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A, Einleitung

Das vorliegende Heft der Rostocker Physikalischen Manuskripte

ist die zweite Arbeit in dieser Serie, die von Mitarbeitern der

Falkenhagenschen Schule zu Problemen elektrolytischer Lösungen

verfaßt wurde, In der eraten Arbeit (Heft 4) stand die Weiter-

entwicklung der Statistischen Theorie von Elektrolytlösungen

im Mittelpunkt, Bereits in den grundlegenden Arbeiten von

Debye, Hückel, Onsager und Falkenhagen in den zwanziger und

dreißiger Jahren galt das besondere Interesse dem Vergleich der

Theorie mit dem Experiment - einerseits, um die zugrunde lie-

genden Modellvorstellungen zu überprüfen und die Gültigkeits-

grenzen der Formeln festzustellen, - andererseits, um zu einem

vertieften Verständnis der sehr komplizierten molekularen

Struktur in Elektrolytlösungen zu gelangen. Die rasch anwach-

gende Zahl von Messungen und die zunehmende mathematische Kom-

pliziertheit der theoretischen Formeln legen es nahe, die

Klektronische Datenverarbeitung für diesen Vergleich einzuset-

zen. Nach der Pionierarbeit von R, L. Kay/J. Amer. Chem, Soc.

82, 2099 (1966)/ setzte sich dieses Verfahren schnell durch.

In der Rostocker Elektrolytforschungsgruppe begannen Entwick-

lungsarbeiten für eine Datenbank im Jahre 1970, in deren Re-

gultat bis 1975 ein Programmsystem und eine Datensammlung auf

der ZDVA BESM-6 entstanden. Aufbauend auf den nit dieser BZSM-

Version gewonnenen Srfahrungen wurde die vorliegende Version

“SAFE 77" geschaffen, die von der Programmseite her dem Nutzer

die Arbeit sehr erleichtert, und die wesentlich mehr experimen-

telle Daten enthält. SAPE 77 ist den Datenbanken der Gruppe

von Prof, J, C, Justice (Universit&amp; Pierre et Marie Curie,

Paris, Frankreich) und der Gruppe von Prof, J. Barthel

(Universität Regensburg, BRD) sowohl qualitativ als auch quan-

titativ ebenbürtig.

Die Förderung der Arbeiten an SAFE durch die Professoren

Dr. X. gbeling, Dr. G., Kelbg, Dr. D. Kremp und Dr. H, Ulbricht

hat wesentlich zum Gelingen beigetragen. An der Programment-

wicklung und Datensammlung haben entscheidenden Anteil:



C Baudisch, Dr. £, Bich, R, Blockus, Dr. J. LKinfeldt,

S. Elshazly, Dr. P., Faigl, Doz, Dr. Rı Feistel, R. Gawenda,

Dr. AH, Krienke, H, Künstner, R. Nareyka, N. Schwmelzer,

W. Timm und H, Wiechem

Zahlreiche Diskurs ionen wurden mit Prof. J. Barthel (BRD),

Prof, G. Janz (US*). Prof. J. C. Justice (Frankreich), Prof.

R. L. Kay (USA) und Prof, D., G. Miller (USA) zu Fragen der

Datenbankkonzeption und zur Datensammlung geführt,

Die Autoren des vorliegenden Heftes danken allen Genannten

für ihren Beitrag zur öntwicklung von SAFS 77, Besonderer Dank

gebührt Frau Hiltrud Bahlo für das recht mühsame Schreiben

dieses Manuskriptes,

Abschließend möchten die Autoren aus ihren umfangreichen

Programmiererfahrungen an SAFS heraus die Gültigkeit der fol-

genden Murphy*schen Gesetze zur Computerprogrammierung be-
satätigen:

1. Any given program- when

2, Any given progran costs mc

3. Program compl- ‚ity ETOwS ut

of the programwer who must Na. ıt



&lt;_ Konzeption der Datenbank Sa

Die Datenbank SAFE stellt die Weiterentwicklung der Elektrolyt-
Datenbank auf der EDVA BPESM-6 dar, Sie wurde auf der EDVA ESER

1040 im Betriebssystem 0S/ES in der Programmieraprache FORTRAN

IV realisiert, Wesentliche Vorzüge ‚der vorliegenden Variante
(SAFE 77) sind eins große Nutzerfreundlichkeit und allgemei-
ne Einsetzbarkeit für Datenmengen unierschiedlichster Herkunft

und Struktur. In der vorliegenden Arbeit werden alle notwendi-

gen Informationen gegeben, damit ein Nutzer mit SAFE arbeiten
kann. Die vorliegende Variante ist lochkartenorientiert, d.h.
die Steuerinformationen und die vaten werden über Lochkarten

(LK) dem Programmsystem übermitteit. Eins Erweiterung auf Dia-
loebs! icb übrr ein Terminal ist moglich.

Aus de- Abb. : At An

plexen veateht. den

tigkeiten realisiertn
gewisser Daten.

Uharakteristisc ‘cgrammen ist, daß sie

eine Menge von Programm- &gt;n, die miteinander nur

über die Datenmengen, d&gt;&gt; bve.. -4 Tätigkeiten entstehen, in

Verbindung stehen, Diese Programm-Moduln werden durch spezielle

Steuerkarten (STK) aktiviert, Somit verfügt der Nutzer von SAFE
prinzipiell über all#* Teilfunktionen von SAFE und kann Sich ein

Programm, d.h. eine Menge von Moduln, die in einer wohldefi-
nierten Reihenf.l1--  abzuarbeiten aind, selbat mit Hilfe der STK

zusammenstrilen, WW -&gt;n der begrenzten Hauptspeicherkapazität
wurden d}&gt; ) ‚ziach miteinander in Zusammenhang 8te-

hen, en zusammengefaßt, In der Variante
SAF" Drogramme Chchalt-nr*
As FIADAT-Biöcker 7 um 9)

2 ‚+ Daten-Blöck

© „lung von Kntalor

gramm-System (9, K7r

77 usw. ‚die FORTRAN-Namen der Teilprogranme

Y 19 in den Teilprogrammen vorw’rklichten Tätig-

© un den folgenden Kapiteln berichtet,
3: SAFE-Dateien 10 und 14 8%. ' n 7&gt;n zentralen Daten-

8peicher aar. In ihnen befinden sie) » AYDAT- und Daten-

blöcke, Von allen Teilprogrammen wird auf diese Dateien als

Eingabe- und Ausgabe-Datei bezug genommen.
Die erste Tätigkeit jedes Teilprogramms besteht darin,

das Lochkarien (LK)-Eingebeprogramm zu aktivieren. Dieses Pro-

gramm überträgt die LK-Bilder aus der vom Betriebssystem ge-

füliten Dutei SYSIN in die Datei 12, Damit ist SAFE unabhängig

von de” SYSIN., und die LK-Bilder sind permanent gespeichert.

antnehmen AR SAFE aus zwei Teilkom-

“ie verschiedenen Ta-

zur Speicherung

N Build a system that even a fool can use, and only a fool

will want to use it, Murphy



Es ist somit die Möglichkeit gegeben, nach einem Maschinenfeh-

ler oder einem anderweitig hervorgerufenen anormalen Programm-
ende einen Wiederstart vorzunehmen, d,h, das Programm ab einer
Stelle erneut abzuarbeiten, die zeitlich vor dem anormalen Ende

lag.

sr,

Eingabedaten und
STK auf LK -

SAFE-Programme

LK-Eingabesystemn

SAFE-Dateien

Datei 12

Datei 13

SAFZ-Tr*" «rogramme

Schnelldrucke”r

Stanzer

Magnetbana
Magnetplat.

OT

N BD

Datei 10

Datei 14

Uu8wW,

MOL

Abb, 2,1: Struktur der Elektrolyt-Datenbank SAFE.

Steuerdaten

Eingabedaten

Datei 12

Datei 1C

Datei 15

COMMON 2.

Modul-
Status

"PK, die M aktivieren

a38ive ST Datei 12

‘nterner
Modulzustand

Ausgabedaten

Schnelldrucker
(SYSOUT)

P-ogramn-
Modul M

 + &gt;COMMON .,.

&gt;Datei 10

»Datei 15

LK-Stanzer

Abb, 2,23

Datei 10
Ye
a

Ke:
fsdaten

Zusammenarbeit eines Programm-Moduls mit den ver-
schiedenen Datenarten und Dateien.



2.2 Eigenschaften der Programm-Moduln

Jeder Modul erzeugt aus einer Menge von Ein abedaten mit Hilfe
gines Algorithmus M eine Ausgabedatenmenge (Abb. 2.2). Jedem
Modul ist eindeutig eine natürliche Zahl (Modul-Nummer) zugeord-
net. Außerdem wird die Arbeit einiger Algorithmen durch eine
weitere natürliche Zahl (Modul-Status) gesteuert. Bei der Be-
achreibung der einzelnen Moduln ist angegeben, welcher Modul-

Status durch welche STK erzeugt wird.
Aus der Abb. 2.2 ist weiterhin zu entnehmen, daß durch

passive STK der interne Zustand der Moduln gestellt wird. Zur
Arbeit des Moduls werden i.a. Hilfsdaten benötigt, die sich ge-

wöhnlich im FIXDAT-System befinden. Außerdem ist bei einigen
Moduln, die große Rechenzeiten benötigen, vorgesehen, daß Zwi-
schenresultate in den Dateien 12 und 16 für einen Wiederstart

(RESTART) gerettet werden.

2 &gt; Jobaufbcu

Um mit der Datenbank SAFE zu arbeiten, ist folgender Jobaufbau

zu verwenden:

JOB ...

CLASS = os

‚steps
ft

Jeder Step hat folgende Struktur:

//stepname EXEC CGLRÄf1
//PFORT-SVSIN DDX

JALL ::7xxx(&amp;1) Name
STOP KL
AND

eines SAFE-Teilprogramme 8

3VvSIN DD

3A RE=-File

Die Prozedur CGLRÄfM ist eine erweiterte Variante der Standard-

prozedur FORSTCLG, wobei verschiedene Programmbibliotheken und

die SAFE-Dateien automatisch gekoppelt sind Jeder

SAP * * . besteht aus n LK mit folgender Struktur:

wm Karpte |

 ff ap
1.
A

wrkarten

Va

SAFE-Körper

N. LKı ao STOr:  MW
SAFE-Endteil



_]_SAPE-Startteii

In der NAMZ-Karte ist der Rearbeitername und eine Kennzahl ange-
geben. Diese Karte dient dem Schutz der Datenbank vor unerlaub-

ter Nutzung durch Unbsefugte, Das Eingabeprogramm überprüft, ob
der Bearbeiternume und die Kennzahl in einem speziellen Ver-

Zzeichnie (FIXDAT-Block) enthalten sind. Ist:das nicht der Fall,
So lehnt das Eingabeprogramm die Zusammenarbeit ab und beendet
den Jodstep, Iat der NAMES im Katalcg enthalten, so wir? aus dem
Verzeichnia eine Schlüsselzahl entnommen. Bei der weiteren Zu-

Sammenarbeit- im SAFE-Körper mit der Datenbank 9ind gewisse Tä-
tigkeiten nur eınem Teil der Bearbeiter erlaubt. Der Umfang der
Zusammenarbeit ist in der Schlüsselzahl codieri. ‘ Bearbeiter

erden in zwei Gruppen eingeteilt - in die Datenbear ;‚-Verant-
xortlichen und in die restlichen Nutzer, Eine Reihe von Modal-
Äufrufen sind nur den Datenbank-Verantwortlichen möglich. Dazu
gehören alle Veränderungen in FIXDAT-Blöcken (Ss. Kap. 3) und
ein teilweiser Leseschutz. In der Schlüsselzahl ist weiterhin
codiert, welche Typen (MESSUNG) von Daten-Blöcken (8, 4.) vom
Bearbeiter in die Datenbank eingetragen werden dürfen, Dieser

Schreibschutz ist notwendig, da nicht jeder Bearbeiter alle spe-
zifischen Bedingungen für das Eintragen eines Daten-Blockes zu
einer Messungsart kennt, Für Daten-Blöcke besteht kein Lese-

Schutz, d.h, jeder Bearbeiter kann alle Daten-Blöcke lesen,
Die zweite IK des Startteils (Instream Control Card) dient zur
Steuerv“- ‚&gt; LK-Eingabestrome (Ss, 2.4),

c

Der S‘’77.—Kin--= hat folgenden Aufbau:

*&lt;xtive STK)
“qabedaten und bei Bedarf

STK

itive STK)
1gabedaten und bei Bedarf

4 vye STK

SAFE-Glied

SAFE-CGC1ied

usw.

Die Form der aktiven STK ist in 2.4 beschrieben, Die erste ak-
tive STK eines SAFE-Körpers kann in 8inigen Teilprogrammen

(z.B. EINEIN) entfallen. Es wird dann eine Standard-STK verwen-
det, die bei den einzelnen Teilprogrammen beschrieben ist, Alle
LK, die auf eine aktive STK folgen, werden von dieser verarbei-

tet. Die genaue Struktur dieser LK ist durch die Moduln festge-
legt, die von der aktiven STK aktiviert werden. Sie wird des-
halb für jeden Modul einzeln beschrieben,
Im allgemeinen können an \-i- = Stellen innerhalb der LK-

Eingabedaten passive ST” Control Card) liegen. Diese
PCC behalten ihre Wirkung “&gt; durch eine entsprechende PCC
aufgehoben werden oder bis de: '‘bsStep beendet wurde.

Das Ende einer Eingabedatenmenge für eine aktive STK wird durch
eine folgende aktive STK, die XM SEGMENT-Karte, Oder die
XSTOP-Karte markiert.

-



2.7.3 SAFE-Endeteil

Die letzte Karte eines SAFE-Files ist immer die STOP-Karte.

Folgen auf die STOP-Karte weitere Eingabe-LK, so werden diese

ignoriert, Fehlt die STOP-Karte, so kann das IlK-Eingabeprogramm
i.a. nicht ordnungsgemäß enden,und der Jobatep wird abgebrochen.

E

a) Eingabre=*7

b) aktive STK

c) passive STK (Passive Control Card) PCC
Es können bis zu 75 aktive STK und PCC's je SAPE-Teilprogramm

definiert werden

&gt; =-STK:

/Instream Control Card) ICC

2.4.1 ICC und das
Bekanntlich werden die LK-Bilder vom Betriebssystem OS/ES in

die Datei SYSIN eingetragen. Aus zwei Gründen ist es notwendig,

diese LK-Bilder in die SAFE-eigene Datei CGLRELLK, die nach

Jobende erhalten bleibt, einzutragen:

1. Die Daten der SYSIN gehen bei Step- bzw. Jobende verloren.

Die Moduln von SAFE sind aber auf die Möglichkeit eines Wieder-

starts (RESTART) nach, anormalem Jobabbruch ausgelegt, wozu u.a.

die Informationen der Eingabe-LK gerettet werden müssen.

2. Bedingt durch die Struktur des SAFE-Körpers muß teilweise

rickwärts gelesen werden, was in der SYSIN unmöglich ist.

&amp;

In der Abb, 2,3 ist skizziert, wi” das Eingabeprogramm unter

Steuerung einer ICC die Dafır * CCTLRF'7X (8.8. 2.6.3) füllt.

Folgende ICC sind vorhander:

sr Da tenbank-Ve ran T -

he)
“WE

TE

ATE

em
A

IR OMA

”D STORE
"3 COMPUTE



SAFS-Körper
SAFE-Sndteji

SYSIN

OS/ES-
Eingabesystem

N&gt;ESADEI

NAMESIN

x

IUCC

CGLRELLK

CGLR£LLK

Voerzeichnissrt7: Bearbe itername,
Start-, Endadressen

Verzeichnis

1 20  CC

DA

3% Byte-Sätze, die je ein 1K-Bild
8nthalten

LK-Bilder

\ 5000

Abb. 2.3:

Be Byte

„irkung der ICC auf das LK-£ingabeprogramn und
Struktur der Datei CGLRLLK.



7

Alle Verzeichnissätze werden zelöscht (d.h. Byte 1 0.0. 30=
Leerzeihen, Byte 33 ... 8% = 7). Damit ist der "Ieerzustand"

der Datei 12 erzeugt.
Lösche - falls vorhanden - den Verzeichnissatz, der den glei

chen Bearbeiternamen enthält wie die NAME-Karte.
Lösche alle Verzeichnissätze, die älter als 30 Tage 8ind.
Palls ein Verzeichnissatz vorhanden ist, der den gleichen
Bearbeiternamen enthält wie die NAME-Karte. So erfolgt der

Abbruch (STOP) des Jobschrittes.
Trage alle LK-Bilder bis einschließlich der
(SAPE-Endeteil) aus der SYSIN in die 0GLPT
be einen entsprechenden Verzeichnise‘ -,

Setze die Bearbeitung nach Rücksprung i” ”‘

Teilprogramm mit der Interpretation de3 3.

dem SAFE-Körper fort.
Danach wird die Abarbeitung des Jobschrittes beendet.
Mit dieser ICC wird der Wiederstart eines SAFE-Teilprogramms
veranlaßt. In der Datei CGLRELLK befinden sich bereits LK-

Bilder unter einem Verzeichnissatz, der den gleichen Bear-
beiternamen enthält wie die NAME-Karte. Diese LK-Bilder ge-

langten entweder über eine STORE-ICC in die CGLRELLK oder
bei einem COMPUTE-Lauf wurden infolge Zeitüberschreitung
oder Maschinenfehler nicht alle LK-Bilder bis zur *STOP-Kar-

te verarbeitet. Bei dem einfachen Restart werden die LK-Bil

der, beginnend mit der ersten LK verarbeitet. Dieses Regime
wird in den SAFE-Teilnrogrammen FIXFIX, EINEIN und KATALG
verwendet, Beim erwre terten_Reatart (SAFE-Teilprogramm
ELFIT) werden im Te: mn-ramm vci“ we Informationen geret-

geh die einen Reastrvz Arreh- Ib * °C.Folge gestatten (8.

Folgen auf die ICC*'- _’RESTART wei-

tere LK (SAFE-Körper ı' . De Ju werden diese igno-

riert. In den LK-Spalten 79 und @% der XCC*s kann eine Druck-

steuerinformation angegeben werden. Dazu gibt es folgende Mög-

lichkeiten:

LK-Spalte 79 = Leerzeichen:

“rn

Keine Verzeichnistabelle

Ausgabe der Verzeichnistabelle

Keine Listung der Eingabe LK

Listung aller STK

Listung aller Eingabe-LK

= 1

LK-Spalte 8% = Leerzeichen:

1

Ri

FF

Mit den aktiven STK wird festgelegt, in welcher Reihenfolge

welche Moduln mit welchem Modulstatus aktiviert werden. Es kön-

nen maximal 2% Moduln zu einer Modulfolge vereinigt werden, die

durch eine aktive STK aktiviert werden. Es gibt vier Möglich-

keiten, aktive STK zu formulieren.

wu VL
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ni mer
t

F

is

T

Card) entspricht einer festgelegten

" bestimmten Modulstatuswerten. Diese Folge

””DAT-Blockes 1%, In den jeweiligen SAFE-

ie Modulfolgen, für die eine CCC existiert.

Dies

8ine
Compute Control Card) aktiviert genau

"&gt;g3timmten Modulstatus,

Die

unm..

