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A héaroméves Gervidiszak. eredmenyel az anyag— €s molekula-
szerkezet—kutatasban.

Az anyag- és Aolekulaszerkezeti kutatasoknak 4dltalédban ket-
t8s eélkitlizése van: 1. konkrét szerkezeétek megallapltasa és 2.

a szerkezetvizsgédlati médszer elméleti Osszefiiggéseinek kutata-
sa. A 2. célkitiizés szerinti kutatisoknak Magyarorszigon hagyo-
ményai vannak. Az olyan elméleti jellegi nunkdk, melyek nem igé-
nyeltek kiiléndsebb miszerezettséget, nemzetkdzi mérvékkel merve. |
is igen szinvonalasak voltak és azok ma is, hasonléképpen magas
nivét értek el azok a kutatasok, melyek egy meglevd miiszer adott-
ségait hasznalték ki. Ezek a kutatisok tehat, természetiknél fog-
- va, "miszercentrikusak™ voltak, az az a kutatasok teljesit&képesé
ségét a migzer teljesitgképessége szabalyozta. Ugyane miszerek
k6ril indultak neg az l. célkituzés szerinti szerkezatv1zsgala-
tok, amelyexnax sok helyeﬂ meg meglevd '"miiszercentrikussiga' azon-
ban korantsem nevezhetd egészséges jelenségnek. A modern szerke-
zetkutatas altalaban komplex vizsgalatot izényel, tobb médszer
cgyideji alkaluazdsit, vagy. cgy 361 folszerclt laboratérium igény-
bevételével, vagy élénk és eredményes kooperaciéval.

Az utolsd haroméves tervxdészak ez utébbi tekintetben jelen-
tés eldrelépésrél tanuskodlk. A szerkezetkutatasok legtobbjében
valamiféle kooperdcid valésult meg hazai kutatohelyek vagy hazai
és kilfsldi kutatécentrumok kozott. Az Anyag- és Molekulaszerke—
zeti Munkabizottsag e kooperacidkat, tehdt a komplex szerkezet-
vizsgdlatok kifejlesztését dhajtotta témogatni mindenker, és ezt
tiikrozi a tudoményos témak témacsaladokba soroldsdnak médja 19,'
amennyiben a témakat nem az alkalmazott moédszerek, hanem a vizs-—
gédlatok célkitiizése szerint csoportositotta.

Kildndsen ki kell emelnem a kiilfdldi kooperacidk jelentdsé-~
gét, mert 2 legtdbb esetben ezek vagy egyedili lehet8séget terem-
tettek tehetséges hazal kutatéknek kutatésukhoz sziikséges nagy-
teljesitményii miszerek hasznslatéara, vagy clméleti munkdk szimé-
ra bizpsitobbsk az itthon elérhetsénél lényegesen nagyobb szamité-
gépkapacitidst. Egy uj tudomanyterilet ne iguerésére vagy egy el-—
ismert kilfsldi iskola moédszereinck c¢lsajititésidra iranyuld kil



£01di tanulmdnyutak jelentéségét csak azért nem kivantam e helyen
kiemelni, mert ezek alapvetSen fontosak minden tudomdnyteriilet to-
vabbfe;lesztéseben tehit nem karakterlsztlkusak az anyag~ és mo-
lekulaszerkezetkutataso&:ag ‘

A tudomanyos kutatésok kapacitds-kérdésével kapcsolatban fon-
tosnak tartom. megemlltenl ‘hogy még ma is nagy elonyben vannak az
akadémiai kutatoxntezetek és kutatocsoportok egyetemi tanszekek-
kel, de kiilondsen ipari kutatéinté zetekkel szemben. Egyetemeken
az oktatési terheles, ipari kutatdinté zetekben pedig az intézet
gazdasagos mikodése érdekében végzett rutinjellegi munkdk igen
er8sen csokkentik a tudominyos k&tatés-lehetéségeit.A

A megallepitott hérom témacsalddban a kilonbbzs kutatchelyek
a kovetkezé témacsoportokat aelentettek be, maad fartottak besza-
molét a munkabizottsag elétt: - ‘ - ‘

A Az osszefu@go fazls szerkezetének kutatasa.

a/ Rontgendiffrakciss krlstalyszerkezetl V1zsgalatok. Kuta- o
tohely KKKI. Tervezett kutatélétszam 3,5, - ' |

b/ Allotrop modcsulato& f4zisdtalakuldsinak vlzsgalata elektron—
diffiskcidval és mas modszerekkel Kutatohely KSZKL. Tervezett ku—
tatélétszam 1. ‘

c/ A MosSbaaer-effektas kémiai alkalmazisa. Kutatéhely ELTE
FlZlkal kémiai és Radioldégiai tanszék. Tervezett létszam 1.

d/ Mianyagok szerkezetvizsgalata. Kutatoéhely MuKI

2, Szerves molekulak szerkezetVLngalata.'

a/ Szerves molekulak szerkezetV1zsnalata f1z1kal kemlal méd—
szerekkel. Kutatéhely KKKI. Kutatélétszam 8,2. | |

b/ Szerves és kenorganlkus vegyiiletek molekulaszerkezetenek
v1zsgalaca elektrondlffrak01oval. Kutatohely KSzKL. Tervezett let-'
Szém 2. _ v -

c/ Témegspekfronétereé szerkezetVizsgélat‘é hazai'3zerves |
kémiai kutatés szempontjabdl fontos vegydletek korebol. Kutaté—
hely KSzKLi. Tervezett létszém 3. ' ‘

d/ Szénvegyliletek eletron- és uvrszevhezetenek v1zsgalata.'
Kutatéhely ELTE Peptidkémiai Futatécsoport. ' ‘ 4

e/ htmeneti fémek egyszeri és komplex vegyiileteinek szerke-
zetvizgsgalata fizikal kémial médszerekkel. Kutatdhely FATE Gaz—




reakoiékinetikai"KutatécSQport.

f/ Tgbbatomos szerves vegyiletek molekulaszerkezetének vizs-—
galata. Kutatdhely BME Fizikai kémiai tanszék. Tervezett létszam
6. - * |

8/ Szerves vegyliletek szerkezetvizsgédlata. Szdmos be nem je-—
lentett téma a BUE, ELTE és KLTE Szerves kimiai tanszékein és a
Gyégyszeripari Kutatéintézetben, valzmint a MAFKI-ban.

