette.

Osszefoglal&is

A szerzdk szalicilaldoxim és szarmazékai at-
menetifém-komplexeinek ESCA-vizsgilata ttjan
kimutattak a komplexképzddésnek, a keletkezd
komplexek stabilitasinak, a donoratomok elekt-
ronstr(iségét befolyasolé szubsztituenseknek és
a cisz—transz izomérianak a hatasat a donor-
atomok és a kozponti atomok elektronkotési ener-
gidjara. Kimutattik az ESCA-adatok és a komp
lexek egyes rezgési savjai, valamint elektron-
gerjesztési szinképe savjai kozotti kvalitativ kor-
relaciot.

X-Ray-photoelectron spectroscopy (ESCA) in-
vestigations in coordination chemistry, IV. Study
of transition metal-salicylaldoxime complexes. K.

Burger and A. Buvdri

ESCA investigations of transition metal comp-
lexes of salicylaldoxime and its derivatives were
used to demonstrate how the electron-binding
energies of the donor atoms and central atoms are
affected by complex formation, by the stabilities
of the resulting complexes, by substituents
changing the electron densities of the donor atoms,
and by cis-trans isomerism. A qualitative correla-
tion has been revealed between the ESCA data and
the individual vibrational bands of the complexes,
and also the bands of their electronic excitation
spectra.

Budapest, Eotvis Lordnd Tudoményegyetem Szervet-
len- és Analitikai-Kémiai Tanszéke.
Erkezett: 1974, IL. 22.

Kényvismertetés

A kémia tjabb eredményei. 15. és 16. kitet. Szerkesztd:
Csdkvari Béla, Akadémiai Kiad6, Budapest, 1973.

Az Akadémiai Kiadé 1970-ben kezdeményezte e sorozat
kiaddsat. Az eddigi 16 kitet olyan sokrétii és szines tartalom-
mal bir, hogy elég nehéz e sorozat jellegét meghatdrozni.
Korunk tudomédnyinak gyorsulé jellegével fiigg Gssze, hogy
évtizedek 6ta mind ritkdbbak a nemzetkizikonyvkiaddsban a
tudomédny dsszefoglalé kézikonyvei is (Ostwald, Nernst,
Eggert, Jellinek, Karrer etc. klasszikus miiveit a mai genera-
ci6 mdr nem is ismeri), ugyanakkor a szakfolydiratoknak az
ad rangot, ha mindjobban csak konkrét adatok, Gj mérési
eredmények igen sziikszavi kozlésére szoritkoznak. Ilyen
koriilmények kozott a fiatal szakemberek tovdbbképzése igen
nehézzé valt. De hasonlé nehézségekkel kiizd az az egy —
mindjobban sziikiilé — teriileten jartas, rutinos szakember is,
aki egy rokonteriilet problémdjdval szeretne megismerkedni.
Mirpedig a sziikségszerii specializdlédds mellett erdsbodd
igényként jelentkezik a ,,hatdrteriileti kérdések” problémdja.

A szdzad elején még lehetGség nyilt neves folyéiratok
hasdbjain is osszefoglalé cikkek, sot polemikus iratok kozlé-
sére. Azdta a polémidt a nemzetkozi konferencidk, kongresz-
szusok és szimpéziumok biztositjik. Egy részteriilet vagy jol
elhatdrolhaté részprobléma &sszefoglaldsira sziiletett pl. a
Fortschritte der organischen Naturstoffe cimi folydirat
(1937), de méginkdbb jellemezte az ez irdnyu sziikséglet ki-
elégitésére hivatottkiilonb6z6 monografiasorozatok elterjedé-
se (foleg a német irodalomban).

Az eddigi kitetek témdja és targyaldsi modora azt a
benyomadst keltik a recenzorban, hogy a fenti két probléma-
nak a fent vizolt kétféle megoldisit célozza a sorozat: szol-

galja a tovibbképzés és a hatdrteriileti képzés céljait az
,ujabb eredmények” kozlésével és egy sziikebb teriilet
tobbé-kevésbé teljes monografikus ésszefoglaldsdval.
Ezenkiviil természetesen jelentkezik a kutaték részérdl
a kozlési igénynek egy harmadik formadja is: egy teriileten
sikeresen miikods kutaté vagy mérnik szeretné eredményeit
kézkincesé tenni, még akkor is, ha ez tudomdnyosan nem
kimondottan novum, de sok faradsdgos munkdtol és masoldstol
kimélné meg az azonos teriileten dolgozé szakembereket,

vagy csupdn évekre elhGz6dé cikksorozatnak — esetleg
élete miivének — 0Osszefoglaldsa.

A fenti sokféle igény és kozlési forma mind megtalilhaté
a sorozat eddigi koteteiben.

Konkrétan a sorozat 15. és 16. kotetét szeretném ismer-
tetni.

A 15. kitet (303 oldal) Almadsi Gedeon, Benedek Pil, Far-
kas Margit, Pallai Ivan, Simon Ferenc, Szepesviry Padl és
Sztané Tamds: Bonyolult miiveleti egységek matematikai
szimulaciéja cimi munkadja.

A cimben jelzett feladat kidolgozdsa sok évre tekinthet
vissza, melyben a szerzékon kiviil négy neves intézet (MTA
Automatizaldsi Kutaté Intézet, Magyar Vegyipari Egyesii-
lés Mérnoki Iroddja, a VEGYTERV és a Vegyipari Szdmi-
tastechnikai Csoport) vett részt munkdjdban. A kozzétett
ALGOL-program 210 vegyiiletre épiils, féleg petrolkémiai
eljardsok (miiveletek, reakciok) szdamitégépes tervezésére
alkalmas. Kiilon érdekessége a 210 vegyiilet és ezek alap-
paramétereinek szdmitdsit lehetévé tevd program ismerte-
tése, mely az tn. ,,pszeudokritikus’ adatokon alapszik. A
program figyelembe veszi a késziilékek, a hédlozat, a szimu-
ldcié, az optimalds kérdéseit is.
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