SAW

8in

rc) Card) sind die eigentlichen STK, die

ıktivieren, Sie werden in den einzelnen

&gt;&gt;chrieben, Eine SCC ist offensichtlich nur

‘ion der BEGIN-END-Version mit giner MCC,

Durch . “Z8ugt, Die Statuswerte der

Modul: ‘CO*9 überschrieben, Dabei
muß inne‘ heihenfolge der Moduln ein-

gehalten vcr u Ci Ci“; vorgegeben. Wird in der CCC—

Modul: "-° in Mod: mehrfach (3vtl, mit unterschiedlichen Sta-

Luswe “5” 80 überschreibt die erste MCC den Status-

-ehenden erst: 10duls in der Folge usw.

wm” W3)

Mod.
“lstatus _

Die CCC ALPHA entspricht der MCC-Folges ArB.C.A.C,B



ax

Die MCC-Folge B,B,C,B,C,A wird durch folgende Prozedur erzeugt

KALPHA

B

B

RB

END PROCEDURE
Trit“ :CO-Folge, die eins CC worrigiert, eine STK auf,

äie s” inen Modul bezieht 33°r 51 der Gurch die CCC er-

zeuvzt * + yftcht anthalten ist, so wird diese MCC imo-

ri

wrarten. (PAC}

PO. &gt;*n Arbeitsregime fest. das für einen ocar

mehrreı *3t, Dieses Arbeitsregime "ht solange erhal-

ten, bis es durch eine weitere entenr” +1 3 verändert wird

Ein derartiges Arbeitaregime gibt Ma“ ‚ an, in welchem

1LK-Code die Symbole der JY 7” As Wa. zind. PCCTS

können prinzipiell an eir* 027. 777) Bm + SAFE-Körper

liegen. Da sie &amp;ber ” Da ons der den LK evtl.

einen unmittelbar®.ı ame» 5b a "g %Zingchränkur-

gen, die bei dan ein” = 4 nom UIS 5 prei)k 4 werden.

Es werden in a° APM 47 CiulL „ %0ode-PCC's und die FORMAT

PCC beschri = ah aa O7 Tu ilprogrammen definiert

Bind. Weit x °* ar für ein Teilprogramm von Bedeutung

s5i,

SA.

Dubane :

ZI.

a "A)a, RP = und BESM (ICT

 haben folgenden Aufbau:

1ard)

AT“

&amp;-

D

n

A un „ymbole angegeben.

va ‚UC können an einer beliebigen Stelle im SAFE-Kör-

ZN.



Tabelle 2, Erlaubte Symbole und Lochkartencodes für SAFE

Symbole: #12? 23456789 .

 3 5DEFGHIJKLMNYY + ASTUVWWXYZ?

80wie die |

Symbole
-ESER CODE

(IBM)
-BESM CODE

(ICT Dubna)
CODE

2-8
Leerzeichen blank

12 - 6-8

11

11

»lank

12

11

72

“1

8 „8 1.8

12
B-21
4-8

Lg

Tız „258

{s 3-8

115-8 1 3-8

= -RR
11-5.8

 LT : #

1 „8 3-8

- 8

(Avoatroch‘
R

u2

12

11

11-5

5 = 8

- 8

12 - R

 OO a:

8

8

8

y - 8

Kan

#1

17

Z - 8

„8

4-8

11

1152-8
’

12

,

Pen
‘4

x 8

- &gt;

u

A:

12-11

212-7_8



FORMAT-PCC

.Bingabe von FIXDAT-Z1lementen (s, 3, Meßdatensätze des

v.  .cenblockes (s. 4.) usw, geschieht unter externer Format-

Steuerung. Durch die LK: 1.1K: =FORMAT |

2,.1K: Format-Spezifikation

wird festgelegt, welche LK-Spalten mit welcher Formatspezifika-

tion zu int----=**eren rind Die FORMAT-PCC stimmt weitgehend

mit der in 7777" 77° *&gt;p FORMAT-Anweisung überein.

Die Formr at folgenden Aufbau:

Die Formatgr „= Struktur n «m mit dem Wiederho-

lungsfaktor : nicht =n=geben | Leerzeichen | Leerzeichen k,

der Spezifikationsangabe x=A ‚1]J|X]/ und der Anzahl der un-

ter Steuerung von « zu internratierenden LK-Spalten mM zu...ul.

Hierbei gil” 14)k=£168 und 1.; 2€£80,. Ist der Wiederholungsfak-

tor nicht angegeben oder sind nur Leerzeichen vorhanden, so wird

automatisc" * desatzt

Aus m LK-Spalten werden (m+3)/4 4-Byte-

+ mi% m alphanumerischen Symbolen gefüllt.

‘m. durch 4 teilbar ist, so wird das letzte

;hen ufgefüllt.

3ır Inhalt der m LK-Spalten wird als

 + '=gtier$ und in ein 4-Byte-Wort eingetragen.

ba 31127 5? Dezimalexponent angegeben ist,

„vnbole na. bis einschließlich der m, Position

Fa Exponent gedeutet, wobei Leerzeichen wie % be-

Form
REA.

Achtui,

werde: .

alg gak

hande*

Po: 7 %ı Der Inhalt der m LK-Spalten wird als

RE. tiert und in ein 8-Byte-Wort eingetragen.

DD Scrge zu tragen, daß REAL%*8-Größen an Dop-

Del... »*zinnen, .

Porm: &gt; Der Inhalt der m LK-Spalten wird als

INTEGEL „-Größe interpretiert und in ein 4-Byte-Wort eingetra-

Ze‘

Formatspezı...... on us Der Inhali der m iK-Spalten wird als

INTEGER®2-Größe interpretiert und in ein 2-Byte-Wort eingetra-



Sen. Der Bearbeiter hat Sorge zu tragen, daß -ina gerade Anzahl

von J-Spezifikationen verwendat wirg fılla *. 2... D- oder I-

Spr ” *fonen fılern

Ban

an

Von

muß =

LK err‘

eine Sr

Verar*

ges

Di. S

Tätig!

rigen E:

Die Sr

Teilpror,

fende Pr...

in der Ce.

Mit Hilfe de:

nach Aufbau vr

des SAPE-Syat=

"is nächsten m ann) ten werden nicht

Die nächste LK wird singelesen und mit

"ion beginnend inturpretiert. Die Angabe

"&gt;" v2 kann en*“-"1len, Diese Spezifikation

dan, wenn ein Eingaberlement sich über mehrere

"ocbei ist es nicht mön? ‘ch. das Symbolfeld für

“on über die LK-Spalt- 8% hinaus fortzusetzen,

"&gt; "PORMAT--PCC mehrere LK, so darf innerhalb die-

“-*£-ve FORMAT-PCC liegen.

: daß das SAFE-Teilprogramm „xxx seine

Dabei werden die zu diesem Jobschritt gehö-

73 der LK-Bild-Datei CGLRELLK gelöscht.

°V di’ 97 RETURN bewirken, daß das SAFE-

m *% igkeit beendet und in das aufru-

vird. Dabei bleiben die Eintragungen

NE ” RETURN besfeht die Möglichkeit, z.B.

7 rungsstrukturen mehrere Teilprogramme
4 nd”-» zu kopneln,

aD

Di.

zue

ı SAP:

FCQAL iten mit einer Reihe von Direkt-

 1“

In dir
17

By

Natfı bef.aı
Lrenur

ich 54 Ar

ıfbau habe Inge

Die Stru den ersten - „iebig und

wird ‘n den eınz 4ne€n TFilprogrammen festgelegt, Alle SAFE -Daten
sind in Teilmengen, den Blöcken, zusammengefaßt, wobei jeder



4

Block eindeutig durch eine Nummer "

Byte 173 - 176 gekennzeichnet ist.
ISV (INTEGER*2-Größe in dem Byte 4?
Be des vorhergehenden SAFE-Satzes 7»
ersten SAFE-Satz zu einer Nummer ‘”

ISF (INTEGERX*2-Größe in den Ry*-
des nachfolgenden SAPE-S°"-
letzten S\7E-Sate = a -

Für ©

GER: ; -Cröße in den

'7*)y gibt die Satzadres-
4en Jummer NR an. Im

In

ıt die Satzadress86
&gt; WR an. Im

-

7

In ı

das A.
Alle .

Aufbau

Mai

N

a} °n sich Sätze der Länge 176 Byte, die

Blöcke der CGLRELDA bilden,
“retenden Variablen sind INTEGERK2-Größen.x S“ ;

1

Byte 210 {7
6

A

3

IFREI ist dio Adresse 458 ersten unbelegten SAFE-Savzes in der

CGLRELDA,
Die Byte 5 176 bilden das Adressbuch für die maximal 43 ver-
schiedenen ”“XDAT-Biocck- fa, 3.). Hierbei ist Adr, die Adresse
des ersten SAFE-Satzer der zum FIXDAT-Block mit “der FIXDAT-

Nummer gehört. Das + ıformationswort Ipf. wird errechnet zu
Ir 512x"Anz&gt;hl äcr 4-Byte Worte 1° A7YDAT-Element"

"Anzahl *r im FIXDAT-R) _- &gt;”""altenen Elemente"
-TXDAT-Rlock i nicht definicrt = ‘% Adr, = @ undIat

Ir‘

° bis 115

"1A

a

"ypr3n 3\FE-Satzes
-\1locknunmmer

£

m

a8

v5

Arte



28

Diese Sätze

für dire die
Daten. 21

elsir

bilden das Adressbuch
Blocknummern 1 ... 1%

- Nicht definiert. a0

für die Daten-Blöcke (s, 4.),
 6 reserviert sind. Ist ein

ist die entsprechende Adresse

 -LRELLK Date inumm-

Diese Datei besteht aus

hält die LK-Bilder v2
Verzeichnis, die Sätz., .

der Verzeichnissat- hat .

BR‘.

 Sätzen der Länge 8% Byte. Sie ent-
„ı1e Sätze 1 bis 2@ bilden das

. „7% enthalten die LK-Bilder. Je-

L7zenden Aufbau:

name

+anvme-risches Schreibdatum
um (= Tag + 30°Monat + 360-Jahr)

v“artadresse der LK-Bilder
indadresse der LK-Bilder

"elative Adresse des nächsten zu lesenden LK-
* ldes

*tart-Daten
aus COM

In einem unbeln-

in den Rvtr
sind Nı

'5schte.. Verzeichnissatz befinden sich
5erzeichen und in den Bytes 33 ... 80

X A ”  ,-

'yatı 1m

Diese Datei besteht au.

eine temporfre Arbeitse
gleichen Aufbau wi“ dir

A

Sätzen
»ir das

KT

der Länge 80 Byte, Sie ist

Eingabeprogramm und hat den

Qt

Diese Datei bert+-
für den Nut?»

närer Vertei‘

ey

‘ Sätzen der

”* nd z.B.

r38ehen,.

Länge 1924 Byte. Sie ist
für die Speicherung bi-

 ki ılı

Diese Datei besteht au

dient im Anpaß programm .
den erweiterten Restart {x

der Länge 1g@24 Byte. Sie
‚) als Rettungsspeicher fün



“7XDAT-Lyıtem

-1ben dea 77"'\T-Systema

Bei der Bearbeitung und Speicherung großer Datenmengen treten
zahlreiche Größen auf, die nur wenige definierte Werte annehmen
können - wobei diese Größen aber in vielen Datenblöcken auftre-

ten und meist viel Speicherplatz benötigen. Solche PIXierte
DATen werden im PIXDAT-System gespeichert, In den Dafenblöcken
Sind dann nur noch Verweise auf das betreffenJe Element im FIX-

DAT-System notwendig. Eine weitere Menge von Größen in Daten-
blöcken und in Unterprogrammen des SAFE-Systems hat die Eigen-
schaft, daß sie zur Abarbeitung von Daten durch SAFE nur teil-

weise und/oder nur zeitweise benöti%%t wird. Solche Daten werden
ebenfalls im FIXDAT-System gespeichert und durch dieses nach Ab-

ruf zur Verfügung gestellt.

Alle Größen, die im FIXDAT-System gespeichert sind, werden in

FIXDAT-Blöcken zusammengefaßt. Die Elemente eines FIXDAT-Blok-

kes (FT”7'"” “r=ante) haben alle die gleichen Eigenschaften:

gleicher Speicherplutzbedarf, gleiche Struktur und gleiche in-

haltliche Bedeutung. Jeder FIXDAT-Block ist eindeutig durch eine

ganzzahlige posi‘“iva Nummer (1 ... 43) (FIXDAT-Nummer) gekenn-

zeichnet. Jede Zlement eines FIXDAT-Blockes ist durch seine

Position in € irmearen)Elementreihe eindeutig identifiziert

(Zlement-Nummer . ‚.. 511).

Es sind zwei Teilaufgaben im

sen:

1. Wartung der FIXDAT-Blöcke

2. Realisierung des Zugriffs

‘*PE-Teilprogrammen aus.

Mi. des SAFZ=T&gt;)“programme: 7X, werden die Grundopera-

tionen im PIXDAT-System realisiert. Diese bestehen im Eintragen

(INCLUDE), Ersetzen (SUBSTITUTF) und Streichen (EXCLUDE) von

FIXDAT-Elementen. Weiterhin können verschiedene Kataloge der

FIXDAT-Blöcke ausgegeben werden (CATALOG). Außerdem ist die

Beendigung der Arbeit von FIT zu organisieren (STOP, RETURN}

Alle Grundoperationen werden durch entsprechende STK veranlaßt,

Der Step zur Arbeit mit dem FIXDAT-System hat folgenden Aufbau:



ER

"AMT YOWV

SL

VS RESTRT
aST

CH. Zu 7179

AMEO ‚NAME,

"2SUR

8:
"17 PIXBLK

5

tu.

in &amp;

T

a

-8 wurde in 2.3 angegeben, Die Struk-

‚rechend der zu lösenden Aufgabe wird

;n besprochen.

* _„DAT=Te ilprogramm definierten STE

A

31 ©

ZUR Am

pP

m
Sp

‚RE

„A
DC

BTIX Di

VIXDAT

A OTU
MFIXDAT
KRTXDAT
MFPIXLAT
VPIXDAT
"FTADAT

KPIXDAT
WPIXDAT
MPIXDAT
MRTXDAT
#PTXDAT

TAT
be T

# T

be ‘LXDAMT

ICLUDE

SHUBSTITUTE
SXCLUDE
JATALOG
CATALOG
CATALOG
CATALOG
CATALOG
SATALOG
CATALOG
CATALOG
SJATALOG
JATALOG
SATALOG
CATALOG
CATALOG
ZATALOGC

PAGE

PAGE
PAGE
PAGE
PAGE

PAGE
PAGE

DAGR
"GR

GE

 GE

BGE
PAC®R

"eschreibung
Abschnitt STK

CC

PCC
PCC
5CC

SCC
SCC

SCC
SCC

SCC
SCC

SCC
SCC

SCC
3CC
CC

3CC
5CC
3CC

SCH
SCrC

Modul -"Modul-\Modul-
name nummer!status

PIXINC
FPIXSUB
FIXEXC
FIXKAT
FIXKAT
PIXKAT
FIXKAT
FIXKAT
FIXKAT
PIXKAT
FIXKAT
FIXKAT
PFIXKAT
PIXKAT
FIXKAT
FTXKAT
FIX:

3 0
4 0

? 0
?

}

X
5

&gt;
n

x

4Ö
11

12

13
14
15



FIXDAT
FTXDAT

KRETURN
NSTOU

Zum

Dr“

ms

BLOCK CATALOG
ADDRESS CATALOG

6 2
7 ©

: 0

Ö

Amy en 77T gehören ca, *') FORTAN -Unterprogramme
7”) Lochkanten, | OA 9fer &gt;icherbederf be-

a3i8n

LE

ElemeY

Der Bent

ren, wi.

im PIXT

folgt 0ir

trör

Wit

“ &amp;nmarke2)

"U DEAD

“lock NRFIX.

’oß vereinba-

indet sich

ELE, 60 er-

""arkoe marke“

Über marke2

ar Fehler auf-

78} von

r Kenn-

2 1473 =

Die ‘

SAFE-Saiw

zeichnung
176) zleich
In jedem P!""

89 FPIXDAT-EIm
nie über die £

Damit ist f-

von 168 Byt
DAT-Element ni np

4-Byte-Worte”
der Tabel;ı ;

ge in c4»
Speise’

m,

 Fr

FI

38 Sa

"

u = vollständi

- 4 Element wird

„7 ı ninava Jortgesetzt.

JAT-Element maximal die Länge
‘nt, Außerdem hat jedes FIX-

zanzzehliges Vielfaches eines
1m Länge beträgt 4 Byte, In

- Elemente kai gegebener Län-

» ul werbieiberide freie

ar die Nies ınz?z verloren.

1..94 | Do aDlyın

(&amp; 114 |10) 817]61 51 4}Pa 7



Ein FIXDAT-Element ist i,a, die Zusammenfassung verschiedener

Größen, z.B. alpnanumeische, REAL*4-, REALK8-, INTEGERK2-
und INTEGERK4-Großen, Die spezielle Struktur der Elemente

eines FIXDAT-Biockea legt der Bearbeiter fest, dem FIXDAT-

System wird nur dıe Länge der Elemente und das FORMAT mitge-
teilt.

Um die Elemente des FIXDAT-Systems vor irrtümlichen Verände-
rungen zu sichern, ist es nur den Datenbank-Verantwortlichen
erlaubt, mit den STK INCLUDE, SUBSTITUTE und EXCLUDE zu ar-

beiten, Die Verwendung dieser STK durch andere Nutzer von

SAFE wird vor FIXDAT-System Zurückgewiesen,

Ein Teil der im FIXDAT-System enthaltenen Informationen sind

vertraulich, z.B, alle Eintragungen, die die NAME -Kartven be-
treIfen, Diese Intormationen Sinc ebenralls nur den Datenbank-

Veranıw.rtlichen Zugänglich (z.B, beim Katalcgisieren)., Damit
iSt die Fälschung von ÖAMB-Karien, die erst die Arbeit mit

SAP exacglichen, praktisch ausgeschldassen., In,olge der Er
Ben Variabilität den FIXDAT-OyaLems ist ea weiterhin den Dia-

tenbank-Verantwortlichen leicht möglich, den Tex: der Nabe.
Karıen zu verändern ung damit den Zugang zu SAFE duren Unbe-

Fugie zu verhindern. Die Datenbank-Verantwortlichen konnen
weitere Bearbeiter zu Datenbank-Verantwortlichen ernennen 80-

wie sich selbst als auch allen anderen Datenbank-Veranıwort-

lichen diesen Rang aberkennen, Es ist Sorge zu Lragen, dar
mindestens ein Datenbank-Verantwortlicher deiiniert isıl).