3« Molekuldk kotéseinek es koté sviszonyainak elméleti és ki-

- sérleti v1zsgalata. o )

‘a/ A normal&oordlnataanallz1s és intenzitdsszdmitas modsze—
reinek tOdebfealesztése. o :

b/ Magneses rezonanclaspektrumok elFAletl és klsérletl vizs-
galata. '

¢/ Molekuldk és makromolekulak kvantumkemlal VLngélata. Mind-
harom téma kutatéhelye KKKI. Tervezett létszam bsszesen 10,5.

d/ Molekulék er$allandéinsk szamitisa és értelmezése. Kuba—
téhely SzKCs. | S o ,

e/ Atmeneti fémionok komplex vegyileteinek elméletl vizsga-
lata a kristalytér, ligandumtér és MO médszerekkel. Kutatédhely
JATE Gazreakcidkinetikai Kutatécsoport. Tervezett létszam 1,

f/ Tobbatomos szerves ﬁegyﬁletek molekulaszerkezetének vizs~ .
gdlatz. Kutatdhely BME Fizikai kémiai tanszék. Tervezett 1létszam 6.

g/ Sziliciumorganikus vegyiiletek kvantumkémiai vizsgélata.
Kutatéhely BME Szervetlen kémiai tanszék. |
- b/ A Mossbeuer-effektus kémi=i 2lkalmezédsa. Kutatéhely ELTE
Fizikai kémiai és Radiolédgizi tanszék, Tervezett létszam 1.

i/ Normadlkoordindtaanalizis. Be nem jelentett témidk a KFKI-
ban és a VVB-n. _

A bejelentett téméakban elért eredményekrfl, a kutatémunka
4114sardl és az aktudlis problémakrdl minden kutatéhely beszémolt,
kivéve a %3¢/ és 3h/ [azonos az lc/-vel/ témakat, mivel a besgzdmo-—
16 kitliz0tt idépontjdban a témavezets kiilfoldon tartdzkodott. E
témadk irodalmi publikicioéja azouban bségss volt.

Az anyagszerkezéti utatisok mﬁszerellétbttséga

Bar az elmult két évben az anyagszcrkezetl kutatdsok miszer-
ellatobtsaga teriletén kKomoly <1l8rchaladds volt, mert a KRKE




ROntgenspektroszképiai Osztilyara uj és korszeri berendeczés érke-
zett, a Kémiai Szerkezetkutaté Laboratériumba pedig kettés fokuszi-
lasu tomegspektrométert szereztek be, Sajnos nem keriilt mar sor a
tomegspektrometrids borendezés kicpészitéseként a nagyteljesitmé~
nyu, preparativ munkdra is alkalmas gézkromatograf beéllitéséra,
bar tudtunkkal folyamatban vannak targyalasok GC-MS kombindeid
beszerzesere.

" Van mar az orszégban nagyteljesitményi klasszikus elven mii-
deb infravords spektrométer is. A Bizottsig ugy létja azonban,
hogy elsfsorban a molekularezgések elméleti vizsgalataban az infra-
vOords spektrométerck kiegészitése céljaira szikség volna legalabb
egy laser—-Ramen ké sziilék és esetleg interferometriis elven mikdds
tavoli IR készilék beszerzésére. _

Kétségtelen azonban, hogy legnagyobb pillanatnyi miszerezett-

'ségi elmaraddsunk az anyagszerkezeti kutatisok terén a nagytelje—

sitményi, t6bb magra is hasznadlhaté magmigneses rezonancia terén
van. Az orszégban pillanatnyilag nagyteljesitményi 100 MC-s vagy -
annal nagyobb frekvenciaval miik6d8 késziilék nines, mert a debre-
ceni Alksloida Kutatécsoport ill. a KITE Szerves Kémiai Intézeté-
ben 1évé 100 MC-s Minimdr kégzilék specifikaciéja messze nem éri
el azt, amit ms egy 100 MC-s ké szklé kb8l el kell varmi, és lizem—
biztonsidgs sem megfelelo‘

A Bizottsdg ezen kiwviil indokoltnak'latja annak felvetését,
hogy a rendelkezésre 4116 infravords spektrofotométerek és na-
gyobb teljesitményli ultraibolya regisztrdlé fotométerek tekintbé—
lyes része tiz évnél id8sebb, és hamarosan cserére fegnak szorul-
ni, kiilontosen azokon a kubatoéhelyeken, ahol‘a spektroszkoéplai
pioduktivitas viszonylag negy, mert itt a késziilékek erkdlcsi ko—
pésan kivil a kégsaziilékek fizikai kopédsa mér nagymértéki. Igy pl.
a Peptidkémiai Kutatéesoport tulajdondban 1évé SP 700 mar gene--
rédljavitédssal sem lesz olyan 4llapotba hozhaté, hogy optimélis
specifikacidés adatait megbizhatéan teljesiteni tudjas

fppen azok a kutatdéheliyek, ahoi a legsnsgyobb multra vagy
eredményekre tekinthet vissza az anyagszerkezetbi kutatés, kényte—
lenek elavult vazy ssjabt konstrukeidju, kisebb teljesitményi /pl.
BME Fiz Kém tszék Roman és infravérds spextronéter, KSzKL, Elektron-
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- diffrakciés berendezés/ készilékekkel dolgozni, mig most indulé

~ kutatohelyek megfeleld tapasztalat hianysban késziilékeiket vagy

| nem tudjak teljes mértékben kihasznélni, vagy”egyes;esetekben tul
nagy igénnyel vagy tévesen specifikalnsk.

4' Indokoltnpk latszik, hogy = Termeszettudomanyl I. F3osztily
az egyes tudomanyos blZQttSagOKkgl 520r0sabb r,pcsolatot épitsen
ki és falytassv 2zt a munkdt, amit az dtszervezés eldtt az Akadé-

miai Kémiai Tudomanyok Osztdlya keretén beliil mukodo Muszer—bizott-
w sag megkezdett.

‘ . . A kOvetkezbkben ismertetjiik a felsorolt témakban elert fon-
“tosabb eredmenycket megjeldlve az odavOnat 076 1rodalmat. A fel-
'sorolt irodzlom nem. teljes, inkabb illusztrﬂtlv. f

Anyagszeraczvti Tutatisok azvl969~19?l—es tervidészakban

A MTA Fizikei Kémiai Szekbizottsags ez Anyag- és Molekula-
szerke zéti Munkabizottsidg javaslatara a hazankban folyé anyagszer-
kezeti- kutatidsokat harom témacsoportba sorolta. Ezek a kévetkezd

1. Az Osszefliggé fazis szerke ze téhek kutatisa

2. Szerves molekulsk szerkezetv1zsgalata

3. Molekuldk kotéseinek és kotesv1szonya1nak'elméletl és ki-

' serleti vizsgalata.

