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1, Einleitu

Das vorliegende Heft der Rostocker Physikalischen Manuskripte
ist die zweite Arbeit in dieser Serie, die von Mitarbeltern der
Falkenhagenschen Schule zu Problemen elektrolytischer Ldsungen
verfaBt wurde. In der ersten Arbeit (Heft 4) stand die Weiter-
entwicklung der Statistischen Theorie von ElektrolytlSsungen
im Mittelpunkt, Bereits in den grundlegenden Arbeiten von
Debye, Hickel, Onsager und Falkenhagen in den gzwanziger und
dreiRiger Jahren gelt das besondere Interesse dem Vergleich dexr
Theorie mit dem Experiment - einerseits, um die zugrunde lie-
genden Modellvorstellungen zu iiberpriifen und die Gliltigkeite-
grenzen der Formeln festzustellen, - andererseits, um zu einen
vertieften Verstindnis der sehr komplizierten molekularen
truktur in £lektrolytldsungen zu gelangen. Die rasch anwach-
sende Zahl von liessungen und die zunehmende mathematische Kom~-
pliziertheit der theoretischen Formeln legen &8 nahe, die
Wlektronische Datenverarbeitung fiir diesen Vergleich einzuset-
zen. Nach der Plonierarbeit von R. L. Kay/J. Amer. Chem. Soc.
82, 2099 (1966)/ setzte sich dieses Verfahren schnell durch.
In der Rostocker Elektrolytforschungsgruppe begannen Entwick-
lungsarbeiten fiir eine Datenbank im Jahre 1970, in deren Re-
gultat bis 1975 ein Programmsysiem und eine Datensammlung auf
der EDVA BESM-6 entstanden. Aufbauend suf den mit dieser BESM-
Version gewonnenen sfrfahrungen 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 enthdlt., SAFE 77 ist den Datenbanken der Gruppe
von Prof. J. C. Justice (Universit Pierre et Marie Curie,
Paris, Frankreich) und der Gruppe von Prof. J. Barthel
(Universitét Regensburg, BRD) sowohl qualitativ als auch quen-
titativ ebenblirtig.

Die Pérderung der Arbeiten an SAPE durch die Professoren

Dr. ¥. Sbeling, Dr. G. Kelbg, Dr. D. Kremp und Dr. H. Ulbricht
hat wesentlich zum Gelingen beigetragen. in der Programment -
wickluag und Datensammlung haben entscheidenden Anteils



C. Baudisch, Dr. E. Bich, R. Blockus, Dr. J. Sinfeldt,

S. Elshazly, Dr, P, Paigl, Doz. Dr. R. Feistel, R. Gawenda,

Dr. H. Krienke, H. Kﬂngtnar. R. Nareyka, N. Schmelzer,

We Timm und H. wiechert.

Zehlreiche Diskussionen wurden mit Prof. J. Barthel (BRD),

Prof. G. Janz (USA), Prof. J. C. Justice (Frankreich), Prof.

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

Datenbankkonzeption und zur Datensammlung gefiithrt,

Die Autoren des vorliegenden Heftes danken allen Genannten

filr ibren Baitrag zur gntwicklung von SAPZ 77. Besonderer Dank

gsbiihrt Prau Hiltrud Bahlo fiir das recht mihsame Schreiben

dieses lianuskriptes,

dbschlieBend mSchten die Autoren aus ihren umfangreichen

Programmiererfehrungen en SAFE heraus die Gliltigkeit der fol-

genden Murphy'schen Gesetzs zur Computerprﬂgr&mmiarung be-

stitigen:

1. Any given program, when running, 1is obsolete,

2, Any given program costs more and takes longer.

3. Program complexity rrows until it exceeds the capability
of the programuer who must maintain 1t,
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2 lion:egt ion der Datenbank SAFE

Die Datenbank SAPE stellt die Weiterentwicklung der Elektrolyt-
Datenbank auf der BDVA BESM-6 dar, Sie wurde auf der EDVA ESER
1040 im Betriebssystem 0S/ES Ln der Programmiersprache FOHTRAR
IV realisiert. Wesentliche Vorziige .der vorliagpq?an Variante
(SAFE 77) eind eine grofe Nutzsrfreundlichkeit und allgemei-
ne Einsetzbarkeit fiir Datenmengen unterschisdlichster Herkunft
und Struktur. In der vorliegenden Arbeit warden alle notwendl-
gen Informationen gegeben, damit ein Nutzer mit SAFE arbelten
kann. ‘Die vorliegende Varisnte ist lochkartenorientiert, d.h.
die Steusrinformationen und die Daten werdan iiber Lochkarten
(1K) dem Programasystem libermittelb. Eine Erweiterung esuf Dia-
l0gbelrisb iiber ein Terminal ist moglich.