— Steuerkartr T

Es sind die im Abschni 24,3 beschriebenen PCO's wirksam
die CODF.Kurten und die FORMAT-Karte,

Die FORM-T-Kart&gt; muß angegeben werden, ralls Elemente einge-

tragen 7” oder ersetzt (SUBSTITUTE) werden, Die FORMAT-

Karte mir u dazugehörigen Spezisikationskarte muß späte-

Stens vor der ersten zu interpretierenden Elementkarte lie-

gen. Über die FORMAT-Karte wird dem FIXDAT-Sys:em die Struk-

tur eines FIXDAT-Elements mitgeteilt, die vom Bearbeiter

festgelegt wurde.

ragen von FIXDAT-E lementen

D

bewir‘

mehrere |

ı oder mehrere FIXDAT-Elemente in einen oder

“Blöcke eingetragen werden, Jedes SAFE-GClied
4

hat folgenden Aurbau:

) If anything can E° wrong, it will, Murphy



-

“FIXDAT INCLUDE

} . INCLUDE-Block

In. 7NCLUDE-Block
Die Menge der INCLUDE-Blöcke wird abgeschlossen durch eine ak-

tive SIK. Folgt wegen eines Fehlers auf einen INCLUDE-Block

nicht ein weiterer INCLUDE-Block oder eine aktive STK, SO wer-

den die Informationen aller folgenden uK übergangen, bis ein

INCLUDE-Block beginnt oder eine aktive STK erkannt wird.

Jeder TNCWHIDE-Block hat folgenden Aufbaus:

TNCIMRP.Informationskarte

Svezifikationskarte

uleme ntkärten

Die

LK=:

Inhe

An lagt:

ag

„A

In die 1X-Sp: +ht bündig als ganze Zahl die Num-

mer des FIXDAT- £nc.. nzutragen, in den die auf den Element-

karten folgenden FIXDAT-Elemente eingetragen werden sollen.

In den Spalten 5-8 wird die Anzahl der FIXDAT-Elemente, die

eingetragen werden sollen, als ganze Zahl rechtsbündig eing?-

tragen
Mit der INCLUDE-Anweisung werden also zu den evtl. im FIXDAT-

Block schon vorhandenen Elementenweitere Elemente hinzugefügt.

In den Spalten 9-12 wird die Anzahl der 4-Byte-Worte, die ein

FIXDAT-Element bilden- »-nr. Zahl rechtsbündig eingetragen.

Diese Angabe ist nur no wu.” wenn sich noch kein FIXDAT-Ele-

ment zu der betrei.undei „JAT-Nummer im FIXDAT-Block befin-

deb, Sind bereits derartıre FIXDAT-Elemente vorhanden, so wird

der Inhalt der Spalten ignoriert. Damit ist gewährleistet

daß die Länge der FIXDAT-Elemente nicht nachträglich verändert



I6

“” kann, Sollte der Fall eintreten, daß nachträglich die

ng und damit die Struktur der FIXDAT-Elemente verändert wer-

den 8°77. 80 muß mit dar®STK FIXDAT EXCLUDE zuerst der gesamte

PIXD’” "” “- löscht werden und danach mit FIXDAT INCLUDE voll-

84! sufzebaut —- Anm

von PITDAT-Elewenten

bewi“. "ara PIXDAT-Elemente aus einem oder

mehreren *--" die sich bereits im FIXDAT-System be-

finden, ersetz ‚äiberachrieben) werden,

Jedes SAFE-Glied hat folgenden Aufbau:

XPIXDAT SUBSTITUTE

ha. SUBSTITUTE-Block

}2. SUBSTITUTE-Block

Die Menge der SUBSTITUTE-Blöcke wird durch eine aktive STK ab-

geschlossen. Folgt wegen eines Fehlers auf einen SUBSTITUTE-

Block nicht ein weiterer SUBSTITUTE-Block oder eine aktive STK,

80 werden die Informationen aller folgenden LK übergengen, bis

ein SUBSTITUTE-Block beginnt oder eine aktive STK erkannt wird,

Jeder EUBSTITUTE-Block hat folgenden Aufbaus

SUBSTITUTE-Informationskarte
DORMAT

Forma Zıkationskarte

Klug

Die SU!

LK=Sn

Inhaı.

“gelegt:

In die LK-Sp: ion ‚- ist rechtsbün. 7

mer des FIXDAT-Blockes einzutragen, in dem die auf den Element-

karten folgenden Informationen für die FIXDAT-Elemente ersetzt

Zahi die Num«.



werden sollen.

In Spalte 5-3 wird die Anzahl der FIXDAT-Elemente 818 ganze

Zahl rechtsbündier ---"geben, die ersetzt werden sollen.

In Spalte © Fi ıLı ganze Zahl rechtsbündis 24ie Nummer des

FIXDAT-Element- ırntragen, bei dem dir Front enng beginnt. Ea

ist bedeutung“ los. ob durch die ersetne-?- mıT.-Elemente die

Gesamtzahl der Elemen* ©); 7 "te ££onden “m 3lockes vergrö-

ßert wird oder ”  gow"hilstsein,daß unter

der in Spalt“ -lement-Nummer bereits ein FiX-

DAT-F1rye"

„nahen 7) ha U 1,

ni

bewiz ‚30% mehrere "IXDAT-Elemente, die sich in einem

oder m) %löcken ‘finden, gestrichen werden.

Streichen ©” -» mehrere‘‘* Elemente bedeutet, daß alle

nachfolgenden ‚ment in dem . "*anden FIXDAT-Block um eine

(oder mehrer“‘ Poriticn ” -242 vorn gerückt werden. Dabei wird

die Element-Numm-“* €*as:‘ 77XDAT-Elemente entsprechend vermin-

Dart. GleichzeiB.7 M6) Gesamtzahl der vorhandenen Elemente

vermindert. Wird die Element-Nummer als Schlüssel für das Ele-

nent verwendet (z.B. bei den Ionennamen in den Datenblöcken),

so ist größte Vorsicht beim St” Sohn =-1%77 zu lassen. Entste-

hen beim Streichen leere SAFE- (bzr “ )Sätze, 80 gehen

diese für das Datenbanksystem .l8 mö„lichor Speicherplatz ver-

loren.
Jedes SAFE-Glied hat folgenden Aufbau

KFIXDAT EXCLUDE

1. EXCLUDE-Informationskarte

Yon EXCLUDE-InfOormavı.0NSKalı.

Die Menge der EXCLUDE-IMzurMa- .ı

STK abgeschlossen. Folgt au“ t....

weitere EXCLUDE-Informationskartve

‚*_n ı\ durch eine aktive

.?ormationskarte nicht eine

a2w. eine aktive STK, so wird



diese LK ignoriert,

Die RYCT im

LK-Spal‘

Inhalt

266 Z7MEak

S
gelt8’Y

Chen _

In die LK-Spalten 1-4 ist rechtsbündig als ganze Zahl die Num-

mer des FIXPT-Blockes einzutragen, aus dessen Elementmenge ein

oder mehrere Elemente gestrichen werden Sollen. In der LK-Spal-

te 53 bzw. 9-12 ist die Element -Nummer angegeben, von der an

bzw. bis zu der (immer einschließlich!) gestrichen werden 3011,

Neeginn und Nende sind entweder ganze Zahlen, die rechtsbündig
8ingetragen wurden oder wohldefinierte Symbole,

Folgende Möglich!:; user “ür_das Streichen gibt es:
a) das Element mit der FIXDAT-Element-Nummer n 8011 gestrichen

werden:

Neeginn i NEnde = n oder Nende = OÖ oder Yende = Leerz.

b) die k Elemente mit den FIXDAT-Element-Nummern A, D+1, vo...

n+k-1 sollen gestrichen werden:

Npeginn 5 &gt; Menge = +k-1

3) der gesamte FIXDAT-Block 8011

Naeginn 5uALL, Nende Sun

Diese Anweisung bedeutet, daß alle Informationen für den

entsprechenden FTXDAT-Block gelöscht werden, Wird dagegen

mit der Variant: ) mit Nasginn = 1, mit NeEnde = Anzahl der

Elemente gestrichen, so bleiben die Elementlänge (4-Byte-

Worte/Elcmen‘; und die Adresse des ersten FIXDAT-Satzes er-

halten Qleiche 2. falls bei der Anwendung der Variante

lamea* ”estrichen wird,

Die SOCC

(ataloge der “lemente

"LOG

bewirk‘ 3 der FIXDAT-Element-Standardkatalog ausgedruckt

wird. In diesem Teil werden alle FPIXDAT-Blöcke ausgegeben, deren

Inhalt für alle Bearbeiter von Interesse ist, Neben den Über.
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schriften wird für jeden FIXDAT-Block angegeben, wieviele Ele-

mente bisher im FIXDAT-System enthalten sind (ANZ.D.ELEM.) und

wieviele 4-Byte-Worte zu einem Element gehören (WORTE/ELEM.).

Die SCC

ACER

_ amanlaßi 7%&gt; Ausgabe der Seite i des Stan-

darge’ x AD" 7 DAT -Blöcke zusßammenge-

faßt a +3 auch bei Verwendung

der STE 777} VO \£formationen (PAGE 13)

nur den BB Woman 1.” »ben.

Lochkart-" "21 "wischen den .. “"r)AT CATALOG bzw. FIX-

DAT Comer „- &gt;51lgenden &amp;; 7 STK befinden, werden

Y

Wa

DAL:
RIXDAT-
Nummer

rt der Messung

(ösun--mittel

Ionen 7” 2

Wert: +

relative Molmasse

Ionenradius
individuelle Grenzleusf higzaiten
Tonennam®

Maß
Fo ii cz - I em

*a3mMMS

‘' ”anmms

8

10

1.
16
17 N
18

A997
20

24
22

a3

5
6

7
3

‚882 izahnl

Die SCC

zw LADAT „BLOCK CATALOG
bewirkt, daß die Elemente eines oder mehrerer PIXDAT-Blöcke



ausgedruckt werden. Jedey SAFE-Glied hat folgenden Aufbaus

LPIXDAT BLOCK CATALOG

BLOCK-Informationskarte

Die

STK ah

weite:

diese

Mit dr

BAtwe

Die

LK-Sr

Inh ©

In di

mer

px

Onskarten wird durch eine aktive

‘” ne Informationskarte nicht eine

bzw. eine aktive STK, 80 wird"nskarte

A ni

” CAT' 936G kann
ur ein Datenbank-Ver-

ıdermaßen festgelegt:

racht:

zinzut *-o@s

ündig alı ganze Zahl die Num-

von dem ein Element-Katalog

° 77DAM Blöcke
r

be

c

DAT-Sätze aus
druckt werden.

MS

anı

Iız

TALOG k5--
7 Datenbank-Ver-

wieviele Ele-

wieviele
4- tele Elemen-

&amp;t "nd aus wie-

Var "”7..D.

SAET Säc”. in der

Dat Karte. ua nn —w4 v—. . den STK FIXDAT

ADDRESS CATALUG und einer folgenden aktiven STK befinden, war.
den ignoriert

' Numr



A

‚3 Datenblock-Verarbeitun“

 + "bschnitt v*— lie Struktur und primäre Verarbeitung

abläcken im vstem beschrieben. In der Abb, 4.1

8in + wesentlichen Vorarbeitungsschritte angegeben. in ainern

Datm - gind all“ !&gt;Sergebnisse eines Autors mit den daZzu-

geh“.7-7 Tnformaticnen wie Meßtemperrtur- hösungsmittel, Salz

usw. zusammen 7:R* Als IdentTUchem55m”xstenblocksdient

die BB Die Datenblöcke 7 — ‘r über NUM ange-

sprochen‘ . Grundprinzip vo

In den folg?nr . oachnitten wird die prim: =&gt; Verarbeitung von

Datenblöcken ii 68mm Pe 6751 lieser rim x Verarbeitung

besteht darin. 1. SU 7a -tandardisierte Form aufzubauen,

die unmitt-”‘ *rarbeitung (z.B. als Ver-

gleichs? 7 -trolytiheorien im Tellpro-

Sram

a

Jed:
Auf A

1blockverarbeitung hat foigenden

 a

‘uL Es

“TOP

 x

Es

Ci

OV*

INS
QVERL

INSET RS

IVERLA

INSERT
OVERLA X

INSERT Nun. an

QOVERLAY

INSERT

OVERLAY
INSERP"

OVERL: .

INSPFT

OVERL

INSERT IC

3

ig nutzereigenet

CHANG ?

HE DTUZKAaALME

vr ‚NASTK

10TE

„BEL

‚NAM

BEShit...

„AE „,NAMEOE ‚NAME ‚NAMEO2,

a

TY TEere is alwavs an easier way to do it. Murphy



x:

veratu: in”chen

Sammlung © &gt; -eBdaten

Ablochen der Meßdaten als Datenblöcke auf Lochkarten

LISTEN u

X INTERPR--
»AC

ıST

3. ar
karten I

x1naidaten.
‚anden?

3

in’

blöc:
DArL \ INPUT

&gt;

1 \ Tr

inzal.-

nein

Anderungen im Daten-
block
HÄNGE

‚ucCKkKen

)cke zu streichen.

Cor zu stanzen”

2ein

Streiche.
DESTRO*Y

Drucken
PRINT X “RTET

Stan”:
PUNCE 1; MPARE

Kataloge
CATALOG

‚staloge zu

in

ünde
ZurOp AlnGarn

SAFE = Svstem

Abb. 4,7%: Bearbeitungsschritte bei der primären Datenblock-
verarbeitung



DVERLAY
INSERT

JVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

DVERLAY
INSERT

OVERLAY

INSERT
OVERLAY

INSERT
OVERL‘'

TNSE:

A

POBANK
A

NORMAL

A

KARTEI

A

DKETA

A

DTPRNT

A

DTREAD

A

DTPNCH
A

DESTRY

A

COMPAR

HANGE

ICx_
x=1 42,3,4,5,6,7,8,9,A,2

 vv

7l1e

Die Struktur der SAFE-Files wurde in 2.3 angegeben. Die Struk-
tur de» SAPE-Glieder antaprechend der zu 1lösenden Aufgabe wird

in den Ann Abse! +* + behandelt.

Das S}P7 ae ppm ‚.. besteht aus 90 FORTRAN-Unterpro-

gramme”, uüterprogramme spezifisch für EINEIN
sind. Mi slegerungsstruktur benötigt EINEIN etwa 98 k Byte

Hauptspeichrrplatz.
In der Tabelle 4.1 sind alle STK ‚des EINEIN-Teilprogramms Zu-

sammengefaßt.
Jeder Datenblock besteht aus einem Kopfblock und einem Meßda-

tenblock (s. Abb, 4.2), deren Struktur Im folgenden beschrie-
ben wird 241» Ablochvorschrift ist der Abb. 4.3 zu entnehmen.

"+ TAanuifikator des Datenblocks.

"ANA

‚m Meßdatenblock, INTEGER*X4-

x &gt; je Meßdatensatz. INTEGER*4-Größe
A PNC _AENCF * 1900)

; des: 5 © A,ubten alphanumerischen Schlüs-

pind dem FI. u Kitalog zu entnehmen.

 4 dem Schlüssclwort für "Art der Messung" gehörige FIX-

mentnummer.
LS MIIZEL: Lösungsmittel. Die erlaubten alphanumerischen
Sanlüaselworte sind dem FIXDAT-Katalog zu entnehmen.



Xu

“u dem Schlüsselwort für "Lösungsmittel" gehörige FIXDAT-
-NUMMEer-

©} fchnun-
ör eelösten Ionen in der Porn:

Ionenhezeichner Iyx haben den

&gt;hemisches Ionensymbol

9; Wertigkeit

 Rn

E

a

D- ug abe der 4-rfallazahl ftöchiometrisch rich-

tigen Schreibung der Pormeı an 4% m Eingabeprogramm ig-
norisrt, kann entfallen und erschein )e.. späterer Ausgabe
(z.B. Druck dem Datenblockes) nicht, vie in chemischer Darstel-
lung f=- ‘ 5ena Wertigkeit kann samt einschließender Klammern

eben?r ” "onmn das Ion allein durch sein chemisches

Symbe m eindeuiirs bestimnt ist, Gibt es
lager © 530 Elements (z.B. Fe 2

P 7 72ben werden.

’mischungen mit bis

Wa
&gt;

478 FIXDAT-Ele-

."”"4-Größe. Kon-

+
P

PT
+

”

‘ 'AOKtr. s\tätszahl de-” t7an Lösungsmittels bei
"ur T, Angabe von DK auf ” kann entfallen und

m” dem Modul DKETA errechnet wı en, REAL%X4-Größe,
ität des reinen Lösungsmitt:1s bei der Temperatur T

Angabe von ETA auf der IK kann entfallen und in SAFE
“Aul DKETA errechnet werden, REALKA-CTöße.

‘hl für die Überschrift der 1. Spalte de- Meßdaten-
"RGER4-Größe, Diese Kennzahlen Wr ‚mn

*) eingespeichert und stellen . “DAT -Element-
ıtsprechenden Spalten-Überge“- ‘» dar {s, PIX-
Tst ein k, =" go haptek“ vechrirt aus

" LAENGE*! 404 + hen Meßdaten-

‘ einer Ub-- “en,

&gt;emtkon: “ßBdatenblock.
arm

‚Bdatenbloeck.
Nil

BC

 fe Sesamten Meß-
“wöße,

1aten stammen.
I ann X

7 „CO ya

"LSG-MITTE: SALZ" sind nicht
\ An beliebiger . &gt;Xingefügt werden,

6°n haben Leerzeichen | Bedeutung von B,
„aNe» Dezimalexponen“. nangabe Zu beachten ist.

AGrößnn sind rTrechtasbiündie 1n die entsprechendename

*“

"u



Tabelle4,1: Die St‘
Lochkartenspalte }

“ESSEN
=-BESW

-R30 „x

„FORM |

-IGNORE_NMESS___
-NOT IGNORE NMESS

RETURN
INTERPRET
INTERPRET AND LIST

TO BANK
TO BANK \’NCONDITIONAL

NOT TO BANK

READ

READ IN

NOT_READ
DK AND ETA
NOT DK AND ETA

NORMALIZE
NOT NORMALIZE

CHANGE

JHANGE

CHANGE
CHANGE

CHANGE

CHANGE
CHANGE
CHANGE

CHANGE_
NOT CHA.

PRINT

PRINT KOP.