l. Az Osszefiggd fézis szerke zetének kutatisa
A kristdlyos fazis szerkezetkutatdsa féleg a Rontgen-diffrak-
ci6 felhaszndldsaval folyik. Specidlis problémék £olderitésére a-
zonban e helyen meg lehet emlitenti kiegészits médszerekként az
elektrondiffrakecisdt, az elektronmikroszképidt és a termoanalizist.
Kristadlyos fazis szerkezetme ghatirozésa a Réntgén~diffrakcié
felhaszndlasdval a MTA Kdzponti Kémiai Kutatéintézetében és az
ELTE Kisérleti Fizikal Tanszékén folyt. A beszémolési_idﬁszakban
a hazdnkban mar eddig is komoly hagvoménynalk szamité Réntgen—
diffrakciés szerkezetvizsgdlatok volumene ugrasszerien megnott,
Ui vonés,a szerves vegyiiletek kiterjedt-yizsgilata.
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Szervetlen'kristélyok vizsgalata
A KKKT-~ben a tetraéderes oxi-anionok gzerkezetének felderi-
tésére, illetve finomitésara Kalmén Alajos és munkatédrsai a kb—
vetkezs vegyileteket tanulmanyoztak: K,3e0,, Na,Se0,, Na0,. ™
Folyamatban van a NaZGeO3 és a K2Teu4__X vizsgélata., A meghataro—

zott és irodalmi adatok felhasznilédséaval egdszeru egyenletet si-
keriilt taldlri, amelynek segitségével az XO4 tetraéderes anion
X-0 kotestdvolsana az n negativ toltésszam fliggvényében kifejez—
hetd.

Az BLTE Kisérleti Fizikal Tanszékén Csordés Lészlé5 tioszul-
fatok korabbl vizsgalatainak befeaezesekent a K2820 1/§H20 szer-
kezetét hatirozta meg,

Szerves vegyiletek vizsgalata

A KKKI-ben Sasvari Kdlman és munkatirsai tobb, gyakorlati
szempontbél fontos szerves vegyililet szerkezetét hatiroztik mege
Kozottik két gydgyhatdsu vegylilet, a diklér-duleit és a dibroém-
—-dulcit 06H120¢X2 /X = C1, Br/, valamint a 3-karbetoxi-6-metil-~
~4~0x0-1,5-homopirimidazci 012H12N203, ¢s folyamatban van a
3~karbetoxi—6-metil-4-0x0-6,7,8,95-tetrahidro-1,5-homopirimidazol
C12H16N205 vizsgélata. Meghataroztédk a gydlkpolimerizdcidhoz ini--
cidtorként aslkalmszott azo-bisz-izobutironitril 08312N4 szerke-—
zetét, és folyamatban van a 2,4,6-tribenzoiloxi-propiofenon

50H“207 vizsgédlata. ‘A hiron SZek~konf1gur cidju ciklohexan gyii-

ribdl felépililé p—t§r~c1klohe<an 018f52 esctében sikerilt meghata—
rozni az egész molekula konfigurdcidisbe

. Kalmén Alajos és munkatirsai folybattsk az N-acil-szulfili-

minek szerkezetének folderitését. Ezek a kubabisok az emlitett
vegyiletek kouplex fiziksi vizsgilatihoz tartoznak?‘ Az §,8-di-
metil—N—metilSZulfonil—szulfilimin /I./7 vizsgalatanak folytata-
saként meghatirozték az §,5-difenil-li~tolilszulfonil-szulfilimin
/C6H5/2 SNSOEG6H405 /I1/ és az S,5-dietil—di-dikléracetil-~
-szulfilimin /02H /2SNCUCdCl JII1/ szark:zetct? Az /I/-hez ha-
sonléan a /II/—ben is delokalizalt S/IV/-N/sp /-S/Vl/Zr—koteo—
rendszert talaltak. Mindhéromw esetben az S/IV/ atomnak a két
ekvivalens csoportnak kialakitott kOtése kdzil az egyik lényege-
sen rovidebb a mésiknal és a szamitott ecpyszercs kotésnél. Az

8
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/L/~hez hasonléan /II/-ben és /III/~ban is az S/IV/ atom kotései~
nek konfiguricidja Yrigondlis piramisos.

‘ Az EITE Kisérleti Fizikai Tanszékén Menczel Gyorgy és munkg-
tarsai meghataroztak a S-nitro-fenilhidrazon-aceton és a 4nitro-
- =fenilhidrazon-aceton C9H1102N5Aszerﬁezetet.lu

Egyéb vizszilatok

A Muanyag;lpdrl Kutatointé zetben Bodor Géza és munkatarsai
muanyagok kristdlyossagi fokat hatarozta& meg Rontgen—diffrakciés
‘ médszerrel.ll

A KKKI~ben Péter Tiborné agyagasvanyo& szerkezetet v1zsga1ta
Rontgen—dlffrakcloval.12 Az agYa@asvaaY~osszetevok kristalytani
kiilonbsége alapjan mezégazdasdgi talajok é¢s azok. frakclélnak kva—
litativ és kvantitativ asvényi Osszetéteiét hatérozta neg.

A MTA Kémiai Szerkezeti Kutaté Laboratériumdban Ibranyiné
Arkosi Klara ha110y31t~tartalmu agyagasvanyokat v1zsgalt Rontgen-—
~d1ffrakcléval, ele&tronmikroszképpal és derlvetograflasan. A
derivatografiis és elektrondiffrakeisds vizsgélatok egy része arra
irdnyult, hogy a hékezelés hat tassra bekdvetkezd valtozasokat ta—
nulményozza. Kzolinok fazisitsa 1zkuldsanak hémérsékletét és a
kristilyszerkezet valtozasat elextrondlffrwkclévgl V1zsgalta.13

Ugyanitt Forlin Zoltsn fonkristalyok f321satalaku1asat ta-
nulmanyozta elekbrondiffrakeidval és elektromos vezetéképesség
alapjan. 14”17 Ugyencsak elektrondiffrakeidval T1CL és CsCl kris-
talvok elektroneloszlasdt vizsgélta, Vizsgdlatoi szerint a T1C1
nem tisztén ionos, mert 2 széré-potenciil értéke sehol sem nulla,

A KKKT-ben Czarin Liszloné elektronmikroszképpal a hordozds
fémkatalizdtorok diszperzitisit v1zsgalt % hordozé és z kiindu-
l4dsi fémkomp:nens nindségének fliggvényében, valsmint a2 hékezelés

€s redukcid befolyisst = kialakult fémkrisztallitok Szemcsemére—
16 ' :

tére., :
Verues Attllu és munkatarsal &z BLTE FLZTKDl Kémiai és Radio-
16gini tangzékén, foltételenve, hogy 2 Qjorsfggyasztas soran az
0ldatok szerkezele kdzel valtozatlen narad, & LMbssbauer—-effektust
hasznalték fel oldatok szerkezetének v vizsgalatire. Vas-, én-,
eurSpium~ &s antinon-sék hidraticrtist és hidrolizisét tanulminyoz—
tak, tehdt elsésorban =z Méssbouer—aton elektronszerkezetében vég-~
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bemend viltozisok szempontjébél.l7"26

E vizsgdlatok egy részét a kdvetkezd intézetekkel egyﬁttmﬁ—
kédve folytattak: loszkvai Kémizl Fizikal Intézet, Moszkvai Mag-
fizikai Intézet =%, Newcastle-i Egyetem Mossbeuer Taborabériwma, 26

2., Szerves molekuldk szerkezetvizsgélata

Szerves molekuldk szerkezetmeghatirozisira leghatékonyabbak
az optikai spektroszképial, a migneses rezonancia, az elektron-
diffrakcids és a tomegspektrometriis médszerek.