2.1 Struktur von SAFE

Aus der Abb. 2.1 lat zu entnehmen, dal SAFE aus zwei Tellkom-
plexen besteht, den SAFE-Programmen, die die verschisdensn TH-
tigkeiten realisiersn, und den CAFE-Dgpteien zur Speicherung
gewisser Datea.

Charskterisiisch an den SAFE-Programmen ist, dad sie
eine Menge von Ero =Mo darstellen, die miteinander nur
iiber die Datenmengen, die ihren THtigkeiten entetehen, in
Verbindung stehen, Diese Programm-Moduln werden durch spezislle
Steuerkarten (STK) aktiviert. Somit verfiigt der Nutzer von SAFE
prinzipiell {iber alls Tellfunktioneu von SAPE und kaan sich ein
Programm, d.h, eine Menge von Moduln, die in einer wonldeli-
nierten Reihenfolge abzuarbeiten sind, selbst mit Hilfe der STK
zusammenstellen. Wegen der begrenzten Hauptspeicherkepaszitilt
wurden die Moduln, die logisch miteinander in Zusammenhang ste-
hen, zu SAFE-Teilpro gusammengefpit, In der Variente
SAFE 77 s clgonde Tel.programme ¢nthalten:

1. FIXPIX zur Arbeit mit FIADAT-BiBcken (a, Kap. 3)
2. EINBEIN gzur Arbeit mit Daten-Blocken (8. Kap. 4)

3. KATALG gur Herstellung von Katalogen (s. Kap, 5)
4, ELPIT AnpaBprogramm-System (8. Kep. 6).

Hierbei sind PIXPIX usw, die FORTRAN-Namen der Teilprogramme
(s, 2.3). Uber die in den Teilprogrammen verwirklichten Tdtig-
keiten wird in den folgenden Kapiteln berichtet,

! Die SAPE-Dateien 10 und 14 stellen den zentralen Daten-
aspeicher dar. In innen befinden sich elle FIXDAT- und Daten-
blécke. Von allen Teilprogrammen wird auf diese Datelen als
Eingabe- und Ausgabe-Datel Bezug genommen.

Die erste Thtigkeit jedes Teilprogramms besteht darin,
das Lochkerien (LK)-Eingebeprogramm zu aktivieren, Dieses Pro-
gramm bertrigt die IK-Bilder aus der vom Betriebesystem ge-
fiilllten Datei SYSIN in die Datei 12. Damit ist SAFE unabhingig
von der SYSIN, und die LX-Bilder sind permanent gespeichert,

4

) Build a system that even a fool can use, and only a fool
will want to use it, Murphy 1
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Bs ist somit die Moglichkeit gegeben, nach einem Maschinenfeh-
ler oder sinem enderweitig hervorgerufenen snormalen Programm-
ende einen Wiederstart vorzunehmen, d.h, das Programm ab einer
Stelle erneut abzuarbeiten, die zeitlich vor dem anormalen Ende
lag.

SAFE
SAFPE-Programme SAFE-Dateien
Eingabedaten und_. LE-Eingabesystem Datei 12
STK auf 1K Datei 13
SAFE-Teilprogramme
] Datei 10
Schnelldrucker = M,1 Datei 14
Stanzer «— | STK '\:"‘2 usw,
Hn

Magnetband -————
lingnetplatte a—| ")Hl - Programm-
modul 1

Abb. 2.1: Struktur der Elektrolyt-Datenbank SAFE.,

-Steuerdaten
STK, die M aktivieren
passive STK es—— —— Datei 12
Modul- interner
status Modulzustand
Lingabedaten Ausgabedaten
Datei 12 Programm- Schnelldrucker
. Datei 10 Hodul M (sYsour)
Datei 15 COMMON ...
COMMON ... , Datei 10
Datei 15
. LK-Stanzer
Datei 12,16 Datei 10
te Pl Hilfsdaten