NOT PRI“

KARTEI
NOT KAL

PUNCH
PUNCH KOPF
PUNCH MESS

NOT PUNG!"
JOMPARE

*xSTOP

RETURN
KINTERPRET

XCOMPARE
KDATA BLOCK INPUT

XBEGIN PROCEDURE

on

+ A-- EINEIN-Teilvroggramnmes

Beschr.

siehe

Abschnitt

STK Modul

name

Modul-

nummer

Modul-
status

+

„us

PCC
PCC

PCC

PCC
„CC

MCC

MCC

MCC

CC
SC

MCC

MCC

MCC

MCC
CC \

MCC
MCC

MCC

CC
CC

MCC

MCC

MC

4CC
CC

MCC

MCC

MCC

4cC
MCC

MCC

MC

MCC

MCC

CC

MCC

MCC

MCC

AC
C
t*

2-5
F,4

4

DATALK

DATALK

TOBANK
TOBANK

TOBANK

DTREAD

DTREAD

_DTREAP
DKETA

DKETA
NORMAL

NORMAL

CHANGE

CHANG1

CHANG2

CHANG3
CHANG4

CHANC®
CHANG6

SHANG7
CHANG8

CHANG9

CHANG:
SHANGE

DTPRNT

DTPRNT
DTPRNT

KARTEI

KARTEI
DTPNCH

DTPNCH

DTPNCH
Ka

3
[

U

1

2
=

5
4.5

0,5

0

9

4.5.4
4.6.2
4.6.2
AE |

7

-ö ,
0

6:
©

2
I

 Do
“

o

16
‘6

10
‘1

5

5

Ö
°
1

a

2.4
4.3

2
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Datenblock

Identifikator: NUM

Kopfblock

NUM, NMESS, LAENGE, MSNG, LSG, I0N(1...6), IWERT(1...6),

T, DK, ETA, KZHEAD(1...10), CMIN, CMAX, RELERR, QUELLE

(1...19)

Meßdatenblock

1.Meß-

datensatz

NMESS .MeßB -
datensatz

m.Meß-

datensatz

NMESS5,1

Ca

“ALLACNGE

ÄNMESS, LAENGE

2. LAFNGE

LAENGE. Spalte

mit m --

und Nalbaw

Stsnuuü

4

MGE

CP

‘Sdatensatz-Struktur
Du

Ton i0 Mol/l

„Ion in Mol/1l (n= Anzahl der v-rschiedenen Ionen)

vemmenteller Meßwert

v''1cuell) relativer Fehler des xD, Meßwerteas

‚0igET vom Bearbeiter feastrgelerter Inhalt

ia Cr Struktur eines Datenblockes in SAFE.
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mMeßdatenblock

Der Meßdatenblock besteht aus NMF“T nn zu je LAENGE

MeBwerten. Diese, sind in der #n =M, 1 }%
LAENGE und m - AOB/LAENGET VETrÖß. %cw &gt; Zrul) abgespei-

chert (s., * die meyimal 1% smeu"* hat (NMESSx
LAENGE 1 ‚nen gomit me7im ‚9% Meßwerte in einem

Datenblock ex. . werde: Hierbei isr ij eine REALM4-Größe,

Die Standardablochform fü‘ WARNGE = 5 ist in Abb, 4.3 angege-
ben. Die IK-Spalten ! bis 5 sınd grundsätzlich für NUM reser-
viert. Mit Hilfe der /]C-FORMAT kann die Aufteilung der LK-
Spalten 6 bis 8% und die dazugehörigen Formatspezifikationen

verändert werden. Es sind jedoch nur die Spezifikationen
EJIJXI/ erklärt. Die innerhalb von EINEIN verwirklichten Bear-

beitungs- und Ausgabemodule interpretieren allerdings A
grundsätzlich als REALX4-C r&amp;R. 13

And

‚1gende Bedeutung von Az

LONCL

165 Kennzeat

‚2 bzr

Exnexvimen

Spalt

ois3 Ass beliebi%z

 2) -r Meßwert

4

z ca/ ED, in Mo1/1
3a

Mözlichkeiten geschieht mit k4

Zur Konzentrationsangabe in

Gesseuert durch die CCC DATA—BLOCK_INPUTwerden solcherart
abgelochte Datenblöcke ohne weiteren Örganisationsaufwand in
die standardisierte Meßdatenblock-Struktur in SAFE umgewandelt.

Wird von der hier angegebenen Meßdatenblockstruktur abgewichen,
30 muß sich der Nutzer selbst eine entsprechende aktive STK her-
stellan. aie die Umrechnun- rm imn

Als Re
block .

daten?

A W

ae

7Aaben
ah

my Datoanblocke varbeitung sind im Kopf-
Manden ie in den LAENGE-Spalten des Meß-

sind in der Abb. 4.2 angegeben.

D:

3 be--irieben. Im Teilvrorrammn

w1ZLuNg NUr aäU. urg

CODE FOR!

—--4utionen haben eine interpretieren-

{eßdatenlochkarten jeweils ab Spalte 6
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bis 8%. Werden durch die Sp

in (A, belegt, so erfolg“

Datenblockes, Werden drge*

sich in den restlichen Pvt-

Yeiterhin sind die PC©

definiert. Gilt -NOT XC

Modul eine Nichtür- “7

Anzahl der au®

blockfehler und

tenblockes in ©"

Beim ersten Auf” -ın EINEIN setzt das System selbständig den

passiven Standi“zutond:
-ESER JODE

„FORM.

5E2%L

„NOT IGNORE NMESS

Da aıßerdem standardmäßig LAENGE = 5 gilt, 1st EINEIN ohne zu-

sätzliche PC“ ‘"  °*' V-rarbeitung von MeSdatenblöcken gemäß

Abb, 4.3 vor‘

"onen meh» “KLAENGE Byte

?--- Ahruch der Eingabe dieses

7 *-1aA7+_ g0 befinden

4-3 Die XENT

In vielen SAFE-NoAulr. 6}

ser LK unbestimm‘

de Modul beendet dire

äaie ansonsten wirkurgslre‘

dieser STIK wird elso d-°r Zustanu CT

beiten ist, nieht

is3t die Anzahl die-

'"&gt;r7 Jeder LK-lesen-

‚Artive STK oder

antrifft. Mit

Guulurulge, die abzuar-

4.

Daten‘

‚ochkarten

51 “CC

IST

In LTST

in 1&gt;sen, Dabei sind Kopf- und Meßdaten-

blöck“ _ ‚rnnte Größen, die unabhängig voneinan-

der eingeleren und vcrarbeitet werden, Meßdatenblöcke werden ‘

allerdings nur verarbeitet, wenn der Kopfblock zur entsprechen-

äen Blocknummer bereits in SAFE vorhanden ist; Entweder müssen

un?



P

die Kopfblock-Lochkarten unmittelbar vor den Meßdatenblock-

Lochkarten liegen oder der Kopfblock wurde schon früher in die

5APE-Dateien eingetragen. Aus dem folgenden Schema ist die un-

terschiedliche Wirkung der STK zu entnehmen:

vaten

INTZRPRET:
nur Fehl.

me ldunge

Hauptspeicher

187

TINTZRPRüT AND LIST:

uK-Bilder mit Kommentar

evtl, Fehlermeldungen

f

Neon Beendigung der Arbeit 6 WTSRPRET-Moduls befindet sich
im H3 ein Datenblock in der deschriebenen Form. Wurden

beim Intorpretieren Fehler entdecki. soawird eine weitere Bear-
beitung des Datenblocks in folgende‘ Moduln je nach Schwere
des Fehlers teilweise oder vollstänc.%unterbunden.
Auf den INTERPRET-Modul wirken alle i14” angegebenen PCC in
der dort beschriebenen Weise ein.

Der INTERPRET-Modul betrachtet alle aufeinander folgenden LK,
üie die gleiche Blocknummer NUM haben, als zu einem Datenblock

Sihurig, Das Znde dieser Folge ist erreicht, wenn eine LK mit
26T neuen 3locknummer oder eine aktive STK oder die END

3 GAETT-Karte auftritt. Dabei wirken die Pormatspezifikationen
7, I, X, / auf die LK-Spalten 6 - 3ß der Meßdatenblocklochkar-
tea. Die LK-Spalten 1 - 5 werden grundsätzlich als Blocknummer

interpretiert, Die Formatspezifikationen A, D, J sind nicht
”.rwendbar und wirken wie X, Somit können in die Meß%datenele-

5H0e also nur REAL*4- und INTEGER*4-Größen eingespeichert wer-
IC,

a

4.5 Schreiben. Lesen und Lösche
+ in SAFE

Ha ntspeicher

{nn}

SAFE

Dateien

"NSONDITIONAL

„in Datenblock

+ SAFE-Dateien

Ri mr. ba TOM

fc

* &amp;rLDZ

bewirk" daß vom TOBANK-Modul kein

„erNOoMmMeEnN wir.1

Wirt 2U

N 7
MCS fü BANK verwendet und ist unter der Blocknum-

der Datenblock im HS hat, in SAFE schon ein Datenblock
rat ein Kopfblock) eingetragen, so wird der Schreibver-

„elehnt. Mit der MIC TO BANK UNCONDITIONAL wird in

"een Pall die Schreibtätigkeit erzwungen, d.h. der ursprüng-
ı%;he Datenblock wird überschrieben. Bei beiden Varianten von



Schreib-MCC wird der Schreibversuch abgelehnt, wenn dem Bearbei-
ter (codiert in der Schlüsselzahl s. 2.3) nicht erlaubt ist, Da-
tenblöcke zu der vorliegenden "MESSUNG" in SAFE einzutragen

(partieller Schreibschutz).
Die PCC haben keinen Einfluß auf den TOBANK-Modul,

Die MCC READ

Datenblöcke aus

2F27 IN veranlassen, daß ein oder mehrere

den SAFE-Dateien in den HS gelesen werden.

RSADIN

NUM aus Kopfblock

Hauptspeicher
SAFE

Dateien{HS}

AKAD NUM | NUMMAX

Die MCC NOT _READ

wird.

bewirkt, daß der READ-Modul übergangen

Der READ-Modul, erhält die Information, welcher Datenblock ein-
zulLen 7.5 63ma-ı Blocknummer-Lochkarte (READ):

A

“rzeichen

hür "122

oder aus dem Kopfblock (READ IN). Wird eine aktive STK oder die

STK END SEGMENT angetroffen, so wird der READ-Modul übergan-

gen. Befindet sich unter NUM kein Datenblock in SAFE, so wird
der Datenblock im HS z7zleich @ gesetzt. Ist nur ein Kopfblock

Ges pea harte 30 wird ier Meßdatenblock im HS gleich ß gesetzt.
ie PCC haben keinen Einfluß auf den READ-Modul,

MATT

vat

SE

I

Datei.

“ATenblock NUM
mel. he4 Abarbeiten der Prozedur, wobei die Daten-

51m’. NUM...NUMMAXeingelesenwerden
7inlesen Datenblock NUM

Die SCC :xDESTROYX bewirkt,

daß eine Reihe von Datenblöcken

in SAFE gelöscht wird.

aktive STK cder

7411) SU CMESNT

Der DE3ZIROY-Modul erhält die Information, welche Datenblöcke
gelöscht werden sollen, von einer Folge von Blocknummer-Loch-
karten, die von einer aktiven SIK oder durch *END SEGMENT abge-
achlossen ist. Fir 2ie Tätigkeit von DESTROY ist es belanglos,



ob aich unter NM ein Datenblock in SAFE befindet oder nicht.

Die PCC haber keinen Einfluß auf den DESTROY-Modul,
Mit da + SCC FYESTROY kann nur ein Datenbank-Verantwortlicher
Arhei cr "7 Vote-u— mn \hgemiesen.

a

Die 1

block, der gie!

8er Moduln iat

HS,

Befindet sich ’ +

. Pants

auptspeicher

nen Moduln bearbeiten einen Daten-

ndet. Das Ergebnis der Tätigkeit die-

llgemeinen veränderter) Datenblock im

” Patenblock im HS, so stellen die Moduln

'*hnung

Lör:

Dat.

Pol

wird veranlaßt, daß die relative

‘ und die Zähigkeit ETA(@g) [Poise] des

 dor Temperatur T berechnet und in den

=en wir

Ayrmeln bzw. Einzeldaten werden verwendet (t m

+ 0.4042928# + 9.431574E - 4#t2 _ 1.283895E-6wt]3

A) 71617788 exp(-2.068505 Were )

/m_. m2x/400
&gt;

werhano:
Ethanol

A-Propanol
Acetonitrii
Propylen-
carbonat

Tetrahydro-
turan

905 5

}
3

‚ 'Lit

„veh4ı 3
‚9.984 3
9E2 3
3,25E4 3

‚7E5 3

0 2



%

föaungeml.tEeLme hyısulfoxide

Hexamethylphospho-
triamide

L-Propanol
Butanol

Pentanol
i-Pentanol
Hexanol .”

Heptanol
Octanol

Decanol
Aceton

Benzen

Dimethylacetamide
Dimethylformamide
Benzonitrile

Methylethylketon:
Acetonphenone
Ethylendiamine
Pyridine
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DK und ETA unv

Die MCC NCT

gangen wird.

Die PCC haben keinen Einfluß auf den DKETA-Modul.

Lösungsmittel und Temperaturen

Jatenblock vorhandenen Werte für

bewirkt, daß der DKETA-Modul über-



4.6,2 Normalisieren

Der mit der MCC

Tätigkeiten aus:

' Die Ionen ION (1-n) werden nach fallender Wertigkeit (Kation

‚Anion) und innerhalh gleicher Wertigkeit nach steigender
FPIXDAT-Elementnummer : "onen (s. FIXDAT-Katalog) sortiert.
Die ersten n Spalten u: eßdatenblockes ‚A,.) und die dazu-

gehörigen Datenspalten” "schriften K7Z"7 ı *)werden gleich-
artig umsortiert.
Die NMESS Meßdatensä’

zentratiombezüglich
tiert.

Voraussetzung für die erfolgreiche Arbeit des NORMALIZE-Moduls
ist, daß der Datenblock im HS die in ?.1 angegebene standardi-
sierte Meßdatenblockstruktur hat.

Die MCC NOT NORMALIZE bewirkt, daß der NORMALIZE-Modul über-

gangen wird

Die PCC haben
‘inen Einfluß auf den NORMALIZE-Modul,

4.

Aktiviert durch üi CHANGE verändert der CHANGE-Modul

Einzeldaten ı "uktur des Datenblockes im HS. Die Infor-

mationen übe: ziehenden Änderungen erhält CHANGE

durch die CC” ’en, deren Aufbau in der Abb. 4.4 ge-

geben ist. Di- #s SHANGE-Datenkarten, die einen Daten-

block verändern, wird durch eine aktive STK oder xEND SEG-

MENT abgeschlossen, Die CHANGE-Datenkarten haben folgende Wir-
kung: -

NUM; Die Blocknummer des Datenblocks im HS wird durch die in
Spalte 6-10 angegebene Blocknummer erset=+ Clnaichzeitig wird
ein sich in SAFE befindlicher Datenbloe' mit der alten Blocknum-
mer gelöscht. Mit der CHANGE-Datenkarte für NUM kann nur ein Da-

tenbankverantwortlicher arbeiten,
NMES: Der Wert für die Anzahl der Meßdatensätze NMESS wird durch

den in Spalte 7-11) befindlichen 7raqet*st, Ist NMESS(neu)«&lt; NMESS
(alt), so gehen dir restlichen "-Pa-tensätze verloren. Mit die-

ser Version kann nur ein PD 404 ” mantwortlicher arbeiten,

Ist NMESS(nev&gt; MMESS( el Sneicherplatz zum Meßda-
tenblock hinzug. et deus: nbestimmt ist, Es muß gel-
ten NMESS(neu) LAENG”

WAR: Der Wert für die An’. ie Meßdatensatz
Spalten) wird durch den in De ”C)ichen ersetzt.

Ist LAENGE(neu) &lt; LAENGE(al: )\. -, 72 u _nhalt der restlichen

Spalten in (A,,) verloren. Mit dieser Version kann nur ein Daten

bank-Verantwohilicher arbeiten, Ist LAENGE(neu) &gt; LAENGE(alt),
80 ist der Inhalt der hinzugefügten Spalten im Meßdatenblock un-
bestimmt. Es muß gelten NNESS &gt;k LAENGE( nau) &amp; 1000.

Ana (U! NG}
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MSNG,LSG: Der Wert der FIXDAT-Elementnummer für "MESSUNG" bzw.
"LOBSUNGSMITTEL" wird durch den in Spalte 7-10 befindlichen er-

setzt.
ION: Die Werte der FIXDAT-Elementnummern für alle 6 Ionen von

SALZ" werden durch die in den Spalten 7-10 usw. befindlichen
ersetzt. Sind weniger als 6 Ionen zu codieren, 80 sind die ent-

sprechenden Werte beginnend mit dem linken Datenfeld einzutra-
gen. Die nicht benötigten Felder bis zum sechsten sind frei zu

lassen.

IWER: Die Werte der Wertigkeitsangaben in "IWERT" zu den ent-
sprechenden Ionen werden durch die in Spalte 7-10 usw. befind-
lichen ersetzt. Wie bei ION müssen 1: 5 Ionenwertigkeiten an-

gegeben werden.
KZHE: Die Werte der FIXDAT-Elementnumner für die ersten 10 Da-

tenspaltenüberschriften in "K7'” 0)" werden durch die in Spalte
8-10 usw. befindlichen orset-. 3 müssen alle Werte für KZHEAD

angegeben werdrn.
T', DK, ETA, 7 CMAA, RELF: Der Wert von "I", "DK", "ETA",
#CMIN", NCMAX" oaer "RELERR" w'-d roh den in Jalte 7-20 be-

findlichen ersetzt.

QUEL: Der alphanumerische Inhalt von "QUELLE" wird durch den in
Spalte 6-80 befindlichen ersetzt.

AL: Der Wert des Meßwertes A 3 in der i. Zeile und j. Spal-
e des Meßdatenblockes wird durch den in Spalte 15-28 befindli-

shen ersetzt. Hierbei muß gelten 0&lt; 1 dd NMESS und 0&lt; j

&lt; LAENGE.

Da der CHANCE-Modul keine inhaltlichen Teste der Änderungswer-

te vornimmt, sondern diese nur in den Datenblock einträgt, muß

der Nutzer für die Richtigkeit der Änderungswerte sorgen.

CHANGE_3 wird über den

OHANGE-Modul ein vom Nutzer zu schreibendes FORTRAN-Unterpro-

zramm aufgerufen, das als Lochkarten-Quelldeck im FORT-Step der
CGLRÖg1-Prozedur übersetzt wird. Die Kopfzeile dieser UP muß

lauten:

SUBROUTI MM" für CHANGE
SUBROUTIN;- für CHANGE
SUBROUTINE : HAN' für CHANGE 5

Der M-Ausgang ist zu .enuvzen, wenn in diesen UP ein irreparab-

ler Fehler auftrat, dor unbedingt zum STOP der Datenverarbei-

tung führen muß, In der "P ist die FORTRAN-Anweisung STOP unzu-

lässig. In den UP kann ° : Nutzer evtl, mit Hilfe weiterer Da-

toenkarten Veränderungen -% Datenblock im HS vornehmen,

Während durch di: . CH'NGE :-3 nutzereigene UP aufgerufen wer-

den, aktivieren di. .”% CHANGE 4 usw. CHANGE 9 CHANGE &amp;

über den CHANGE-Modul SAFE-eigene UP, die gewisse Datenblock-

manipulationen vornehmen, Gegenwärtig arbeiten nur die UP

CHANGE 4 und CHANGE 9. Alle anderen CHANGE-UP sind leere Routi-

nen,
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JEMGEA bewir-‘“ für binäre Elektrolyte, daß LAENGE(neu) =AENGE(alt)+1 rilt unddaß die n. Datenspalte (n=2,3,...,LAENGE
(alt)) in die n+1. Datenspalte umgespeichert wird. In die Da-
tenspalten 1 und 2 werden die Einzelionenkonzentrationen C‚ und

ec. des in ION(1) und ION(2) beschriebenen Ions eingetragen. In

der Tabelle sind Aie Umrechnungsformeln angegeben, die - gesteu-
ert durch KZHEADı * — verwendet werden.

or der Abe=}h-itune m 77 7775 ı danach

&lt;ZHEAD(1)

CC. = Y Car

a

Soeg)* ce. + 6

2
2, o_zC)I:= 30,7%

CC,

x

Ya °ges
“8

CHANGE_9 bewirkt für die Meßarten "osmotischer Koeffizient" und
"mittlerer Aktivitätskoeffizient" eine Umrechnung der experimen-
tellen Daten vom Leris-Randall-Syatem 7 )l-le Konzentration m,

osmotischer Koeffirient S(m), Aktiv 7° sienty(m) ins

McMillan-Mayer-Systrm (molare Konzen“-“ &gt; =, osmotischer

Koeffizient g(c), \-iivitätekc Pisi7ut » nach den Formeln:

C =

Iterative Lösung mit 6
relativer Genauigkeit 101

= ‚yc 5,0,

gl)= - ha . ka nn
4 Se + gvrC RT Bo

Sm)

InfO= Enyim+Enmde—aß. DCcRT x gcß

In der letzten Gleichung wurde für den osmotischen Koeffizienten

g näherun-mdi.7"1gesetzt. Yist die Zerfallszahl der Elek-
ro] vte Y Cuucr Vatenkarte sind folgende Größen anzugeben;

Sp“
"ank)

„u Wr, des * I
2A Nr. der Ions

(dm?.moi. ]
LCome? mol“ *)3/2]
S (lm? mal 1)5]

(rechtsbündig)
{rechtsbündig)
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65.