Optikai spcktroszképiai vizsgalatok

A BME Fizikei Kémia Tanszékén Kiss Arpid és munkatarsai
pirido{pirimidin-szérmazékok elektrongerjesztési szinképeit vizs—
galtik, szerkezet megéllapitésa oéldébél.27’28 Szamos benzaldehid
szdrmazékban a karbonil esoport spekbtralis viselkedését vizsgdl-
ték, kiilénb6z8 szubsztitucis esetén.?? oz n 7 ésj?’——}rx sa~
vok helyzetének valtozasat a szubsztituensek donor, illetve akcep-
tor sajdtsigaival sikeriilt értelmezni, megdllapitva, hogy a fluer
donor, a klér és brém akceptorként viselkedik.

A Jézsef Attila Tudcudryesyet.n [ 1halénos &s Fizikai Kémiai
‘Tanszékén szubszbitudlt smin-, ctilén—diamin- és Kilonbdzé Schiff-

-bazis tipusu vegyiletek nikkel/IT/-kompleXcinek 1athaté és kdzeli
infravords szinképét tanulminyozva Cs&szdr Joézsef és munkatéarsai
isszefliggést kerestek a ligandum-szubsztitusnsck jellege, helyze~
te és széma, vélamint a komplexek B5szetétele és szerkezete ko~
26t6.,7%12L 15bb, mint 350 vegyilet szinképét tenulminyozbak, a
legtobb esetben oldatban és szilérd &llspotben egyarént.

Lang La»2zl6 a BiE Szerves Kémiai Tanszekével kdzosen hetero—

aromas vegyliletek szerkezete és elektronszinképe kozdtti kapcso—
latdt vizsgdlta az 1,2,4-triazinok és kondenzil§ szérmazékaik52,

~ valamint pirimidinek és kondenzilt szaruazékeik”’ spektrumal alap-
jén. Az Absorption Spectra in the Ultraviolet and Visible Region

C. sorozatban ebbdl a témakdrbsl eddig kb. 30¢ szinképet kozoltek,

Tényegescn elterjedtebb moédszer volt az infravords spektroszké--

pia. A felmérendd idészakot megeldzéen mar tobb, mint egy évtizede
mikodtek Magyarorszigon infravords spekbtrométerek, melyek Koril
kialakult néhiny kutatisi centrum. A kutatdsok két f3 iranyban
folytak: egyrészt szimmetrikus ezyszeribb felénitési molekulik



erfsdllanddinak szamitidsa volt a kutatisok célkitiizése, masrészt
az infravérbs‘spektroszképié'SZerves kémiai szerkezetkutatdsok-
beli alkalmazasa. A kutatasok szinvonala igen valtozd. Néhany
kutaté centrumbsél igen z0x és rivés publikieié 14t napvilagot,
ugyanakkor a kutatéhelyek nagyobb részénél csak rutin-médszexr-
ként alkalmazzék az infravords spektroszképiit. A vizsgdlt szer-
kezeteket rdvid dsszefoglalasban adjuk meg.

MTA KEKKT KKKI: Holly Sandor és munkatéirsai egyves 1zok1nollnvazas
vegyiiletek szerkezetet dllap;totta meg a Chinoin gyarral egyitt- -
mﬁkﬁdésben=59”Polietilén szigetelésﬁ kébelekben az amorf ¢é¢s kris-
tadlyos polietilén hatésat tanulminyozték a tg & ~ra. A Kébanyai
Gy 6y 5ZeTATUGYAT Tészére sztercidek szerkezetét vizsgaltak. A
BME Szerves Kémizi Tanszékével egylittumiikédésben N—fenil-N-tritil-
cidnamid N-fenil-i —trltllkarbodllmidde valé Atrendezddésének ki-
netikdjat vizsgaltik. 55

A Gyégyszerkutaté Intézetben Sohdr P4l ¢s munkatdrsai tiazin-
és tiazolin-szarmazékok szerkezetét allapitottik meg.56 =39 Kén-
tartalmu cukorszarmazékok szerkezetét és xonformdcidéjat analizdl-
tak. Osopertelmeletl slapon tissztéztik ferrlclnlum komplex sék
térszerkezetét, A0 Megdllapltottak 1m1dazo—p1r1m1donok szerke ze~
t¢t és tautoméria-viszonydt. Elméletileg értelmezték Varsdnyi
Gydrgevel egylitbmikddésben mukonsav— és adamantan szérmazékok
és altalaban szimmetrikus molekulak infrvvoros spek.‘b:z'umat.4'1 A
BME Szerves Kémiail Tonszékével egyittmikodve mono- &s blClkllkuS
izocitozin-szirmazékok tautomer gderke zetet42, asz1mmetr1kus tria-
zino-/%,1/~benzoxazepinek szerkezetet hig.: nt01nok tlohldant01—
nok 345 és szarmazékalik tautoméris problemdlt,v; —QXJ~S&VSZ&I—
marékok taatemerlaaat46 &s oxXo—csoportot turtglmazé'kinolizidin—
—srérmazékok hidrataciéjénzk, illetve acetal képzésének lehetd— -
segét tisztéztéko47"48 Az BLTE Szerves Kémizl Intézetével egyiitt-
mikddve ftalazin-szarmazékok szerkezetét és tautomériidjat vala-
mint indsn-szdrmezékok térszerkezetét vizsgiltak. 270 A Rajnai
Frigyes Vilmos Egyetenm Szerves Kemiszi Intizetével kooperédcidben
b;nenam1EUweszterek csopor-frekvencidinsk tulnjdonsagait, szerke-
zetét és konforuicidjét &llapitotték meg. A Novényvédelmi Kuta-
-t6 Intézet részire ditiockarbonsav-szarm=2zékok szerkezetét és
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tautomériéjétEl’Sz; a dbézsef Attila Tudoményamyetem Alkalmazott
Kémiai Tanszé e'reserb kalkon~ ¢ég ﬂcctofenon—szarmaZekok szerke-
zetét, a Jézsef Attilsg Tudomanyegveten Szerves Kémiai Tangzéke
Té87Te karb0X1-01kloa7kan clok térszcriezetét &llapitotték meg.
A felsorolt témakban a szerkezetek neghavdrozésihoz az optikai’
spektroszképiai és VMR médszereket egyiittesen hasznidlték.