Abb. 2.2t Zusammenarbeit eines PNST

ann-Mod -
echiedenen Datenarten un nﬂ;{:utﬂa e %



2.2 Eigenschaften der Programm-Moduln

Jeder Modul erzeugt sus einer Menge von Eingabedafen mit Hilfe
eines Algorithmus M eine Ausgabedatenmenge E:hb. 2.2). Jedem
Modul ist eindeutig eine natiirliche 2Zshl (Modul-Numme zugaord~-
net. AuBerdem wird die Arbeit einiger Algorithmen durch eine
weitere natiirliche Zshl (Modul-Stat gasteusrt. Bei der Be-
schreibung der einzelnen Mo st angegeben, welcher Modul-
Status durch welche STK erzeugt wird.

Aus der Abb, 2.2 ist weiterhin zu entnehmen, daB durch
passive STK der interne Zustand der Moduln gestellt wird. Zur
Arbeit des Moduls werden i.a. Hilfedaten benbtigt, die sich ge-
wihnlich im FIXDAT-System befinden, AuBerdem ist bei einigen
Moduln, die groBe Rechanzeiten benttigen, vorgesehen, def Zwi-
schenresultate in den Dateien 12 und 16 fiir einen Wiederstart
(RESTART) gerettet werden.

2.3 Jobaufbau

Um mit der Datenbank SAFE zu arbeiten, ist folgender Jobaufbau
zu verwenden:

Il ses JOB
o CLASS = 40

}atepa
/
Jeder Step hat folgende Struktur:

//8tepname EXEC CGLRE#1
//FORT,SYSIN DD X
CALL xxxxxx(&1) Neme eines SAFE-Teilprogrammes
gty

1 STOP
END
/%
//GO.SYSIN DD X
} SAFE-File
/%
Die Prozedur CCLR@G@ ist elne erweiterte Variante der Standard-
prozedur FORSTCLG, wobei verschiedene Programmbibliotheken und
die SAFE-Dateien sutomatisch gekoppelt sind Jeder
SAFE-File besteht aus n IK mit folgender Struktur:
1.1K: NAME ... Name -Karte
2.1Ks XK..s ICC-Karte } sure-starvtein
] Steuerkarten } SAFE-KSrper
und Daten
n.LK: XSTOP STOP-Karte SAFE-Endteil
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2:3,1 SAFE-Startteil

In dex u%]ﬁ:g,a_ﬁg iat der Bearbeiterneme und eine Kennzahl ange-
geben. Diese Karte dient dem Schutz der Datenbank vor unerlaub-
ter Nutzung durch Unbefugte. Das Eingabe programm {iberpriift, ob
der Bearbeitername und dis Kennzahl in einem speziellen Ver-
zeichnie (FIXDAT-Block) enthalten sind. Ist- das nicht der Fall,
80 lehnt des Eingabeprogramm die Zusammenarbeit ab und beendet
den Jobstep. Ist dar NAME im Katalog enthalten, so wird sus dem
Verzeichnis aine Schliisselzahl entpommen. Bei der weliteren Zu-
sammenerbeit- im SAFE-Korper mit der Datenbank aind gowisse TH-
tigkeiten nur einem Teil der Bearbeiter erlaubt. Der Umfang der
Zusammenarbeit ist in der Schliigselzahl codiert. Die Bearbeiter
werden in zwel Gruppen eingeteilt - in die te ~Varant -
Hf%gm und in die restlichen Nutzer, Eine Reihe von Modul-
rufen gind nur den Detenbank-Verantwortlichen méglich. Dazu
gohfren alle Verdnderungen in FIXDAT-Blocken (s. Kap, 3) und
ein teilweiser Leseschutz. In der Schliisselzahl ist weiterhin
codiert, welche Typen (MESSUNG) wvop Datsn-Blécken (s. 4.) vom
Bearbeiter in dis Datenbank eingetragen werden diirfen, Diesser
Schreibschutz iset notwndig, da nicht jeder Bearbeiter alle spe-
zifischen Bedingungen fiir das Eintragen eines Daten-Blockes zu
einer Messungsart kennt. Fiir Daten-Bidcke besteht kein lese-
schutz, d.h. jeder Bearbaiter kann alle Daten-Bldcke lesen.
Die zweite IK des Startteils (Instream Control Card) dient zur
Steuerung des LK-Eingabestroms tas 2ra)