Kompressibilität des Lösungsmittels [dm3. 74]
Dichte des Lösungsmittels [Kq/dm&gt;]
Temperatur ([KI

n

Der experimentelle mittlere Aktivitätskoeffizient

Form %, Inx% bzw. 1 + 1g% bereitgestellt werden.
Eine Umrechnung erfolgt nicht, wenn
- der Elektrolyt aus mehr als 2 Ionensorten besteht

der Datenblock nicht die Meßart osmotischer Koeffizient oder
Aktivitätskoeffizient enthält

die Ionennummern bzw. die Temperatur des Datenblockes nicht

nit den entsprechenden Angaben in der Datenkarte übereinstim-
nen,

Nach Abarbeitung von CHANGE 9 entsteht folgende Datenspalten-
atruktur:

1. Spalte c t

2, Spalte g*"bzw, Inf,
3 Spaltem
4 Spalte$(m) bzw.y%ibzw. Iny% bzw.
55 Sorit)&amp;,,

NAT CHANGE bewirkt, daß der CHANGE-Modul übergangen
Die MC;

wird,

Die LK-Code-”77 wirken auf 2ie Interpretation der CHANGE-Daten-

Karten Alle anderen PIC sind WwWirKUNGS

5AFE

Im © „Niet sich ein D

PRINA 1 Ausgedruckt? win

tarblock gedruckt wird, verani-

Kopfblockes

Die MC NT PRINT

Wird.

- MIC

 DZ der gesamte Da-

den Druck nur des

‘ bewirkt, daß der PRINT -Magdul übergangen

Die MCC

befindlı:

Die MC’

Wirc

TAN
Ed a

veranlaßt, daß 4 Karteikarten über den im HS

"tenblock gedruckt werden,

‚RTEI. bewirkt, daß der KARTEI-MoQdul übergangen

Yan

Die MOC

HS befinasıe

Meßdatenb’

wird geme..:

LANGE €55 24 all

Die MCZ NC7_PUNCH

PUNCH MESS bewirkt, daß der im

oder nur der Kopfblock oder nur der

arten gestanzt wird. Der Meßdatenblock

” dazugehörigen Format-PCC Zestanzt, wobei

bewirkt, daß der BUNCH-Modul übergangen
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wird.

Die PCC haben auf die Tätigkeit der Moduln PRINT, KARTEI und

PUNCH keinen Einfluß, Diese Moduln werden übergangen oder nur

teilweise abgearbeitet, wenn sich kein Datenblock oder nur ein

Kopfblock im HS befinden,

Die MCC COMPARE bewirkt, daß ein im HS befindlicher Daten-

block oder Kopfblock mit dem Datenblock zur gleichen Blocknum-

mer in SAFE verglichen wird. Stimmen die Datenblöcke nicht über-

ein, so werden entsprechende Fehlermeldungen ausgegeben. Befin-

det sich zur Blocknummer des Datenblockes im HS kein Datenblock

in SAFE, so wird der COMPARE-Modu)l übergangen.

Ebenfalls wird der COMPARE-Modul übergangen, wenn sich kein Da-

tenblock im HS befindet.

4,8 _Standerd-F" &gt;7abesteuerkarten

Die CCC DATA BLOCK TNPUT ist folgender MCC-Folge äquiva-

lent:

#BEGIN PROCEDURE
INTERPRET AND LIST

DK AND ETA

CHANGE 4
NORMALIZE
TO BANK
READ IN

KARTEI

PRINT
END PROCEDURE

Beim Aufruf von EINEIN ist automatisch %DATA BLOCK INPUT

und der PCC-Standard

-ESER CODE
-NOT INGNORE NMESS

FORMAT

5815.

definiert. Die TA ELOCK_ INPUT dient zur Eingabe einer Folge

von Kopf-, Meßdaten- oder Datenblöcken, die interpretierend ge-

listet werden. Die Meßdatenblöcke liegen in der Standardemeahe-

form (s. Abb. 4.3) vor, wobei gilt
1. Feld (Spalte 6-20): Stöchiometrische Konzentration Ze

. in Mol/1 &gt; ®

2. Feld (Spalte 21-35): Meßwert
3.-5. Feld 2 beliebig
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fNurde der Datenblock unter der Bedingung -NOT IGNORE NMESS
fehlerfrei eingelesen, so werden anschließend DK und ETA berech-
net. Dann wird der Datenblock in die SAFE-Standardform ge-
bracht und in die SAFE-Dateien eingetragen. Abschließend wird

der Datenblock wieder aus SAFE gelesen, Karteikarten erzeugt und
gelistet, Wurden beim Interpretieren eines Blockes Fehler ent-

deckt, so werden die restlichen Tätigkeiten nicht ausgeführt
und mit der Interpretation des nächsten Blockes fortgefahren,.
Die Folge der Blöcke wird durch eine aktive STK oder XEND -
SEGMENT abgeschlossen.

Die CCC YAOMPLRE
ist folgender MCC-Folge äguivalent:

KBEGIN PROCEDURE
INTERPRET AND LIST
COMPARE

KEND PROCEDURE

Es werden Datenblöcke interpretierend und listend eingelesen

und mit den Datenblöcken in SAPE zur gleichen Blocknummer ver-

glichen, Die Anwendung von *COMPARE ist anzuraten, wenn Daten-

blöcke mit Hilfe des PUNCH-Moduls auf Lochkarte gestanzt wurden.

4.9 Ende-Anweisungzen

Es sind die in 5 näher erläuterten SCC AREIURN AS10P.
und die MCC RI "“ definiert.
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,z _Dat enblock-Kataloge

5,1 Stepaufbau

Jeder Step zur Erzeugung von Datenblock-Katalogen hat folgenden

Aufbau:

//atepname EXEC CGLR@f1
//FORT.SYSIN DD *

ALL KATALG(&amp;1)
5370

Wi)

{/LKPN "VSTN DD *
OVF“

INST “NP,NAMEIN,XBEGIN,XSTOP,RESTRT , NAME, NAME1 ,
NAME2,NAME%O,NAME®1,NAMEO2,ELADIN

CAT

AT

‚BLCAT ,DEBXCAT ,DBYCAT , DBZCAT

OVERLAT

INSERT
OVERLAL
INSEFT

OVERI

INSE

Ir:
/G0.SYSIN DD *

7". .Pile

Das SAFE-Teilprogramm KATAILG besteht aus 54 FORTRAN-Unterpro-

grammen, von denen 5 Unterprogramme spezifisch für KATALG sind.

Mit Überlagerungsstruktur benötigt KATALG etwa 94k Byte Haupt-

speicherplatz. In der Tabelle sind alle STK des KATALG-Teilpro-

gramms zusammengefaßt:

Lochkartenspalte
Aoosh are Donenteses30.
KDATA BLOCK CATALOG
*BLOCKNUMMER CATALOG
KDATA ADDRESS CATALOG

RETURN

KSTOP

a

522 Datenblock-AdreSkatalog

Das SAFE-Glied zur Erzeugung :incs Datenblock-Adreßkatalogs be-

steht nur aus der SCC 1” WMRESS CATALOG . Es werden aus-

gedruckt die Blocknummer, die Blocknummer im SAFE -Satz mit

Adresse und den Adressen der Vor- und Nachsätze sowie das Datum

der letzten Schreibbearbeitung und die Kennzahl des Bearbeiters

(s. 2.3), der die Sätze als letzter schrieb.
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Dieser Katalog ist besondts wichtig, wenn Adreßbuchfehler auf-

traten.

3:3 Katalog der belegten Blocknummern

Das SAFE-Glied zur Erzeugung dieses Katalogs besteht nur aus

der SCC MBLOCKNUMMER CATALOG . Es werden in aufsteigender

Folge alle Blocknummern ausgedrückt, unter denen ein Datenbloc

in SAFE eingetragen ist. Auf die Blocknummer folgt ein Stern,

falls Kopf- und Meßdatenblock gespeichert sind.

5,4) Ko nfblock-Katalog mit Sortierung

Das SAFE-GClied zur Erzeuzung dieses Katalogs besteht aus der

SCS DAT und anschließend einer Folge von

Sortierungsmerkmal-Lochkarten, die durch eine aktive STK abge-

schlossen werden,

Durch jete Sortierungsmerkmal-Lochkarte wird die Ausgabe eines
Katalogs veranlaßt. Er gibt folgende Möglichkeiten:
1. Sortierung nach der Blocknummer: Auf der LK stehen die Buch-
8taben BLOC. Leerz“ 1hrn vor, zwischen und hinter diesen Buch-

staben sind nicht 91gp° ikant, Auch kann nach BLOC ein beliebi
ger weiterer Text auf der LK stehen, z.B, BLOCKNUMMER-KATALOG,
Es werden die Informationen der Kopfblöcke, geordnet nach stei-

gender Blocknummer, ausgegeben,
2. Sortierung nach MLTI: Auf der LK stehen die Buchstaben M,L,
T,I in beliebiger Reihenfolge. Leerzeichen vor, zwischen und
hinter diesen vier Buchstaben sind nicht signifikant, Auch kann
nach diesen vier Buchstaben ein beliebiger weiterer Text auf
der LK stehen, z.B, MLIT-KATALOG. Die Buchstaben stehen als
Sortierungsmerkmal für:

” Messung

hösungsmittel
‘'empe ratur

Lonen.

Sortiert wird zuerst nach dem 1. Buchstaben von links, Inner-

halb gleicher "Wnrtan der 1. Größe ‘rd nach dem 2. Buchstaben

sortiert usw, Unter "Wert" sind bei M und L die entsprechenden
FIXDAT-Elementnummern von MESSUNG oder von LOESUNGSMITTEL zu
verstehen. -

I verschlüsselt Aje PIXDAT-Elementnummern der ersten beiden
Ionen von SALZ. Bei zweisortigen -Elektrolyten wird also immer
zuerst nach dem Kation und dann Dach dem Anion sortiert, Bei

mehr als zweisortigen Elektrolytmischungen wird nach dem 3.
usw. Ion nicht mehr. sortiert.

Stehen auf der Sortierungsmerkmal-Lochkarte andere als die hier
Angegebenen Symbole, so wird diese LK übergangen,

225 Ende -Anweisungeu

Es sind die in 2,5 näher Srläuterten SCC RETURN und STOP
definiert,
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65. Das _Anpaß-Programmsystem

Dieses Teilprogramm von SAFE wurde zum Vergleich von experimen-

tellen Daten mit theoretischen Formeln eingesetzt. Die experi-

mentellen Daten liegen gewöhnlich als standardisiefte Daten-

Blöcke (s, 4.1.4) vor. Das Anpaßprogrammsystem gestattet es

dem Nutzer, aus der Viulzahl der vorliegenden Theorien zur Be-

Schreibung der experimentellen Meßwerte einer bestimmten Meß-

art (vgl. Tab. 5.116) eine gewünschte Theorie auszuwählen, Über

den gegenwärtigen Stand der Theorievarianten gibt das Kapitel

7 Auskunft, Jeder Meßdatensatz ist mit jeder der angegebenen

Theorien (entsprechend der Meßart) für sich auswertbar (z.B.

Leitfähigkeit von KBr in Methanol bei 25°C mit MSAT). Ba kön-

nen aber auch alle von verschiedenen Autoren an einem Zlektro-

lytsystem (bei T = const,) gemessene Dateh gleichzeitig mit

einer Theorie ausgewertet werden (z. B., Leitfähigkeit von 4

einzelnen Meßdatensätzen von KBr in Methanol mit FPHFP), Bei

einer sorgfältigen Datenselektion ist der Vorteil dieser Me-

thode offensichtlich, Darüber hinaus ist eine Auswertung einer

ganzen Gruppe von Salzen in einem Lösungsmittel möglich (z.B.

Leitfähigkeit von allen Alkalihalogeniden in Methanol mit 4 -

Theorie), Diese Zyklenanpassung liefert mehr Aussagen als die

Summe der einzelnen Auswertungen (z.B. Zinzelionenleitfähig-

keitenAre,Acı-00o0)e
Da die elektrolytische Leitfähigkeit nicht nur von A"ap ab-

hängt, sondern auch von interionischen Wechselwirkungen (£ a6?

Eav? Epp)- ist mit dem Anpaßprogrammsystem eine weitere Aus-

wertemethode entwickelt worden, Diese SOFT-Methode (Simulta-

neous Overlapping Fit of Theories) gestattet eine gleichzei-

tige Anpassung aller verfügbaren experimentellen Daten ver-

schiedener physikalischer Eigenschaften gemessen in einem Lö-

aungsmittel bei konstanter Temperatur (z.B. leitfähigkeit,

Überführungszahl, Osmotischer Koeffizient). (£beling, Feistel,

Sändig, J.Sol.Chem, 8, 53 (1979)) .

Inden theoretischen Formeln sind normalerweise freie Parameter

anthalten, die durch Anpassung auf der Grundlage der Gauß'schen

Methode derkleinsten Quadrate ermittelt werden. Das ELFi1-



R

System dient der Lösung!) derartiger Aufgaben, wobei aus Spei-

cherplatzgründen einige Einschränkungen zu beachten sind:

(1) &amp;8 können maximal 200 Datenblücke verschiedener Meßarten

gleichzeitig bearbeitet werden,

(2) Die Anzahl der Meßdatensätze NDATEN, die gleichzeitig ge-

laden werden können, hängt von der Anzahl der freien Parameter

NPARAM, der Theorie (bes, Anzahl der Koeffizienten LAENGS(K))

und der Länge des unbenannten COMMON-Blockes MAXDAT ab.

(3) Maximal dürfen in den gleichzeitig geladenen Datenblöcken

30 verschiedene Ionensorten auftreten,

(4) Die Anzahl der freien Parameter kann 100 Nicht übersteigen.

(5) Aus den Datenblöcken können maximal 10 Spalten geladen wer-

den.

(6) Maximal sind 30 verschiedene Arten der Messung verarbeit-

bar.

Von der Struktur her ist ELPIT Standardmä®ig 7ür Theorien aus-

ulust, in denen die Ion-Ion-Wechselwirkungz curch ein Treppen-

wicntial modelliert wird:

P rtekugelabstand

Dicke der 1. Sol-
vathülle

Dicke der 2, Sol-
vyathülle

Lab
iur wird &amp;: ‚vufenhöhe

ist ein freiv: Parameter

Standardmäßig wird weiternin angenommen, daß die Theorie auf

dem McMillan/layer-Niveau fozmuliert ist, d.h, daß das Lösungs-

nittel durch die DK D und die Viskosität 7 beschrieben ist

und daß die Jon-Lö sungsmitiel-wechselwirkung allein durch den

ionischen Reibungskoeffizienten bei unendlicher Elektrolyt-
verdünnung bestinmt ist.

 x upZ4r E DkTr

1  Coulombgesetz

von Nutzer vorgegeben und Er

AP

Tr
3 Aa Simple task to make things complex, but a complex

ask to make them simple, Murphy



6.1 _Step-Aufbau

Jeder Step hat folgenden Aufbau:

//stepname EXEC CGLROP1

//FORT.SYSIN DD %

COMMON//DAT(maxdat)
EXTERNAL ELFIXi

CALL ELFIT(maxdat ,ELFIXi,&amp;1)

STOP

END

(1i=1 2, .00s9;,A)

/*

//1LKED.SYSIN DD *

}overtay a.Tab. 6.17)
/*

//G0.SYSIN DD X

} SAFE-Pile
/r

Hier ist maxdat die Länge des unbenannten COMMON-Blockes in

4-Byte-Worten. Weiterhin steht i=1...A für maximal 16,20, 00s

9% ,10%ß freie Parameter.
Das SAPE£-Teilprogramm ELFIT besteht gegenwärtig aus 161 Unter-

programmen, von denen 96 spezifische für ELFPIT sind. Mit Über-

lagerungsstruktur werden mindestens 132 kByte Hauptspeicher-

platz benötigt. In der Iabelle 6,2 sind die ELFIT-STK zusam-

mengefaßt.

6,2 Die COMMON-Blöcke

Im folgenden werden die COMMON-Blöcke des ELFIT-Systems 80

weit beschrieben, wie zur aktiven Beherrschung des Systems nö-

tig ist, Sie befinden sich alle im Wurzelsegment.

D If builders bulld buildings the way programmers wrote pro-

grams, then the first woodpecker that came along would de-

8troy civilization., Murphy
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Tabelle 6,1 Overlay-Baum von ELFIT

OVERLAY A

INSERT NAMSIN,NAME ,NAME@, NAME1 ,NAM£2 ‚NA133, NAMECZ, NAMEZ7 » NAMERZ
KINP,XBEGIN,XSTOP, RESTRT, SCHUTZ ,XDATOH »BESMCD, R3ZCD, NOTE ’
ANASTK, ZLADIN

VVetLaY A

240.00 ZLDOAD,£LLOLK,ELLSCO,DATAIN „DBXCAT,KPFADR,KPFIN,MESIN ’

{P

LT

Varia Y
ÄNSZUT

SVERLAY

INSERT

ODVARLAY
INSERT

DVERLAY
INSURT

OVRLAY
INSZRT

OVERLAY
INSERT

OVSRLAY

INSERT
5VERLAY

INSERT

VZRLAY
INSERT

DVERLAY
INSERT

OVERLAY

INSERT

DVERLAY
INSERT

OQVERLAY
INSZRT

OVERLAY
INSERT

DVARLAY
INSERT

IVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
IHSSRT

DVER LAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

DVERLAY
INSERT

DVERLAY
INSERT

ALPRAP,ZLPRLK, GRUPPE RADIUS
3LC02F,DINTEG, DAINDA ,WÄHL1 ,WAHL2 ‚WAHL3

oeLYT.
30C0N1 ,D&amp;TAYG,DEIAYP, DEIYG,DEIYP,DHVAB1,DHVAB2
 00SHM,DINT
59CON2 ,ZPRUN R2STZP,COINZP,COINZG ‚ES -EIKXIN EIXIN

SLPIX,DELFKT, RAIDEC,PEIIMP,PEIPO.,FSISOL, PEITUN MCIE
DELYT
SELPAN
ÖPTRC1, DFTRO1,DSGIB,LGIBP3

Deore
SCI
A
DSCIB3,DSCIB4,DSCI2B
-—

DSGT46
DPOSEA
DFOSM2 ‚ DCSTM

SLRES1,ELRESD. SORT

ELRES2 JBNUM, ZLGRAF ELRUSL

SLRES3
SLSTCT,ELSTLK
us

A
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OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT
ELALG4

DVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAYX
INSERT

OVERLAY
INSERT

DVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

DVERLAY

INSERT
OVERLAY

INSERT

A

ELFILL

BLCHEM,ELALFA,ELALAL,ELALKB, ELALKE „ELALZ1,ELALZ2 ‚ELALY3,
G (REGION)

ELSAVE

SLFKT
zLYT \

ZLPAN
3IRC1, FTRO1
708M1
z0sM2 „ SKCTM, BLUGAM, BLUGA
? (REGION)
3G1B0R

SCIB@M „ZPCOEF,EA

arm
SGIB@3,SGIR@4, SGIB2@
SG1B05
SGIB16



Tabelle 6.2

IK-Text

Die STK des ELFIT-Teilprogramnms

schrei-|Schrei-

bung

STK-

Typ
Modul-
name

=ESER CODE

-BSSM CODE

-R3@% CODE

-NOT IGNORS ERROR

-IGNORE ERROR

„NOT SAVE

_SAV21

„SAVE2

„NORMALIZED FIT

-NOT NORMALIZED PIT

RR

NOT STRUGTURG
STRUCTURE

NOT LOAD
LOAD

LOAD AND LIST

LOAD AND FULL LIST

LO4ADGO

LOADGO AND LIST

LOADGO AND FULL LIST

NOT PREPARB

PREPAR&amp;

PREPARE AND LIST

PREPAF 7 FULL LIST

NOT COF: ENT

COEFFICIENT

CO“F. UNCOND.