Az BEOtves Lorand Tudomdnyegyeten Szerves Kémiai Tanszékén
Ruff Ferenc és munkatdrsai, NMR Vizsgalatokkal kiegészitve szer-
ves kénvegyililetek elektron- ég ’cerszer&ezetet55 o4 s Teakcidkész.-
ségét, izobenz piriliumsék szerkezetét és aromis Jellegét, vala-
mint ftdlsavhidrazid-szirmazékok szerkezetét hatdroztik neg. 55 57

A Budapesti Miszaki Bgyetem Fizikai Kémia Tangzékén Varsanyl
Gyorgy tovabb folytatta a benzol-szarmazékok rezgési spektrumai~
ban rejlé torvényszeriségek feltarasat.5J’59 Reszletesen asszig-
nalta 700 benzol-szirmazék rezgési spektrumdt. Munkatarsaival
szubsztituilt 2—fen11—bcnztrﬂazol—SZdrmazekok szubsztituilt azo-
~benzolok, szubsztituilt 5, 11-d1deh1dro-ucnztr1azolok-/2 la’/~
~benztriazolok és hasonlé szerkezetl planiris molekuldk, valamint
szubsztituidlt, elsésorban nitrs 1t 2, 2"—trlfenll-trlszmtrlazolo—
-benzolok szerkezetét hataroztik neg.

A BME Szerves Kémia Tanszékén infravérds spektroszképiai mod-

szert dolgoztak ki karbamidok és tiokarbamidok szerkezetfolderité-—
60

séhez,
A Xcruth Lajos ! Tudomdnyegyetem Szerves Kémia Tanszékén fla-
vonoidek ég szarmaaekalkGI, makalkaloidok és szarmazékaik, 0- és
N—gliikozidok és szérmazékaiﬁ62, heterceiklusos cukorszirmazékok,
egyes antibiotikumok, valamint virusellenes hatéanyagok és szin-
tezisik kéztitermékeinek szerkezetét hatirozték meg. | ’
A Veszprémi Vegvipari Egyetem Szerves Kémisi Tansueken il
letve a Magvar ﬁcvanYoTa1~ és Foldbaszqerietl Tnuezetbcn fém-
karbonl 1-vegvilletek térszerkezetst®o™ 72, kobalt komplexek szerke-~

zetét vizsgaitak' 7577 ¢s kompleX elegyek analiziset dolgoztak ki,

a kompcnensek szerkezete e speklinuma kOzittl Beszefiig seh alsp~
jan,
Metodikal fontossdgindl fogva itt emliternd d¢ weg a KKKI-ben

a Neszmélyl Andrids e Inrc Lajos &ltai kidol czobt wddszer nagas
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hémérsékleten vizsgdlt mintdk infravords cmisszidjanak detektala-
séra78'79, melynek elméleti értelmezését, Valamint automatizalt
K kil 25b816 sénok lehetéségét Varsanyi Gyorgy dolgozta ki.oO

Mégneses rezonancia ’ A

BAr a hazai kutatésok ugyszolvan a nemzetkdzi kutatésokkal
egyidében, mintegy két évtizede megindultak, az elméleti NMR
spektroszképia teriiletén /KFKI/, az alkalmazoti kutatdsok a kor—
nyezé orszigokhoz mérten is elmaradottak voltak a félmért id§szak-
ban. Ennek az az oka, hogy 1968~ban mindossze hat NMR spektronéter
mikodott az orszégban, s technikailag ezek kozil is csak egyetlen
egy /GYKI/ felelt meg a minimélis nemzetkdzi nivénak. Szémottevd
NMR szerkezetkutatasok csak a Kézponti Kémiai Kutaté Intézetben
és a Gyogyszerkubaté Intézetben folytak, illetve néhény tovéabbi
intézetben, elsésorban egﬁétémiztanszékbken,'a KKKI-vel, illetve
a GyKI-vel egyiittmikodésben. |

. A KKXI-ben Radics Lajos és munkatarsai a Kébanyai Gyégyszer—
ATUZYAT TéSZETE tropanvazas szérmazékok konformicids analizisét
dolgoztik ki.81 Az Bgyeallt Grigrezer - és Tépszergyar részére
diazepin~szarmazékok konforméciés enalizise sorédn meghatéroztik
a konformicids energidt és az olddszer effelfusokat tanulményoz—
tdk., A Jozsef Attila Tudoménye gyetemn Szerves Kémiai Intézete ré-
szére kvaterner tetrahidro-izokinolinium sék terszerkezateth 185
és kxonformiciojat, tovabbé azetidin és szérmazékainak konformacid-
dat tanulnényoztak., A {obqnja* Gyogyszerarugyar részére vinkrisz—
tin és szarmezékainzk szerkezetét hataroztak meg. A Kossuth Lajos
Tudomédnyegyetem Szerves Kémiai Intézete részére morfinvazas ve-
gyliletek térszerkezetét a1lap1tottak meg és meghatéroztidk az 5J
tipusu long-range Xapcsolési allandokat.84_86 Ezen kiviil meghata-
roztidk tetrazolo-pi rldln-szarmazekok szerkezetét, Valamlnt terta~

szubsztitualt ebénszérnazékok konformécisjat.

A Gyégyszerkutaté Intézetben és =z ELIE Szerves Kémiai Tan-
székén komplex infravords és NMR spektroszképiai szerkezetvizsgéd—
latokat folytattak. /ld, =az elézd pontot,/

Az eleK*IOﬂsp1nrezonsnc19 b@ruleten 5 Kozponti Fizikai Kuta-
t01ntezetben a jolismert dlfenll—plkrll nldrvz;l stabilis szabad
gyok kilorn bozo cddig nem ismert szarmazékoit kutattak. Kvantum—
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kémisi spinsﬁrﬁségszémitésokkal kapott kapcsoldsi allanddk fel-
haszndléasaval szamitégépi uton szimuldlték a folyadékfazisban mért
ESR spektrumokat. | |

A Kézponti Kémial Kutatlinbésctuen feléliitott ESR készilék-
kel tGbb kilonbozd terileten folytak vizsgélatok. 1. Kiilonbozd
gyokok hatasat vizsgaltak iz0propil—fenil-nitrogén~oxid gyokre fo-
lyadékfazisban. A vizsgélatok céljara specidlis médszert kellett
kldolgoznl, amely egyidejlileg lehetdvé teszi a7z un. vonalszikitd
eljarids és a magneses tér nagypontossagu mérését. 2. Vizsgaltsk
fenazinbdél, fentiazinbdl és Kilonboz8 azovegyiiletekb8l elektro-
kémiai uton eléallitott zyokidk szerkezetét. 5. Kobalt~komplexek
koordinaciés viszonyait és 4, N~vinil-karbazlban gamma besugarzas
‘hatdsédra keletkezd gyok szerkezetét és ﬁlnetlkaaat v1zsgaltak az
utépollmerlzaclo soran.87 Végiil 5. Réz-szalicilaldoxim, valamint
gzubsztitualt szalicilaldoxim komplexeiben a "pack-koordindcisét®
vizsgaltak, és altalédban a rézkomplexek koordLQQCLOS szerkezetet