2,3.2 SAFE-Kérper

Dexr SAFE-K6rper hat folgenden Aufbaus:

¥... (aktive STK)

}L.K-Bingabedatsn und bei Bedarf } SAFE-Glied
passive STK

¥... (aktive STK) '
]LK—Eingahadatan und bei Bsdarf SAFE-Glied
passive STK :

usw,

Die Form der aktiven STK ist in 2.4 beschrisben, Die erste -
tive STK eines SAPE-Kérpers kenn in einigen Teilprogrammen =
(z.B. EINEIN) entfallen. Es wird dann eine Standard-STK verwen-
det, die bei den einzelnen Teilprogrammen beschrieben ist, Alle
1K, die auf eine aktive STK folgen, werden von dieser verarbei-
tet. Die genaus Struktur dieser LK ist durch die Moduln festge-
i:ft, die von der aktiven STK aktiviert werden. Sie wird des-
tia :ﬁur j:dan l':gdul em::aln beschrieben,

gemeinen kbnnen an beliebigen Stellen innerhalb de -
Ein,g::ehigzun sive STK (Passive Control Card) liegan, ;1:'50
PCC en T £ sie durch e C]
;u. gghgbeninrd;? od:rdbt;t der Jobstap besnd:t Ui :?chenda 2

a8 bnde elner Eingabedatenmenge fiir eine aktive S

eine folgende aktive STK, die XEND SEGMENT-Karte, Egagiggedmh
XSTOP-Karte markiert. '
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2.3.3 SAFE-Endeteil

' Die letate Karte eines SAFE-Files ist immer die STOP-Karte.
Folgen auf die STOP-Karte weitere Eingabe-LK, so werden diese
ignoriert, Fehlt die STOP-Xerte, so kann das LK-Eingabeprogramm
{.a, nicht ordnungsgem#f enden,und der Jobstep wird abgebrochen.

2.4 Die SAFE-Steuerkerten

Es gibt 3 Typen von SAFE-STK:

a) Eingabesteusrkarte (Inetream Conirol card) JICC

b) aktive STK

¢) passive STK (Passive Control Card) PCC

Es kénnen bis zu 75 sktive STK und PCC's je SAFE-Teilprogramm
definiert werden.

2.4.,1 ICC und d = be

Bekanntlich werden die LK-Bilder vom Betriebssystem 0S/ES in
die Datei SYSIN eingetragen. Aus zwei Griinden ist es notwendig,
diese LK-Bilder in die SAFE-eigene Datei CGLRELLK, die nach
Jobende erhalten bleibt, einzutragsn:

4. Die Daten der SYSIN gehen bei Step- bzw. Jobende verloren.
Die Moduln von SAPE sind aber auf die Moglichkeit eines Wieder-
starts (RESTART) nach anormslem Jobabbruch ausgelegt, wozu u.a.
die Informationen der Eingabe-LK gerettet werden miissen.

2, Bedingt durch die Struktur des SAFE-KSrpers mu teilweise
rickwdrts gelesen werden, was in dexr SYSIN unmdglich ist.

In der Abb. 2,3 ist skizziert, wie des Eingabeprogramm unter

Steuerung einer ICC die Datei 12 CGLRELIK (s.a. 2.6.3) fiillt.
Folgende ICC sind vorhanden: .