COEFFICIENT AND LIST

COEF UNCOND, AND LTS®

NOT FIT

FIT

FIT AND LIST

FIT AND FULL LIST

2.4.3

2.4.3

2.4.3

6,3

6.3

5,3

6,2

6,3

6.3

6.3

2,5

PCC

PCC

PCC

PCC

PCC

PCC

PCC

PCC

PCC

PCC

MO

6,4

6,4

MCC BLSTGT

MCC a"

ELLOAD

in

PP

=",

5,5

5,5

6,5

6.5

6,5

6,5

6:5

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MOC

 De

a6

6,6

6,6

MCC

MCC

MCC

”LPREP

"..,
Rn.

GG fe MCC

6,7

6,7

6,7

6.7

En

MCC

MCC

MCC

MCC

Ina

ELCO"”T

 5)

16,8

16:8
6:8

MOGC

"CC

MWCC

MOC

'Modul-
nummer

29

29

ed

22

22

22

22

22

aD

23

23
&gt;

“1

Ay

25

25

25

Modul-

8tatus

0

4

2

7

2

4

Z

6

_-

2

E

P

3

5

2

3
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NOT RESULT 4

RESULT &gt;
NOT RESULT 2

RESULT 2 (BLOCK)

RESULT 2 (BLOCK,FCT)

RESULT 2 (BLOCK,FCT,GRA)

RESULT 2 (ALL)

RESULT 2 (ALL,FCT)

RESULT ? (ALL.FCT,GRA)
CHEMICAL "ODSL 1

CHEMICAL MODEL 2

SWIICH CC
SWITCH 2 ON

SWITCH 3 ON

SWITCH 4 ON

SWITCH 5 ON

SWITCH 4 OPFP

SWITCH 2 OFF

SWIICH 3 OFF

SWITCH 4 OFP

SWITCH 5 OPP

IF SWIICH 1 ON REPEAT

IF SWITCH 2 ON REPEAT

IF SWITCH 3 ON REPEAT

IF SWITCH 4 ON REPEAT

IF SWITCH 5 ON REPEAT

user

USEL

USEP
KRETUF

ngam

*BEGI”
END PROCEDURE

END SEGMENT

6,9

6,9

6,10

6.10

6,10

6.10

6.10

6,10

6,10

6,11

6,11

6,12

6,12

6.12

6.12

6.12

6,12

6,12

6.12

6,12
6.12

6,12

6,12

6.12

5,12

6.12

6,13

5.13

6 a

 5

nn

2...

| 4.3

MCC

MCC

CC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MCC

MOC

CC

MCC

in

ELRES1 | 26

un 26

otRES)

SLCHEM

ELSWIT

.-.z
a.

"

|
"x

x.
+

PL

"

zu

27

27

27

27

27

27

27

34

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

 +“
32

32

)

2

5
F

R

A

2

D

9
=

3

6

7

cr

9

10

11

12

13

14

15

7

2

3

0
8)
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2,2,1.Der_unbenannteCOMMON-Block
Dieser COMMON-Block besteht aus 4 Bereichen:

COMMON//DATK, DATT „DATD.T + 97

REALA8 DATK(NDATEN, LAEN“” Ko-ifizientenbereich

RBALK8 DATT(NDATEN,LAENGT Theoriebereich

RSALK4 DATD(NDATEN, LAENGD) Datenbereich

INTEGER®*2 DATI(2,NDATEN) Informationsbereich

In jeder der NDATEN Zeilen stehen die Daten zu einem Meßwert,

wobei atandardmäßir -1iltz

DATD(1,1) = 6, Expt.Konzentration in mo1/dm? der Ionen-

tsorte 1...(n-1)mit ns IPREE(1) (in

DATD(i,n-1)7= nd ELLOAD berechnet)

DATD(i,n) z= £9XP* oxpt, Wert

(DATD(i,n+1):= «lt Dissoziationsgrad)
DATT(1,1) 2 etBr, - Mpheortewert

DATT(1,2) ) Fehlerfortpflanzungstunnel
DATK(1i,4 4

DATK(i,m) 2=

DATI(1,i)} 2

Koeffizienten zur Theoris

Numme ‘°r Zeile im COMMON-Block BLOCK, in der

die Koptblockinformationen (wie Salz, Tempera-

tur "Ssungscittel usw.) stehen,
°T1(2,1) := 3 ne

al.
an die Zeile 1 wurde in ELFIX an-

paßt

''” Zeile 1 wurden in ELCOEF die

izienten berechnet

m Zeile beträgt

Kr

Die Gesamtzahl der REAL’4-W.

LENGTH=2%LAENGK-2LAFNCR Ka

Die Anzaklder Zeilen -=727ibt Bich zu

NDATEN« [MAXDAT/LENC" .

mit MAXDAT:= maxda‘ Die Anzahl der Spalten LAENGi in den Be-

reichen kann der Nutzer vorgeben (vgl. 6.4), sie können grö-

8er sein als in der Standardversion vorgesehen, Die restli-

chen Spalten stehen dann dem Nutzer zur freien Verfügung.
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5,2,2 DerCOMMON-BlockBLOCK
Er hat folgenden Aufbaur

COMMON/BLOCK/NRBL(2@ß) , Datenblocknummer

KZION(6,2%@@) Verweis auf Zeile in NRION

LSGMTL(2@g) Lösungsmittelnummer
MSSART( 20%} "Art der Messung"-Nummer

TEMP (207 Temperatur in K

DIELEK(? rel, Dielektrizitätszahl

VISKOS(Z”“ Viskosität in Poise

NRION( 38) Ionennummer

IONWRT(3ß) Ionenwertigkeit zu NRION

INTEGER*2 KZION,LSGMTL,MSSART,NRION, IONWRT

Die Kopfblockinformationen jedes geladenen Datenblockes (vgl.

6,5) werden in jeweils eine Zeile eingetragen.

6.2.3 Der COMMON-Block EZ£LPARA

Er enthält alle Informationen

me tern:

COMMON/ELPARA/IREF(1@%)

JREP(1@@)

X(1@gß)

DX(100)

RAB(1@ß)

RABS(10%)
RABSS(1@ß)

EPSABS(1@ß)

ASCRAB(1%g}

DELTA (19)

CORR(1@@)

zu den maximal 1@@ freien Para-

1.Verweis auf Zeile in NRION

2.Verweis auf Zeile in NRION

Vektor der freien Parameter

vor Aufruf ELPIX: maximale

Schrittweite

nach Aufruf ELFPIX: Streuung von X

Hartkugelabstand Roy
1.Solvatabstand Roy

2,Solvatabstand Rep
2.Stufenhöhe Ey
Abschirmlänge 8a. der DHX-Theorie

zul.geforderte Genauigkeit

Korrelationskoeffizient (ELFIX)

REALX8 X,DX

REAL#4 RAB,RABS,RABSS ‚EPSABS ‚ASCRAB ,DELTA , CORR

INTEGER*#2 IREF,JRSP

Hier sind X, DX und DELTA universelle Größen und vom Nutzer

beliebig verwendbar. In DHX-Theorien mit Treppenpotentialen

haben die restlichen Felder RAB,RABS,RABSS,EPSABS und ASCRAB
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die in 6,6 diskutierte Bedeutung und sind somit nur beim Auf-

ruf dieser Theorien festgelegt, Ansonsten kann über diese Fel-

der beliebig verfügt werden (vgl. 6.6).

Es gibt 4 Gruppen von freien Parametern:

(1) X(1),i=1.. .N(X), IREF=JREP-@:8ind ionenunabhängige Para-

meter

(2) X,(i),i=1.. .N(XA), a:IREF, IREF=1...NION (=Anzahl der ver-

Schiedenen Ionen in NRION) JREF=@:8ind Parameter, die nur

von einem Ion abhängen (z.B. ionischer Reibungskoeffizient

bei unmendlicher Verdünnung)

Xaa(i),ie1...N(XAA), a:=IREF=JREF, IREF=1...NION:sind Pa-

rameter, die Ion-Ion-spezifisch sind, wobei beide Ionen

zur gleichen‘Sorte gehören.

(4) Xap(i),is1...N(XAB), a:=IREF,b:=JREFzsind Parameter,die

Ion-Ion-spezifisch sind, wobei die Ionen zu verschiedenen

Sorten, aber zum gleichen Elektrolyten gehören.

Die Anzahl der Parameter je Gruppe N(X)...N(XAB) kann vom

Nulzer vorgegeben werden (vgl. 6.4),

ıssive Steuerkarten

K-Codeumwandlung Sind die PCC-ESER CODE (Standard),
70 um "% CODE erklärt.

“RROR bewirkt, daß leichte Fehler des Nutzers 1)

die € Programmabarbeitung nicht verletzen, nicht

zum ? vammabbruch führen. Dieser tritt ein, falls die LCC_

NOT "RZ ERROR (Standard) in Kraft ist. Leichte Fehler des

Nutzers sind:

- Fehler in einer Datenkarte für ELLOAD (6,5)

- Zu ladende Datenblöcke Sind nicht vorhanden (£LLOAD)

Speichervolumen des unben, COMMON-Blockes überschritten
{(ELLOAD)

mehr als 30 verschiedene Ionen (ELLOAD)

- mehr als 200 Datenblöcke sollen geladen werden (ELLOAD)

- Fehler in einer Datenkarte für ELPREP (6,6)

*_

) To err is human, but to really foul things up requires a

computer, Murphy



63%

Die PCC_-NOT_NORMALIZED FIT (Standard) setzt in ELFIX die Ge-

wichte P,=1/N, in Falle von -NORAMLIZED_FIT dagegen gilt

D,=1/(f, xpt,2,
Im ELFIT-System ist die Sicherung des gesamten Hauptspeicher-

inhaltes zum Zwecke eines erweiterten Restarts nach anormalem

Stepende (etwa infolge Systemabeturz) möglich. Dazu ist die

Datei 16 CGLRSAVE in zwei Teile geteilt, die jeweils die voll-

ständigen Informationen eines Jobs aufnehmen können, Der auto-

matische Sicherungsabzug in den Teil 1 oder 2 wird durch die

PCC „SAVE 1 bzw. -SAVE 2 freigegeben. Durch die PCC_-NOT SAVS

(Standard) wird der Abzug verhindert. Js wird kein Test vorge-

nommen, ob der betreffende Dateiteil noch durch frühere abge-

stürzte Jobs belegt ist, Der automatische Sicherungsabzug er-

folgt nach Ausführung eines Moduls sowie in CPU-intensiven Mo-

duln spätestens alle 600 Sekunden CPU-Zeit, Der Beginn und das

Ende des Abzugs werden jeweils protokolliert, Mit Hilfe der

ICC **RESTART.isetzt das Programm seine Arbeit an der Stelle

fort, die unmittelbar auf die Sicherungsstelle folgt.

6,4 Der Modul ELSTCT

Mit diesem Modul wird die Struktur des Fit-Systems festgelegt,

die im COMMON-Block INFORM abgespeichert ist. Der Modul ist

mindestens einmal am Beginn der Abarbeitung mit der MCC

STRUCTURE aufzurufen, Der Modul wird unter der Steuerung der

MCC NOT STRUCTURE übergangen. Der Modul fordert Datenkarten

an, die die Strukturdaten enthalten. Die Menge dieser Daten-

karten ist mit *END_SECMENT abzuschließen. Es 8ind folgende

Datenkarten definiert (1,j,k,l,m=INTEGER%*4, TeRBALK4):

» *ndernde Größe! Standardwert

'S*rndard)
LANEGD

LAENGK
LAENGT
NX

NXA

NXAA

NXAB

MAXIT
TIME
FPSIL

Dater:

STAMP'

LAENGE

LAENCGF

LAFNG:

N(}
N(X.
N(XA
N(XAB)=
MAXIT= &amp;

TIME =

EPSIl= |
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DAEMP = r

THEORIE (mang)=
iisjd.kk.U.,mm
mitzmsng=1,2,...
30 istdie
Schlüsselzahl zur

"Art der Messung"
(8.5.7116)

DAEMF

ITHEOR (msng,1)=1i
= 2)=3)

A 3)=kk

nn 4)=11
rn 5) mm

0.5

möngii. jj. kk, 11, mm,
-5 3. * Ay . 00

 931 50, 00, 00. 00
43-10,03, 02. 01. 00. 00

Rest!0Öö. 00° 00° 00° 00

PREE( "=
IFREE
mit :

FREE(j+1%)
IFREE(j+1@)

B.g
6

9
Fr

6,5 Der Modul ELLOAD

Abhängigkeit: ELSTCT (6,4)

Der Modul überträgt aus den SAFE£-Dateien eine Anzahl von Daten-

blöcken in den Hauptspeicher, Dabei werden die wesentlichen In-

formationen zu den Datenblöcken (aus KOPF, 4.1.1) im COMMON-

Block BLOCK abgelegt, Die Meßdaten (aus MZ£SS, 4.1.2) werden in

den Datenbereich des unbenannten COMMON-Blockea übertragen, wo-

bei eine Änderung der Reihenfolge der Spalten sowie eine Zei-

lenselektion der Daten vorgenommen werden kann, Nach dem Sinle-

sen der Datenblöcke werden die Zeilen des unbenannten COMMON-

Blockes aufsteigend nach wachsender Gesamtkonzentration sor-

tiert.

Neben dem Laden von Datenblöcken (I10AD)- d.h. nur die geladenen

Datenblöcke stehen im Hauptspeicher - ist auch das Nachladen

(LOADGO) möglich, wobei zu den bereits vorhandenen Datenblöcken

von vorherigen ELLOAD-Aufrufen neue hinzugefügt werden,

aufge-Mit folgenden aktiven Steuerkarten (MCC) wird der Modul

rufen:

NO LOAD

LOAD

LOAD AND LIST

LOAD AND FULL LIST

LOADGO

LOADGO AND LIST

LOADGO AND FULL LIST

Die Zusatzangaben LIST bzw. FULL LIST bestimmen den Umfang der

ausgedruckten Informationen zu den geladenen Datenblöcken.
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Der Modul benötigt zu seiner Ausführung Datenkarten, von denen

es 3 Typen gibt, Die Menge der Datenkarten ist mit *END SEGMENT

abzuschließen.

(1) ELLOAD-Blocknummerkarte

1LK-Spalte 1 " NUM«Datenblocknummer (rechtsbündig)

1lK-Spalte E.°' "ner

Der Datenbloc "4 wird vollständig geladen.

(2) ELLOAD-Informationskarte

1K-Snalte 1- 5r "ner

6-15 min: Laden der Meßdatensätze mit Zc, = cmnin

16-7” 3mex: Laden der Meßdatensätze mit Z'c,Scmax

26 istep: Laden jedes istep,-ten Meßdatensatzes
(beginnend mit dem ersten)

in die jJ., Datenspalte des Daten-

feldes des unbenannten COMMON-

Blockes wird die &lt;j)&gt;. Spalte des

MeßBdatenblockes geladen,

‚om

Standardzustand (beim Modulaufruf hergestellt): cmin=A,.ß,

cmax=1,E5%, istep=1, &lt;i}? =13j der Standardzustand bzw, der vor-

her eingestellte Zustand bleibt erhalten, wenn sich in den ent-

sprechenden I1K-Feldern Leerzeichen befinden,

Die ELLOAD-Informationskarte bewirkt; daß alle nachfolgend zu

ladenden Datenblöcke den durch cmin bis &lt;107 gegebenen Ein-

aSchränkungen oder Manipulationen während des Ladeprozesses un-

terworfen 81uü

(5) ELLCAN-Mlorknummr-Informationskarte

LK-Sn. 1+ ı1blocknummer (rechtsbündig)

LK-Spalte 6-80: .' 7

Die Informationen cmin bis &lt;107 sind nur während des Ladens

des Datenblockes NUM gültig. Anschließend gilt wieder der ur-

Bprüngliche Ladezustand.

eG
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wis?

RC"

PR

PR

PR

Der *

KEH)
def:

(4) 57)

Es wir. 7“ Standardzustand hergestellt;

(1.1) in ”WMON-Block INFORM:

MINANP=1 :  ‚NP=NMESNG

FREE(2)=2,7' (s=D=Dicke der 1.Solvatationssphäre)

FREE(3)eß.0 (=Dz=Dicke der 2.,Solvatationssphäre)
(1,2) im COMMON-Block ELPARA (a,b= Ionengruppen,

radius);:

" 4) ELIMANYN (6,5)

anhanf U; "ti%-Struktur und der gelade-

°r-&gt;hl der anzupassenden Parameter NPARAM

:ustand des COMMON-Blockes ELPARA her

"algenden aktiven Steuerkarten (MCC)

itung des Moduls

des Moduls mit unterschiedlich

;führlicher Druckerausgzabe

‚”anchlieBßen sind, Folgende Datenkarten sind

717 Yr

 zu Seiner Ausführung Datenkarten, die mit

r._=Ionen-
Belegunr von IREF und JREF

X(a,

X(a-:
RAB(t

RABSS(

X(a-b

RAB(a-.

RABSS(.

DELT/

allc

(2)

Die

gi.

(CE
Die ur

Log (MAL

DX(a,1)e1ß.0

DX(a- )=@,5

RABS(8- ‚7)=RAB( a-a,1)+D

ASCRAB(8-5, 1)=RABSS(8-a,1)
DX(a-b,1 )=9,5
RABS(a-b,1)=RAB(a-b,1)+D
ASCRAB(a-b,1)RABSS(a-b,1)

2
-RABS(8a-a,1)+D'

2.47
ARABS(a-b.“ )+D'

Indize8)- 1,E-4

lemente= 7 g

. Z4NP wird derart festgelegt, daß

-/1Pb4STEeNZu wAAANP wird derart festgelegt, daß gilt
TP) &amp; C(MAX).