és X és Q sav fe lhasznélasaval.
Erre a célra kldolgoth eny szamitégép-programot, amelynek

segicségével a kisérletl spektrumok szimuls 1hatok.
Elektrondiffrakeclid ‘
A NMTA Kénmiai Szerkezetll nuta+o Laborauorlumaban a kénatom

gztereokémigjénak panulmanyozéasa céljabol Hergittal Istvarn ujra-
vizsgdlta a tionilklorid oOblZS és a szulfurilklorid 802012 mo—
lekula szerkezetét. gzovjet kutatokkal /Moszkval Allami Egyetem/
k626s munka a volfram~trioxid gbzok molekuleszerkezetének vizs—
galata a volfram—oxidok ipari redukcxoaaval kapcsolatban. Megal~
lapltottak, hogy az glupvetoen jelenlevd /WO5/ molekulak hatos
gyiris felépitésiek. 89

Folytatva 2 kén sztereokémiajénak vizsgalaotat Ha regittal
Istvan és munkotarssi mo@v1zsgdltak a tio-bisz/dimetilamin/
/CH,/ NSN,/CH. /2 és a SZLllell—bl%Z/dlMttll.mld/gl
/CH~/ \IC’UIN/OHB/2 szerkezatet A kétéstavolsigok, koté sszigek;
ngcs kSzepes rezgési amplituddk, wiitwiat 52 ﬂlapveto forgasi
formakx meghsatirozasédn kivil, sikerualt bizonyos tsszefiiggé seket

is megfigyelni a kénatom és a nitrogér atouw sztereokémidjara vo-

natkozdan.



AKADEMIAL .
- _ - 13 - i LEVELTAR °

ey

T

A KS2zKL, vizsgdlatali kozé .tartozik harom tovabbl szerves Ve-
gyiulet molekulaszerkezetének folderitése, norvég /0sléi Egyetem
kémiai Intézete/ és amerikai /Ore5051 fllami Egyetem kémiai tan-
széke/ kutatékkal egyuttmikédve. A nguj zeralapanyag adamantén
GIOH16 vizsgélata a geometriai paraméterek, elsésorban igen pon-
tos C~C kotéstavolsigok meghatirozdsat eredményezte, és a hémoz-
gas tanulményozéséval'azt is megéllapitotték hogy a kalitkaszeri
‘molekula v1szonylag merev szenatom—vazzal rendelkezik. A brom-
butadiint C,HBr a pontos koté stavolsag meghatarozasa és a hdmozgis
v1zsgalat39 s a kloropropanolt ¢ H7Clo pedig a konformécids ana-
lizis céljabél tanulmanyoztike.

Témegspektrometria

4 fenti id6szakban harom hazai kutatOLntezetben folyt, illet-
ve indult meg rendszeres molekula-szerkezetkutatas: a MTA Kémiai
Szerkezeti Kutaté Laboratériumiben, az ELTE fltalanos és Szervet-
len Kémiai Tanszékén, valamint-a Gyégyszerkutatdé Intézetben. A
MTA KSzKL-ben atépitett tomegspektrométerrel mintegy négy éve meg-— .
indult kutatasok f8 célkitiizése bizonyos, eddig nem vizsgilt elem-
organikus és szerves vegyﬁletekre,a tome gspekbrum és a molekula—
szerkezet kézétti Osszefiggésck mégéllapitésa, Tamés Jézsef és

munkatidrsai 4ltsl a sziliciumorganikus vegyiiletek terén eddig vég-
zett vizsgdlatok, smelyek részben a MTA Szervetlen Kémiai Kutaté
Csoportjaval egylittuiikddésben folytak, szamos ercdményre vezettek,
melyek felhasznildsaval polisziloxanok és polimetoxi-szilinok szé-
mos ismeretlen plrollzls-termekere 51kerult dontsé szerkezatl Jjel-
lemzést adni.? 99 |

Ge rménium-organikus vegyiletek terén hasonlé vizsgalatok in—
dultak meg, egylittmikodésben a Szovietunié Tudomanyos Akadémiidjé--

" nak Szerves Kémiai Intézetével.

Az elemorganikus vegylletek vizsgédlata mellett szémos szer-
ves vegylilet, elsésorban fontos hazai gyégyszerek, vagy a gyégy—
szerkﬁtatés szcupontjabél jelentds vegyliletek touwegspektrometrids
vizsgalatéara kerilt sor, cayyitiminddisben kilonbozd hazai inté zmé-—-
nyekkel E vizsgélatok ereduényei tétraciklin-ﬂzérmazékok SZBl-
fonamidok, homop! lrinidazol~ és kinoxalin-szdriazékok, tiazolinok
és analég t1321nok97, az0k szarmazékal, timir-szarmazékok, tovabba
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biolégiailag akbtiv fenilalkilaminok, indolalkaioidék és nédhany -
tropanvazas vegylilet esetében dontd mdédon Jarultak hozzd szamos
szerkezeti kérdés megoldasdhoz. B vizsgdlatok tobbsége ugyanakkor
foritos korreldcidk megdllapitését, érdekes atomdtrendezbdési és
hasadésl folyamatok tisztédzésat eredményezte. )

Az ELTE Altalanos és Szervetlen Kémial Tanszékén a ket éve
megindult tomegspektrométeres molekula-szerkezetkutatis els8sor-
ban energetikal adatok meghatarozasidra iranyult,

A Gyogyszerkutatd Intézetben 1970. nyaran megkezdddott tomeg-
spektrometriés kutatisok a gyégyszerkutatés, illetve a gyégyszer-
ipar szempontjabdl fontos vegyiiletekkel kaposolétos szerkezeti -
kérdé sek vizsgdlatdra irdnyulnak. Az eltelt rovid idé alatt az
alabbi vegyiiletcsoportokban folytak vizsgalatok, részben az inté-
zet, részben a Kébanyal Gyogyszerdrugyir sziuméira: cukorszirmazé-
kok, kﬁlénbﬁzﬁytipusd antibietikumok, természetes és szintetikus
peptidek, valamint szteroidok, tovabbi gyogyszermetabolizmusok
termékeinek, illetve a gyoégyszergyartias sorén keletkezd mellék-
termékek szerkezetvizsgdlata

3, Molekuldk kitéseinek és kotésviszonyainsk elméleti és kigérleti
vizsgilata N |
E témacsalad éerﬁletére gorolhatdk asz elméleti jellegi
spektroszképial kutatasok, melyek a spekbtrum és a molekuldk fizi-

kai vagy kémial tulajdonsagai kozotti bsszefigeések feltarésara
irényulnak,'a molekulak koté sszerkezete és'egyéb fiziko-kémiai tu-
lajdonsidgai kdzobti osszefuggések v1zsba1ata, valamint a kvantum—
kémial kutatosoK.