(4) D(a-b)-r
(4.1) a=b=* Die Dicke der ” So” “onssphäre (FREE(2))

ergibt sich aus D. Anschließend w* 7*8S, RABSS und ASCRAB

für alle Ionenkombinationen neu bestimmt (s. oben (1.2)).

(4.2) a und b=Ionengruppe: RABS, RABSS und ASCRAB worden für

die Ionenkombinationen a-b wie in (1,2) neu bestimmt, Der per-

manente Wert in FREE(2) bleibt unverändrrtt-

(5) D' (a-b)=r

(5.1) asb=: &gt; Dicke der 2, Solvatationssphäre FREE(3) er-

gibt sich aut ‚ Anschließend wi-=d RABSS und ASCRAB wie in

(1.2) für 2ll: Tonenkombinationen neu bestimmt,

(5.2) a und t:: 7:4 ngrupp"* RABSS und ASCRAB werden für die

Ionenkombinati”n a-b wic *ı (1,2) neu bestimmt, Der

Wert in PRF”' ‘ vlciz“ unverÄndırt.

(6) RA(a)r
(6,1) a=%* 11 der Liste der Ionenradien werden alle Radien

gleich RA gesetzt, Anschließend wird RAB, RABS, RABSS und

ASCRAB wie in (1.2) für ulle Ionenkombinationen nau bestimmt,

(6.2) aeIlonengruppes in ir Liste der Ionenradien wird der Ra-

dius des Ions a gleich X gesetzt, Anschließend wird RAB, RABS,

RABSS und ASCRAB wie An /° 2) für alle Ionenkombinationen, die

&amp; enthalten, neu bestimmt

(7) 8ymbol fr} er

(7.1) ns. a

N(X).

(7.2)

(7.3)

(8) aymbo?

(8,1) ae)

Spalte ayvı"

(8,27 ı

EBint.

8ymbo.

(8.3) a=Ionengruppe uncG n=4#. Eintragen von r in das a-Element

der Svalte aymbol mit den Zeilen n=1 bis N(XA).
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(9) 8ymbol (a-b[,n])=r mit symbol=X|Dr!»!p"a”|epS‘]Ja|DELTA
(9.1) a=X und b=* und nrfs Eintragen von 0 alle a-b-Elemente

der Spalte a8ymbol mit den Zeilen n1 bir . A) bzw. N(XAB),

(9.2) a=*und b=X un? ‘ ” * "(FAA) bzw ‘” 3] bzw. n=1, falle

nicht angegeben: Eintragen von r in die »,72ile aller a-b-Ele-

mente der Spalte symbol.

(9.3) &amp; oder bzX*und b oder a=lonengruppe und ne Eintragen von

r in alle a-b-Elemente, in denen eine Ionengruppe gleich b oder

a ist, der Spalte symbol mit den Zeilen n=1 bis N(XAA) bzw.

N(XAB)

(9.4) a ode- hund oder a=Ionengruppe und nE€(1,N(XAA) bzw.

N(XAB); bzw ı \cll8 nicht angegeben: Eintragen von r in die

n.Zeile allı'r &amp;-5-Flemente, in denen eine Ionengruppe gleich b

oder a ist, der Spalte 8ymbol,

(9,5) a und bsIonengruppe und neX: Eintragen von r in die Zeilen

na=1 bis N(‘ bzw "(XAP) des a-b-Elements der Spalte symbol,

(9.6) a und bsIonengruppe und nE[1,N(XAA) bzw. N(XAB)} bzw. net

falls nicht an@&amp;e 5 Zintragen von r in die n-Zeile des a-b-

Elements der Soal*' symbol.

Leerzeichen

dem üb--
' den Datenkarten sind nicht aignifikant, aie wer-

DL,

Abhän- AJAD, ELPREP

Peist ck-Universität Rostock. 1976/ hat erst-

malig erkann: 27} Reihe von theoretischen Leitfähigkeits-

formeln in einer } &gt; 5ehrieben werden köäpner daß sich die

anzupassenden Parame: ‚PR, Stufenhöh: x L7 plikativ von

Koeffizienten trennen lassen, die nur nocn . „a temperatur-

u8w.-abhängig sind, Die numerische Berechnung üieser Koeffizien-

ten ist meist sehr zeitaufwendig (z.E © SikundenCPUjeKonzen-

tratiönsawert in der L&gt;.&lt;fähigkeitstheor‘ 7.041), Es zeigt

8ich hier das klassische EDV-Problem: mehr Speicherplatz (für

die K- «ienten) und wenigr- Rechenzaeit (bei der Anpassung in

ELIT. „) oder umgekehrt, In der 4. «sfähigkeitetheorie B3.02.0

beieplelsweise stehen aich bei 100 Datenpunkten und 20 Itoratio-

nen 10k Byte F "7-1icherplatz und 4180 Minutın CPU-Zeit

Gpr
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gegenüber! Beim Aufruf des Moduls ELCOEF werden entaprechend

der in THEORIE festgel-et-p V-=tantr Ain Wo "°*=ienten berech-

net und in den Kor” “*-tentenb-—ichdesunbenanntenCOMMON-

Blockes eingetrrzn,Pallsin aminer Theorievariante keine Koef-

fizienten vorm «-han sind, so wird der Modul wieder verlassen,

Folgende ei *- 7*-u-=kapten (0ICC) sind definiert:

NOT COEFFT ine Abarbeitung des Moduls

COBFFICIFT

COEFFICIENT

COEF, UNCOND

COEF, UNCOND, AN) LT.

Der Modul benötigt keine Datenkarten.:

Während der einfachen Koeffizientenberechnung (COEFFICIENT)

wird eine Marke in jeder Zeile (Konzentration) gesetzt, Wird

nochmals COEPFICIENT aufgerufen, so wird diese Marke getestet

und, falls gesetzt, keine erneute Koeffizientenberechnung vor-

genommen, Damit wird Rechenzeit eingespart, Dieser Markentest

wird nicht vorgenommen, falls die unbedingten Aufrufe (COBF.

UNCOND.) erfolgen.

Der LIST-Zusatz veranlaßt den Dr” gesamten unbenannten

COMMON-Blockes getrennt nach Dat &gt;" „„“zienten- und Theo-

riebereich, Zinen Sonderfall =77 ‚ Ö7r Theori varianten

gtellt die Kombination THEORIZE(m.. Jar, Sie

ist eine Nutzervariante, d.h, di3 Kouerrizientenberechnung er-

folgt in einem Nuti_”,.7"CTramm

SUBROUTINE COELYT (I. &gt;

.:53

RETURN
END

das als Loe ‚ack vorliegt.

6,8 B !121,2,3,4,5,6,7,8,9,A)

Abhän: 4,0AP ELPREP, (ELCOEF)
In ihm emeinen nichtlineare Gleichungssystem

der 10,20,...,3L, 100 (in Entsprechung zu i) freien Parameter X

iterativ gelöst. Dieses Gleichungssystem entsteht aus der An-



pasaune

(c

(8)

The —

fe

"iment-1llen Datenpaare

chen K?$hode der kleinsten Quadrate

4 m  Bomtock, 1976)1)

En

in im

Hier

ben:

d* Mic

fie‘

“ recchtf?»=-

Ca

Xsaun &gt;

m*z ahl de x anzupassenden Da-

rar
.*TZED PIT

 "RD PTT

nüohe genug an der Lösung X, Dann ist

an
J

Jacobi-Matrirx

x

Sa hm

5

.‚.ineare Gleichungssyvystaem

„(Kk)
7)" Ya)

u

Computer Solution of Li-

»w York 1967/ gelöst

+4

'PARAM, für die DI 40

* Xn festge-

serıtzt wird (6.6).J von außen

as 8NOuUgh datu 10 collected, anything may be proven by stati-
S8tical methad: hy



oder falls ", A

der num eckenm Conr
ELFIY® 7m

Die It- ;

gungen

(1) 17

(2) Art

(3) CPU.

(4) nr.

Absch?

van dan ©.

 5 pnatı De

"4inear. )häng?

‘brock-n 7 7) Krk

IA)
wo

Tr TOrhandenı:

"= "4 Rehmen

"cht

“)

= Badin-

DO

amn

b--chr

talt-ı

In ©

Bloo’

der

£) 8”

Der |

NOT

PL

PS

FT“

D:'

DD:

bh

durch die Streuung der ermit-

q “,benaunten CCHMMOR-

&gt; zweite Spalte

*anzung von DX auf

sarfen:

&lt;tunz das Moduls

.„Tt8N,

“an den Druck von Informationen in je-

„250 einer Anpas-

© HCC

K=Block

BE)

BL w.

zahl der XIv.

ı US L-

 + 410neD . Gesamtsat

n.

— v den Anpas-

U=Z01. in ELFPIT, An-



&amp; ”* Modu: ELRES 2

Abhänrt ) "MG, ELLOAD, ELPREP, (ELCOEF), (ELFIT)

Der Mod:.. ” zur Druckerausgabe der Anpassungsresultate der

konzentr-tionsabhängigen Größen, Er wird durch folgende MCC akti-

vier‘

NOT RESULT 2

RESUTT ? (BLOCK)

IPTANCK, FOOT)
&gt; ROT ,GRA

10

cesultat druck

CT)

3 07T ,GRA}

Die Angabe BLOCK bedeutet, daß die Ausgabe getrennt nach Daten-

blöcken erfolgt. Dagegen bewirkt ALL, daß alle Datenblöcke zum

gleichen Salz, Lösungsmittel, Temperatur, Art der Messung gemein-

8am gedruckt werden,

Die Angabe FCT veranlaßt den zusätzlichen Druck der S-Funktionen

und aller Transportgrößen (Onsager-Koeffizienten, Leitfähigkeit,

Überführungszahlen, ambipolarer Diffusionskoel’izient).
Die Angabe GRA bewirkt die Erzeugung einer Graphik auf dem Druk-

ker, Als Abszisse wird der Logarithmus der Gesamtkonzentration ver-

wendet, als Ordinat- der relative Unterschied von experimentellem

und theoretischem ”

Weiterhin vo . Streuungen Pneegeben

SIG
$ ”

(e,3X)-t, YA /(n®_4)

Sir

A

“om. 2 /m-)

Hier 8ymboliuctc - Anzahl der Punkte, an die angepaßt wurde.

N ist die vorhandene Wertepaare-Anzahl.

£

Abb’

Eb: *:

Method:

portgrößen ..ı ch‘ 1se‘

lungen vorzunehmen und doch bis ium zZ. Vi4LaL_ wuns dONteN kon-

Sistent zu bleiben, Die Grundidee -=i nt darin. den idealn An.

wnamische und Trans-

Dichteentwick-
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teil der betreffenden Größe mi$ der tötulen Ionenkonzentration

zu berechnen und den durch die ionischen Wechselwirkungen beding-

ten Korrelationsanteil durch die Konzentration der freien Ionen,

Zur Umsetzung dieses Konzepts in SAFE ist folgendes festgelegt:

1) Der Datenbrr- ich des unbenannten COMMON-Blockes enthält 4

Spalten (% 7)

1%. Spi *— ie Kationen-Konzentration(mol-dm”?)

2. SE = je Anionen-Konzentration (mo1+am”3)

3. Sr Evnerimenteller wert

4. S Dissoziationsgrad

2) Zu j-d°. ‚nzupassenden Parameter X, gehört ein Hintergrundpara-

meter .. Das wird mit N( ‘2 (falls erforderlich) N(7.

(falls erforderlich) und l ‘,. 2 realisiert, D1r Parame* i

wird zum Test der erreic";-ıG-nauigkeit benötigt. Die Anzahl der

anzupassenden Parameter ” verdoppelt sich also bei dieser

Methode,

Der Modul wird -

Er benötigt ”

Mit Hilfe der

beiten geleiei

1) Berechne £ un. Die dazu notwendige Massenwirkung8-

konstante K und . £.ivitätskoeffizient f, werden gemäß

der Nutzervorgabc. . _. und mm von THEORIE(msng) (s.% ) be-

stimmt. Dann is; ..uiv kleinste Wurzel (größer Null) des Massen-

wirkungsgesezes

£n)
) X

7 und DX,E=DX, (n=2)=ß, d.h. diese Parameter

Anvdassung einbezogen, DELTA; (n=2): =DELTA, (n=1)

2) Sei

werden r‘

DELTEgCi.
3) SWITCH

4) Organ

IFREE(%)

det wird.

39*

53.4) eingelesene Wert von

»ationen in ELFPIT verwen-

gelesen worden, so wird

standardmäßig mic 5 1Nv.7A0N _.. -uviONeN gearbeitet, Diese inter-

nen Iterationen e8ind notwendig, da der Dissoziationsgrad direkt

von den ermittelten Parametern abhängig ist. Während der mit -

DLSTCT



TPRES(“‘ aner zabenen Zahl von I. -tionen der freien Parameter

=#md 7°" v-=ändert und erst nach Beendigung der internen Ite

Pott = m "rn Parametern neu bestimmt,

Di:

ben:

1) BB

2) Gan-

"7—7lus folgende Aufga-

°ODEL 1)

51)[+1X,(n=2)])
3

MAXI?

30n:

„NV 34° Gesamtzahl von Iterationen

ICH 5=CP7 DELTA | (n=1): =DELTA | (ne2)

SWITCH 5=C0N,.

-o8chnitt 2,4,2) wird prinzipiell einmal ab-

gearbeitet, Kine mehrfache Abarbeitung kann auf zwei Wegen er-

reicht werden:

(1) In der Prozedur sind Datenkarten-lesende Moduln enthalten.

Die Prozedur wird solange wiederholt, bis durch die lesenden Mo-

duln eine neue aktive STK oder die Schlußkarte XSTOP eingelesen

wird,

(2) In der Modulnfolge der Prozedur ist der Schaltertestmodul

ELSWIT enthalten, Ist der getestete Schalter ein (0N), So wird

die Modulfolge ab erstem Modul der Prozedur erneut aufgerufen, Da-

mit wird eine Schleife Srzeugt, die nur dadurch verlassen werden

kann, daß innerhalb der Schleife der Schalter ausgeschaltet wird,

5a g1at &gt; Schalta- (IST befindet Sich im COMMON-Block STATUS):

(aus)=Standardzustand

Eime 5 Pf

Sch
SWIT

SWin.

SWIT:

SWITC

SWITCi

Diese Schalter kann a

ELUSER) setzen.

u

“ 44 eigenen Unterprogrammen (z.B.

Der Test auf Wiederholung der Modulfolge wird iA ELSWIT gesteuert

durch die folgenden 5 aktiven Stev-rkarten. (MCcC) VoOorgenommen:
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IP SWITCH i OM REPEAT (1=1,2,3,4,5)

Die Schalter können explizit durch die MCC

SWITCH i ON (1=1,2,3,4,5)

eingeschaltet und durch die MCC

SWITCH 1 OFF (1=1,2,3,4,5)

ausgeschaltet werden.

6,13 Der Modul ELUSER
Der Nutzer kann einen eigenen Modul in das System einfügen, in-

dem er als LK-FORTRAN-Deck das folgende Unterprogramum hinzufügts:

SUBROUTINE ELUSER(NMODUL, X)

INTEGERX4 NMODUL

R£TURN

END

Der Modul wird aufgerufen mit den aktiven STK

USER 1 NMODUL-1

USER 2 NMODUL:

USER 3 NMODUL=5
Durch Test von NMODUL im Modul kenn der Nutzer also 3 verschie-

dene Zweige in Abhängigkeit von der STK durchlaufen,

Der Modul darf kein STOP enthalten, Sollte STOP notwendig sein,

80 ist der Modul mittels RETURN 1 über den X-Ausgang zu verlas-

Ben.

6.14 Ende-Anweisungen
Es sind die in 2.5 näher erläuterten SCC %#RETURN und #STOP defi-

niert.



2.75 Anwendungsbeispiel 1

$BZGIN PROCEDURGS

STRUCTURE

LOAD

PREPARL

COEFPICIENT

FIT

RESULT 1

RESULT 2 ...

NND PROCEDURE

STANDARD

KZND SEGMENT

467

KIND SEGMENT

STANDARD

KIND SECMENT

Anwendungsbeispiel 2

KBAGIN PROCEDURE

STRUCTURS

LOAD

PREPARE

COFPYICIENT

PIT

RESULT 1

RESULT 2 2.02

KEND PROCEDURE

=NORMALIZED FIT

STANDARD

WEND SEGMENT

‘zm

‘9

"W") SEGMENT

77 .NDARD

"") SEGMENT

1) Alle Moduln arbeiten im Standardzustand, d.h, der Datenblock

467 (KC1, 25°C, H.0, Leitfähigkeit) wird zum Fit der Stufenpoten

tialleitfähigkeitstheorie verwendet, Die Ausgabedaten auf den

Listings bestehen im wesentlichen aus den Resultaten des Parame-

terfits und einem Listing, aus dem ein Vergleich von experimen-

teller und theoretischer Konzentrationsabhängigkeit zu entnehmen

ist, Angepaßt werden die Parameter Anus Era Eo1&gt; E Kcı

2) Im Beispiel 2 werden, ebenfalls im Standardzustand, die Daten-

blöcke 467 une uw), 25°, H.0, osmotischer Koeffizient) zum

Pit heransen.m Parameter sind die gleichen wie bei 1), We-

sentlic NORMALIZ£D FIT, da sich die numerischen Wer-

te von rößanordnungen unterscheiden,

Anwenduns

Prinzipielı «-Zeduraufbau für Anpassungen ım Rahmen des Chemi-

schen Modells nach Ebeling:



$BEGIN PROCEDURE

STRUCTURE

1L0AD

PREPARE

CHEMICAL MODEL %

*END PROCEDURE

} PCC
STANDARD

LAENGE(D)r“

N(XA)e2

N(XAA)-—2

N(XAB)e?

IFREE(1)= Anzahl der internen Iterationen

MAXIT- Gesamtzahl der Iterationen

weitere. STRUCTURE-Datenkarten

"ID SEGMENT

LOAD=-Datenkarten

KEND SECMENT

SMAWDARD

weitere PREPARE-Datenkarten

XEND SEGMENT

4BEGIN PROCEDURE

COEF,UNCOND,

FIT

CHEMICAL MODEL 2

177770” OM REPEAT

RES

RFT

falls erforderlich

mit IFPREE(1) Iterationen

Hills Wiederholung ab Modul ELCOEF

 u. re Moduln

„ED PROCEDURE



7. Theorievarianten

In dieser Kapitel ;eben wir eine Zusaumenfassung der bisher für

das „iFiT-Programnsystem einearbeiteten Theorien. Das System

kann 29 beliebige andere Theorien erweitert werden,

Die „uswahl einer Theorie für eine beatimmnte MeßBart erfolgt nach

der im ELSTC f(” £)\ einzulesenden vatenkarte,

TAHEC wu

ilL.ij.kk.ll.mm

Hier beze

It =

ie Numer der Meßart (vgl. Tabelle S, )

»1cende Bedeutung:
"To inuumme

ww

Hutzen . ante

Restrıt Primitive Model
{mitive Model

tufen- bzw. Treppenpotential
'’astenpotential
“ynos (bzw. Pad£&amp;-Approximation)

Thenrien für verschiedene Meßarten
uAerv.riante

-Ther”ie ohne c-Entwicklun::

„Theorie ohng C-Entwicklu
Z bis 0(c3/2) mit £o-

Z&lt;4 Ohne c-Sntwicklun
EKS' bis 0(cMVE, .. Pros

Fuoss-"nsaper-Skinner
ASAM

N

\

7

5),
3
I

3
4

:B
79

Term /3/

Zizient /4,5/

Y{16}' end z-Prini /10/

Yeagw-

/17/
*andez-Frini-Prue /9,18/

&gt;ehnr Koeffizient /19/

7» O8motischer Koeffizient /20/
ische Radien, Osßmotischer F-- *igient /20/

' Theorievarianten

”ansporttheorie
PC, Transporttheorie
er Transporttheorie im chemischen Modell

dback Transporttheorie im chemischen Modell

hysikalisches Modell für YunagerkoeffizigntenTheorien mit Dichteentwicklung bi8 max c)/2 {im chemischen
Modell für Onraeest ienten

)a®



77 - Gleichzewichtsatheorie

P&amp; — Gleich um cuu3theorie in chemischen Modell

da) % der Lassenwirkungskonstante

3
.