' Re7ge81 ertillanddk szémitisa

Az elmult héiromnéves kutatasi tervperidédusban eré4llandd szé-
mitédsok a MTA Kozponti Kémiai Kutaté Intézetében, Kézponti Fizikai
Kutatdé Intézetében, Szervetlen Kémiai Kutaté Csoportjaban, a BME
Fizikal Kémia Tanszékén és a Veszprémi Vegyipari Egyetem F1tala-
nos és Szervetlen Kémial Tanszeékéen folytak, :

Az er8éllanddkra nézve Xisérleti adatokbdl, elsisorban a rez-
gésl spelttrumbdl nyerhetiink 1nforma010Kat Ilyen iranyu munikdk ko-
90-101 ysiny szervetlen vegyii-

zé sorolhatdk Minlt Janosnak /Kij/’
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letre vonatkozé szémitasai. Vizi Béla /VVE/102 109 nunkdiban, va-
lamint Fogarasi Géza /szKKCs/llo dolgozataiban a rezgési szinké-
peken kiviil a kbzepes rezgési amplitudokat is tekintetbe vette.
Billes Ferenc /BUE/ £5bb dolgozatban ismertette a normilkoordini—
ta-analizis sordn felléps reédundans koordinétak kikiiszdbolésére
vonatkozo eredmenfelt.lll Ugyanitt Sztraka Lajos eayldeauleg tobb,
nagyamplitudéju, gétolt belsd mOZéaSt végzé molekuldk potenciil-
gatjait szamltotta.ll2 ‘
Tordk Ferenc és munkatérsai /SzKKCs/
szamitdsidra paraméteres médszert dolgoztak ki, amelynek segitsé-
gével az Usszes, erd4llandoktoél figgs, kisérleti adabok ecgysége—
sen kezelhettk, A médszert kristidlyok eréallandéinak vizsgdlatéara
is alkalmaztdk. Sz8ke Sandor és munkatarsal /KEKKIL/ eredményesen
vizsgaltak izoelektronos molekuldk erdterét. ol 123 Ay opsallan—
dék megbizhatébb meghatirozisat teszi lehetdvé Nemes Laszléd és
munkatérsainak /KEKKI/ munkdja, akik a rezgési savok roticiés szer—
kezetének szimuladldsival az erdéllandéktél figgd konstansok megha-—
t4rozdsat tették lehetdvs . =120 Ity cnlithetsk meg Varsanyi
Gyorgy és Paidl EVa /BME/ szdmltdsal, aszimmetrikus porg ettyumole-

kuldk sdvkonturjainak kOzelité szimulédlisara, az dtmeneti momen-—
131

2
115-120 , erddllandox

tum irédnyédnak meghatirozdsa céljabél.
Az erbé&dllanddok meghatarozasanak médsik utja: azok kiszamitisa
kvanbumkémiai médszerekkel. Ezen a terileten igen jeleﬁtés ered-
méryt ért el Pulay Péter /SzKEKCs/ %, aki kilfsldi tanulminyutja
sorén eljéridst dolgozott ki, amellycl elsdként tudta kisebb mole-
kul4k er64llandéit ab initio médszerrel raciondlis id8 alatt, igen
i6 kKézelitésben szamitani. Széke Sindor és munkatarsai /KEKL/ &
kétatomos molekuldk erddllandédjanak, pOtenCldllS energia—gorbeae—
nek szamitdsira dolgoztak ki elaarast, ezenk1v11 extended Hickel,
valamint CNDO kvartuakemlal médszerrel szamitottak er$édllands-
kat,123"135 Szamnos eredmény szdletett kiilf0ldi kooperidcidban,
Mossbaueg:gpektroszk@g}g .
Vértes Attila és munkatarsal az EITE Fizikal Kémiai és Radio-
légiai tanszékén mintegy 20 vas~ és énkomplex MBssbauer—spektrumét
megvizsgdlva kovetkeztetéseket vontak 1z azok elektronszerkezeté-—
r61156'137, illctve korreldcidt talaltak a ligandumok nefelauxeti-—




AKADEM!AI
-16 = | LF‘VELTAR

‘kus hatasa és a Mossbauer-paraméterek kﬁzéttljd, egyuttmikodve a
. Hallei Egyeten Szérvetlen Kémial Tanszékével és az ELTE Analiti-
kail ég Szervetlen Kémiai Tanszékével. BEzen kivil folvették kb,
60 kiildonbézé vas/III/~-séo0ldat Mbssbauer-épektrumét a folyékony
hélium hémérsékletén: E mérések alapjan megallapitottak, hogy a
vagatom és az oldatban levd belsd llgandumszferaaa koézti kémiai
kotés kovalen01d3ara Jellemzd az S = g -hez tartozé belsé migne-
ses tér eréssége, mely a splnrelaxacloval van 05ozefuggesben.

Elméleti hMR és ESR kutatisok -

A nagyfelbontasu magrezonanciival kapcsolvtos hazai munkik
a MTA. Kozpontl Kemlal Kutaté Intezetere koncentralédtak elméleti
vonatkozidsaikban.: A Neszmelgl Andréas, Radics Laaos és munkatar-
saik 4ltal elért eredmények kdvetkezsk: 1. az egykvantumos dipol-
dtmenetek elméletében direkt spektrumana11z1s /10 splnlg/139
iterdciés paraméterfinomitis /7 spinig/ és szimmetrikus molekulik
analizise /permuticio és sz1mmetrlaprogramok/ 2. Tébbkvantumos
aumenetek VLngclata.lqo 3. Kettés~rezonancia spektrumok szinté-
zZise /spln—lecsatqlas 521mqla*asa is/. 4. Szumltogepes médszerek
fejlesztése terén erésen degeneralt esetek sajét érték problémi-
Jénak és igen nagyméreti matrixek sajit érték problémijinak meg-
cldésa 7250—ed rendiig/. 5. Savos spektrumok kialakulisanak vizs—
gélata. 6. Idébén 4%lagolt spektrumok kiértékelési médszerei.

4 jelenlegi és jclenlég elére +;thaté sze¢hezetv1zsgalat1
probiémik megkovntellx hogy az elméleti vigs ulatokat kiterjesz-
szék a l)b rezonancia teriletére is, ~valamint a heteronuklearls
tobbszoLos rezonancia kiasknizisira.