‚vr ante

»kungakonatante nach Rierrun
zkungskunstante nach Zbelinz
“7nggkonutantn für ion ar pezifische Radierj

x xätakusffizienten im wiG

"note

‚ivitätskoeffizient
472

Hückel

„eg Parameter
MSA ionenspezifische Radien
Einschätzung der verschiedenen mcglichen Kombinationen von

und #, in M./G findet man in /6,5/.#4

„sd

THAORIL(1)=f1.14.976,01.03
bedeutet, daß die eingelesenen Leitfähigkeitsmeßdaten (KüNG=1)
mit der PHFF-Theorie (jj)=14) im chemischen Modell (kk=AE) Lt

einem nichtkonsistenten MNaasenwirkungspesetz ausgewertet werden

(fa= AP, KorKÜ
THEORIB(1)=@1.11.01
bedeutet, daß die eingeleusenen leitfähigkeitame£daten mit der
MSAT-Theorie (jj=11) ohne Berücksichtixung von ABBoziaten auß-

gewertet werden.

Tab, 7.“

1) Leit:

wr.01

B1,.04.:

Übersicht über birh-‘)
MPha. 4 tr pam)

1+he

* Drogramm realisierte

VXombinstionen

pr.

B1.09.1e

B1.040.E

M.11.

1.12...

B.12.1.

D.04.K1

P1.14.)kk. 11. mm

31.16.17

6

‚85

8 „4406

kl. 1,92 ,05

ki. #7 ,04,96
X“ 2

U 72,03,

5.85

Y



@1.16.kk.,ll.mm

B1.2ß.kk., 0.6

1.20. kk.ll.mm

pP

7 g4,96

7,7

Ba“
H

2} Gleis "michtstheorien (MSNG=6'

2.04

Literst:“

7. Far

/2/ Krem:

Manur'

/3/ Küns‘

147 Kran

24

/5/ Grige

3

/6/ Puor:

6r

/7/ Er

/8/ Gr’-

/9/

/10/ Fuc-

(96

Theorien

issertation  WPU Rostock 1976

Lau. U. und Kraeft, W.D., Rostocker Phys.

issertation A WPU Rostock 1983

W.D., und Ebeling, W., Ann.Phys. 18,

unm Ebeling. W. Wiss.Z,WPU Rostoec!

1 - uns Skinne-=. 24Eo, J.,Phya.Chem.

- J.Solution Chem, 10, 599 (1981)

“10Mn A WPU Rostock 1982

+.50c (London) 217A, 43 (1953)

and Hei: = "Proc. Matl.Acad. Sei 57, 414550

Per“

/11/ Qui und Tiaulınr

Soc. 65. 3311 (1969)

SoLutzen Chem. 7, 137, 525,
wr

Be

/12/ Lee, W.H. und Wheaton, R.J., Trer

1456 (1978)
"Araday Soc, II 74,



a

/13/ Carman, P.C, und Laurie, D.P., J.Solution Chem, 5, 457

(1976)

/14/ Fuoss, R.,M., Proc.Natl,Acad.,Sci 75, 16 (1978); J.Phys.Chem,.

82, 2477 (1978)

/15/ Murphy, T.J. und Cohen, E.G.D., J.Chem,Physa. 63, 2177 (1970)

/1€/ Chen, M.S., J.Solution Chem, 8, 165, 509 (1979)

/17/ Barthel, J,, Justice, J.-C. und Wachter, R., Z.Phys.Chem,

N.F. 84. 1097 (1973)

‚18/ Fernandr ”-3 R, und Prue,}.E., Z.Phys.Chem, (leipzig)

228. 17

/19/ Bic}*

257

/20/ Blur

tive”

Presna New u‘

 ing, W. und Krienke. H., Z.phys.Chem., (leipzig,
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°Baätze entsprechend

ines Lösungsesmittels

'7T Temperatur

1. dem Anion., sor-

‚Ank.
”-ndeten Abkürzungen haben die folgende
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a Data Block

Ionenkonzen
'ON cONoenN“

Ionen’
öüm G6r

waupt*
CA nn

1 rn °Sdatenblock
Data Sat

) Meßdatenblock

ı Data Sat
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„

Dunk
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.AKcÜr“ ungen 8ind nach

°stellt, (s.5.113)



10m ION
ELECTRICAL CONDUCT”

Ch

+

J

NO3

403
ChO4

BROS
‚93
pl

Er
d

NO3

Ch
PL

Cs

CS

8.

NMZ

MEN

MEN

BETAN

RTAN
ETAN
BRAN
RAN

GU4N

BULN

AMAN

ME3AMN

MO

CA
CA
aÄ

06

eh

%.

 I &amp;-

@ *

NuM “(°C)
N WATER

1,0
4 C

+

240,2

0,0
0,0

0,0
0,0

6,0
0,0
0,0
8.0

450

181
182
208
208
197?

31%

530
155

183
1aR

23%

98

728
146

1

n.0

+

191
2417
194%
440

9.0
0,0
0.0

0,0
0,0
9,0
0,0
0,0
0.0

04.0

0,0
0,0
9.0

273

211
188

186

208
1rG
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Symbol

AC

AG

AL

AM 3BUN
AM4N

ASPO6

A503
ASO4
AU

BA

BE

BENZOAT

BF4
BR

BRO3
BUNH3
BUOHNH3
BU 3ETN
BU 3HN
BU 23MEN
BU4N
CA

CD

CE BerCE (4+
CI
CL

CLAC

CLO

CLO2

CLO3
CLO4
CN

Co

co3
CR

CRO4
CR207
cs

CU CMCU (2+

DICLPHAT
DINIBAT

DINIPP'
DIPHA\

DY

DEMT”

Pe

ı Name (englisch)

Acetate .

Silver (Argentous)
Aluminium

Triamylbutylammonium
Tetraamylammonium
 FE fluoroarsonium
Arsaenite

ante
Go. N

Barium

Beryllium
Benzoate
Tetrafluoroborate
Bromide

Bromate

Butylammonium
Butanolammonium

Tributylethylammonium
Tributylammonium
Tributylmethylammonium
Tetrabutylammonium
Calcium

Z7admium
ıerium IIT (Cerous)
Jerium IV (Ceric)

Citrate
Chloride
Chloroacetate

Hypochlorite
Chlorite
Chlorate

Perchlorate
Cyanide
Cobalt II
Carbonate
Chromium III

Chromate
Dichromate
Cosium

Copror I (unronG)
Canzr II (Cupric
? ‚.P*ehlorophenolate
" ) "“robenzor*-

»aphenn!

nylammonium

F
. zthylammonium

Wertig:-
{keit

A

4

 @

Ionen-

durch-

mA8S]BET

(85

Literatur-

zitat

4.18

1.26
0,50

186
186

5,36 124

1.37
1.35
0.371

186
186
186

1.95
2.41 |

186

4.94
0.99
0.97
42.11
1.01
2.00

1.81
2.00

124
186
186
186
186

186

2,05
2.01

0.78 186

0.69 186

1.69
0.96
0.69

186
186
186

0.99 186

0.96 | 186

| 400 | 124
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ETNH3
BTOHNH3
P

PE erFE (&gt;)
FECN6€ -

PECN6(
PO

P3AC
GA

E

HG

4GJ3
HGJ4
HGJ5
HO

HP4N

HPNH3
HPO4
8S

HX4B
H2P04
TAM3BUF
TA, 7B
IN

I0OPR
J

Jo2

Jo3
J04
r

 rn

4ENH3
MEOHNH3
METSUAT
ME2BU2N
ME2NEH2

ME3AMN
ME3BUN
MP3ETN
"IE
“3PHN

“"3PRN
"4N

MWOA

004
F3
A
WD
37719)

Ethylammonium
Sthanolammonium
Pluoride
Iron II Ce
Iron III (Ferric

"exacyanoferrate III (3-)
exacyanoferrate II (4-)

Fornmiate (Formate)
Trifluoroacetate
Gallium

Aydrogen
4arcury II (Mercuric)
Tiiodomercurate
etraiodomercurate
entaiodomercurate

Holmium

Tetraheptylammonium
Heptylammonium
Hydrogen Phosphate
Hydrogen Sulfide
Tetrahexylammonium
Dihydrogen Phosphate
Triisoamylbutylammonium
Tetraisoamylammonium
Indium

Isopropylate
Iodide
Iodite
Iodate

Periodate
Potassaium
Lanthanum
Lithium

Methylammonium
Mathanolammonium
Methylsulfonate
Dimethyldibutylammonium
Dimethylammonium
Trimethyiamylammonium
Trimethylbutylammonium
Trimethylethylammonium
Trimethylammonium
Trimethylphenylammonium
Trimethylpropylammonium
 %Äramethylammonium

&gt;rium
za II

"»yanate

date

Zum

"odymiun
Amide

\Ammon ium
Fickel II

n-

41.36
0.76
0,64

0,62
0,45
41.10

0.97

4.94
4.94
0.81

2,16

3:39
„00

„33
1,15
0.60

8:41‚65
0.80
3.09

Bar6

55
_ÖR

1.25 |0.78

186
186

186

186
186
186

186

124

486

1486

186
186
186

124
186
186

186
186

186
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NO2

NO3
0C4N
OET

OH

OME
OPR

PB

;
PEOHNH3
PF6
PHAC

PH4AS
PH4B
PH4AN
PH4P
PH45B
PI

PNCLPHAT
PNIBAT

PNIPHAT

PO4
PR4AN

PROHNH3
RB

Ss

SC
SCH

SM

303
3504
SR

8203
TB

TH

TIO

TL enTL (3+
TOSYLAT

We, )+
v IE
vo3
WO04
Y

ZN
ZRO

'’Nitrite
Nitrate

Tetraoctylammonium
Ethylate
Hydroxy1
Methylate
Propylate
Lead IX (Plumbous)

Pentylammonium
Pentanolammonium
Yexafluorophosphate
Phenylacetate
Tetraphenylarsonium
Tetraphenyloborate
Tetraphenylammonium
Tetraphenylphosphonium
Tetraphenylantimonium
Picrate

Pentachlorophenolate
P-Nitrobenzoate
P-Nitrophenolate
Phosphate
Tetrapropylammonium
Propanolammonium
Rubidium
Sulfid (Sulphide)
Scandium
Thiocyanate (Rhodanide)
Samarium
Sulfite

Sulfate
Strontium
Thiosulfate
TPerbium

Thorium

Titanyl
Thallium I (Thallous)
Thallium III (Thallic)
Tosylate (P-Toluenea-
8ulphonate)
Uranyl
Yanadium III (Vanadols)
FTanadium V
Fanadate
Wolframate
“trium
Zinc

‚Zirconyl

I}

A

;

| 2.77

1.50

41.20 186

4.54
4.94

76

4.50
4.650
5.00

130
430

4.52 124

1.48
1.84
0.81

186
186
486

4.04 186

7 186

1.00
0.95 '

186
486

1.40 )0.95

186
486

0.74
0:59

186
486

0.93 4186
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Tabelle der Meßarten

Abkürzung ” Meßart

LSITFARH,

KATION-LEIT,

ANION-LEIT,

KAT.USBERPZ

AN .UEBERPZ

OSMOT.KOEP

AKTIV.KOEP

VED., WAERME

VISKOSITAEBT

REL.DK,.

DICHTE

$#.D17".KORP.

Leitfähigkeit

Kationen-Leitfähigkeit

Anionen-Leitfähigkeit

Kationen-Überführungszahl

Anionen-Überführungszahl
Osmotischer Koeffizient

Mittlerer Aktivitätek--

Verdünnungswärme

Viskosität

Relative Diel-)“

Dichte

Ambipolarer Diffusions-
""4x4ent

-dant

*t”"te8zahl

1.DIPP,KOEP, namischer Diffusions-
&amp;

‚7isient Kation-PR.KOEP.K-K

TR.KOEP,A-

RT

at Anion-

TR.KORFP,K-A “Ant Kation-

Kenn-

nummer

2

&lt;

C

vr
”

3

7

3

9

10

11

12

49
5

5
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2:TeilprogrammsystemEXCOND
Dieses Programmsystem dient zur Bestimmung der molaren Leitfä-

higkeit elektrolytischer Lösungen aus primären experimentellen

Eingabegrößen (z.B. gewogene Massen, Kennummern von Widerstän-

den, Ionen, Lösungsmittel). Das Programm ist 80 gestaltet, daß

eine sofortige Anpassung an eine Leitfähigkeitatheorie vorge-

nommen wird und daß am Ende der Meßsatz in der Standardform im

SAFE und als gestanzte Lochkarten vorliegt.

Um die Möglichkeiten des Programasystems anzudeuten, ist der

Programmablauf kurz erläutert worden, Der gesamte Ablauf wird

über die erste einzulesende Datenkarte gesteuert, Die darauf

enthaltenen zehn Größen (IPRi mit i=1,2,...1ß) dienen als

Schalter für die Programmverzweigungen, Standard ist IPRi=f

212,000 118.

} FOgrTammablaufplan

EX ON

CXLOIN

ALKON

ZTN

' X1wID]

M

Hauptprogramm

Je nach vorgegebener Version ist hier eine Da-

teneingabe für die Konzentrationsbesimmung und/

oder die Viderstandsanpassung möglich,

Hier wird die Berechnung der Konzentrationen

und Dichten der Lösungen realisiert, Falls kei-

ne Daten zur Widerstandsbestimmung eingegeben

wurden, wird der RTN-Ausgang benutzt, Danach

kann eine Ankopplung an Auswerteprogramme für

andere Meßgrößen elektrolytischer Lösungen er-

folgen (z.B. Viskosität, Dichte oder Dielek-

trizitätszahl),

Es werden die frequenzabhängigen Widerstände

berechnet,undessindverschiedene Varianten

für eine Extrapolation auf R;(0) möglich, Falls

EXLKON übersprungen wurde, werden vom gesamten

Programm nur Informationen über die elektrische

Messung verarbeitet, und es wird der RTIN-Aus-

gang benutzt, Diese Variante wird bei der E1-

chung neuer Widerstandasnormale benutzt.



a5

| SXLAM

ı CONKCL

RTN

OXLANP

| EXGRAF

| AXBANK

RN

RTN

Wird nur abgearbeitet, falls ZAXLKON und EXLWID

ausgeführt wurden, und bestimmt die molare Leit-

fähigkeit,

Die Abarbeitung von CONKCL erfolgt nur bei der

Eichung neuer Meßzellen, £s werden entsprechend

den bestimmten Konzentrationen und Widerständen

die Zellkonstanten berechnet, Die dazu notwen-

dige KCl-Leitfähigkeit wird nach 7 verschiede-

nen Standardgleichungen ermittelt,

Hier wird mit einer vorgegebenen Anzahl von

Meßpunkten eine Auswertung mit der KKE34MAL-

Leitfähigkeitstheorie (TH£0RIS(1)=)1.09.00.02.04)

vorgenommen. 8 werden durch „Anpassung A, &amp;

und Jay2 bestimmt; Kr wird berechnet, Falls kei-

ne graphische Darstellung gewünscht wird, muß

der RIN-iusgang benutzt werden.

58 erfolgt eine Reihe von verschiedenen graphi-

Schen Darstellungen der £Zröebnisse dieser Meß-

reihe und eine Verknüpfung mit eventuell in

SAFS bereits vorhandenen Meßreihen, Falls keine

sofortige Zintragung ist das SAFE-System er-

wünscht ist, ist der RIN-Ausgang zu benutzen.

Hiermit wird eine sofortige Zintragung der Meß-

reihe in das SAFE-System vorgenommen, Der Meß-

block wird im Standardformat auf Lochkarten aus-

restanzt.

Aufgrund der Dimensionierung der Felder sind einige Einschrän-

kungen für die Durchführung der Messungen notwendig:

- in einer Meßreihe können nur 20 verschiedene Konzentrationen

abgearbeitet werden (einschließlich des reinen Lösungsmittels)

Zu jeder Konzentration kann die wWiderstandsmessung bei maximal

10 verschiedenen Frequenzen erfolgen

in einer Leßreihe können maximal 5 verschiedene Stammlösungen

verwendet werden

eine Konzentrationserhöhung der Lösung ist nur durch die Zu-

gabe von Salz oder Stammlösung möglich.



(7

‚Jach dem Aufruf von EXCOND können, je nach IPRi, die folgenden

Unterprogranme aktiviert werden:

(1) SXLEIN realisiert die gesamte Dateneingabe, die Bereitstel-

lung von Informationen zum vermessenen Elektrolytsystem aus dem

FIADAT-System und eine Korrektur der eingelesenen Daten (z.B,

wird an den Massen eine AuftriebskoTektur durchgeführt).

(2) SXLKON berechnet die Konzentrationen und die Dichte der Lö-

sung. (3) wXLWID bestimmt die frequenzabhängigen gemessenen wWi-

derstände und ermittelt durch’ein Anpaßprogramm die Elektrolyt-

widerstände, (4) Im Programmteil EXLAM werden die Ergebnisse

aus EXLKON und ZXLWID miteinander zur molaren Leitfähigkeit ver-

Knüpft, und es wird ein kohplettes leßprotokoll ausgegeben, (5)

oXLANP vestattet es, sofort eine Auswertung der gemessenen leit-

fihigkeiten mit der KK53&amp;MAL-Theorie vorzunehmen, Im Programm

(5) zXGRAF werden die relativen Abweichungen der theoretischen

7 den experimentellen Werten graphisch dargestellt. Falls zu

vermessenen experimentellen System in SAFE bereita Daten-

-xe abgespeichert sind, werden in einer zweiten Graphik die

itfähigkeiten direkt gegen die Konzentration aufgetragen, Da-

. werden die eigenen :*“ den bereits vorhandenen gemeinsam

..5estellt, In e:. ‘74 Schritt werden die in SAFZ vorhan-

üsnen Meßdatenb? u ausgewertet und die relativen

abweichungen vc ; gemeinsam mit den Abweichun-

„en der eigenen Messung ‘zestellt, Das Programm (7) LXBANK

:calisiert eine soforiig :tragung in die Datenbank und das

Ausstanzen des Meßblockes iw Standardformat.

Für eine ausführliche Darstellung mit sämtlichen Formeln und

Nutzerhinweisen verweisen wir auf das Manuskript "Beschreibung

eines £DV-Programmsystems zur Auswertung experimenteller Daten

der elektrischen Leitfähigkeit elektrolytischer Lösungen" von

ürigo, Einfeldt und Schmelzer,
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