Az elméleti ESR kutatisok teriiletén a Kozponti Kémiai Kubaté~
intézetben a spektrométer torzité hatasait anallzaltak;l41 Médsze-
reket dolgozbtak ki a spektrometerek érzékenységének és felbonté-
képességének novelésére. BEzen kivil megoldottik a hlperflnom kéi-
csOnhatis elmélebének relativisztikus targyalasat.l42

Kotéser8sségek és fiziko--kémiai sajitsigok osszefuggesei

Itt emlitendék meg az ELTE éltalanos és Szervetlen Kémiai
Tengzékén folyd tomegspekbrometriis vizsgdlatok., Alkil-szubszhi-
Tudlt sziloxénokban a 3i-0, illetve a Si-C kdtés disszociiciés
energidjénak vAltozdsat vizsgidltak kildnbdzdé szubsztituensek ese--
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tén, Vinil-szubsztitucidéban a Si-0 kotés eréséégének relativ meg-
novekedésére kovetkeztettek s ezt felhaszndlték vinil-szubsztitu-~
alt metilsziloxdnok egyensulyl reakcidinak értelmezéséhez,
Varsanyi Gyorgy az atmeneti komplexum rezgéseinek pontosabb
ana11z15e alapjén pontosabb szamitési modszert dolgozott ki az
aktlvalasl entrénia m.eghatarozasara.l43 |
. Kvantunkémial kutatisok
Az BELTE Szerves Kémial Intézetében Mezei Pal és munkatarsai
az l-aril-izobenzpirilium sék elektronszinképét értelmezbték, ki-
16nés tekintettel az l-es helyzetbii aromis gyiri sikjénak, vala-
mint a heterociklusos gyiiri alkil ssubsztituenseinek hatéséra. A
vegyliletek elektronszerkezetének leirdsidrs és az ultraibolya szin-
‘képek értelmezésére az extended Hickel és a PPP médszert hasznil-
téak.

UgyancsakAa PPP, valamint a CNDO médszereket alkalmaztik
Szdéke Sandor és munkatidrsal a KKKI-ben az ultraibolya szinkép ér-
Telmezésére és a dipdlusmomentum szamitdséra, elsgsorban izo-
elektrongs molekuldk esetgﬂ,lez Kiss Arpad Istvan /BME Fizikai

Kémia Tanszék/ sk benzelszérmazekﬂ7_—elektronszerkszetet és szin-

képét szamitotta PPP médszerrel. Széke Jézseffel /KFKI/ 36 ered—
ményeket kaptak a szingulett gerjesztési energidkra, a polarizd~
ciés irényokra, a t8ltégsiriségre és a kiétésrendre. Hasonld tipu-
su molekuldkndl Kiss Arpad a MIM médszer teljésitéképességét vigs—
 galta az clektrondtmenetek encrgidjénak a kiinduldsi paraméterek-
t61 vald fliggése alapjans.

Kiss Arpad Is%vén és Martin Antal piridin és szubsztitudlt
piridin ligandumot tartalmazé nikkel/IT/-komplexXek elektronger—
Jjesztési szinképe alapjan a ligandumtér— és RACAH-paramétereket
szédmitottidk oktaéderes medellt feltételezve. Mdédszert dolgoztak
- ki a Dq SZémitéséra a piridin ligandum sévja alapjén,27’28

A Jézsef Attila Tudominyegyetem Eltalénos és Fizikal Kémia
'gggggeken Ban Miklés és nmunkatarsal fontos felvildgositast kap-
tak 3d”, 3d° elektronu Or/IIL/- és Go/TIL/-icnok Op, Dy s Cuy s
valamint 33~ elcktronu Ni/iI/-ien oktaéderes Cy szimmesriacsopor—

tu molekuldira slkalmazott ligandumtér-szimnitisok eredményeként

a ligandumtér erfsségre, a kotéstipusra, és a molekuldk terzuli-
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sédnak fokira. AVSZémitésok kiterjedtek a tetraéderes /Td/Ni/II/~
és Co/II/-komplexekre 186159 Hasonlé médon vizsgaltik egy sor at-
meneti fém izomer vegyliletének, valamint kiilonbézs Reinecke-—sé
addukbum elnyelési szinképét és szémitotbtak ki a ligandumteret.

A BVE Szervetlen Kémiai Tanszékén Nagy Joézsef és munkatir-
sai folytattak szilicium-organikus vegyiiletek 77 -elektronjainak
PPP és & —elektronjainak Del Re médszerével valé vizsgélatét.147”l5l
A & -elektronok esetében az eredeti Del Re féle paramétereket si~
kerrel ugy moédositottdk,; hogy alkalmassa véltak a szerves szili-
cium vegyiiletek leirdsara is. Sok szerves szilicium vegyliletre vo-
natkozé szamitisck eredményei alapjan sikerrel értelmezték azok
ultraibolya és infravérds szinképeit és dipdélusmomentumait.

4 MDA Peptidkémiai Kutaté Csoportjiban tobb szemiempirikus
médszer progranja készlilt el d-palyskat is tartalmazd rendszerek-
re. Az elkésziilt programokat sikerrel alkalmaztik kén-nitrogén ké-
tést tartalmazé molekulsk elektrpnszeriezetének és konformicidja~

nak vizsgdlatéara. : : o
© A MDA Kbzponti Kémiai Kubaté Intézetében Ladik Janos és min-
katérsai a DNS téméban City College New-York Fizikai intézete
" University .of California Tawrence Radiation Laboratory-val ko?pe-,
racioban nagykapacitasu szémitogépekkel bonyolult, illetve Mg
Aszennyezést tartalmazé périddikus,DNngodellek savjait szamitot-
t4X az dlbtaluk kifejlesztett PPP kristalypalya médszer segiteégé-
'152"165‘A kapqtt‘eiedmények alapjéﬁ kﬁveﬁkeztétni lehetett a
reslis DNS s4v szerkezetére és o DNS kildnbdzd fizikai tulajdonsé-
‘zait lehetett meghataroazni-, illetve a kisérléti értékekkel Gssze-
vetve értelmezni. ) ~ . - ; _

A csoport QZen Kiviil uj, extended Hartree-Fock modszersket
delgozott ki b, initio és kiilonbdzd. szemiempirikus formiban mind
molokulékra, mind kristdlyokrs a City College Fizikai Intézetével
1. 1667167 o1itattak a fémek felilcti allspobainak
lzvizégélatéra is alkalmas szildrd test fizikail médszer kidolgozédsat

- kooperacisdban,
isy 2 CNR népolyi kibernctikus lsboratériumival.

Varsaényli Gyorgy
a kémizi tudomidnyok doktora,
2z Ansag- és Molekulaszerkezeti -
' Munksbizobtsig elndke.
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