ICC W
¥ % DELETE ALL T 0 =l Qﬁr Tatenbank-verant—

¥ wor blich’ )

X X DELETE AND STORE

% X DELETE AND COMPUTE _
X X STORE

X X COMPUTE

X X RESTART 1

X RESTART 2 8
4‘—!3. s AiTe ol P TR-Spalte

PRI
gt =
o=l o=

1
7

Qoo Mo RO R
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CGLRELLK

Start-, Endadressen

SAFS-Korper - SYSIN
SAPE-Sndteil N .
0S/ES-
Eingabesystem IcC
?READER)
COLRSLLK:
1 1.Verzeichnissata: Bearbeiternanme,
2 24 ="
Verzeichnis & it ?
-
2¢ | 20. ="
21
n | B# Byte-SHtze, die Je ein 1K-Bild
; enthalten
LK-Bilder L
i)
<ol
S@de

Abb, 2,3: Jirkung der

L::::::::::::::;=:::::::::::::::::::::::J

8¢ Byte

ICC auf das LK-mingabepro d
Struktur der Datei CGLRILLK, o P ocrama un
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1 Alle Verzeichnissétze werden geléscht (d.h. Byte 1 ... 32 =
leerzeihen, Byte 33 ... 8@ = @). Damit ist der nlgerzustand™
der Datei 12 erzeugt.

2 Lésche - falls vorhanden - den Verzeichnissatz, der den glei-
chen Bearbeiternamen enthdlt wie die NAME-Karte.

3 Lbésche alle Verzeichnissiitze, die Hlter als 30 Tage sind.

4 Falls ein Verzeichnissatz vorhanden ist, der den leichen
Bearbelternamen enthilt wie die NAME-Karte, so erfolgt der
Abbruch (STOP) des Jobschrittes.

5 Trage alle IK-Bilder bis einschlieflich der Karte X5TOP
(SAFE-Endeteil) aus der SYSIN in die CGLRELLK ein und schrei-
be einen entaprechenden Verzeichnissatz.

6 Setze die Bearbeitung nach Riicksprung ins aufrufende SAFE-

" Teilprogramm mit der Interpretation des ersten LE-Bildes aus
dem SAFE-Kdrper fort.

7 Denach wird die Abarbeitung des Jobschrittes beendet.

8 Nit dieser ICC wird der Wiederstart eines SAFE-Teilprogramms
veranlaft. In der Datei CGLRELLK befinden sich bereits LK-
Bilder unter einem Verzeichnissatz, der den gleichen Bear-
beiternamen enth#lt wie die NAME-Karte., Diese LK-Bilder ge-
langten entweder iiber eine STORE-ICC in die CGLRELLK oder
bei einem COMPUTE-Lauf wurden infolge Zeitiiberschreitung
oder Maschinenfehler nicht alle LK-Bilder bis zur XSTOP-Kar-
te verarbeitet, Bel dem einfachen Resgtart werden die LK-Bil=-
der, beginnend mit der ersten LK verarbeitet. Dieses Regime
wird in den SAFE-Teilprogrammen FIXFIX, EINEIN und KATALG
verwendet. Beim erweiterten Restart (SAFE-Teilprogramm
ELFIT) werden im Teilprogramm weitere Informationen geret-

23?. die einen Restart innerhalb der LK-Folge gestatten (s.

Folgen auf die ICC's ¥%DELETE ALL, XXDELETE und ¥ XRESTART wei-
tere LK (SAFE-Kcrper und SAFE-Endeteil), so werden diese igno-
riert. In den LK-Spalten 79 und 8@ der ICC's kann eine Druck-
steuerinformation angegeben werden. Dazu gibt es folgende Mog-
lichkeiten:

1LK-Spalte 79 = Leerzeichen: Keine Verzeichnistabelle

=1 Ausgabe der Verzeichnistabelle
1K-Spalte 8@ = Leerzeichen: Keine Listung der Eingabe LK
=1 Listung aller STK
=2 Listung aller Eingabe-LK
2.4,2 Aktive SIK

Mit den aktiven STK wird festgelegt, in welcher Reihenfolge
welche Moduln mit welchem Modulstatus aktiviert werden. Es kin-
nen maximal 2@ Moduln zu einer Modulfolge vereinigt werden, die
durch eine aktive STK aktiviert werden. Es gibt vier Miglich-
keiten, aktive STK zu formulieren.



4%

2.4,2 i )

Diese STK {(Compute Control Card) entspricht einer festgelegten
Folge von Moduln mit bestimmten Modulstatuswerten. Diese Folge
ist ein Element des FIXDAT-Blockes 1@, In den Jeweiligen SAFE-
Teilprogrammen sind die Modulfolgen, fiir die eine CCC existiert,
srliutert,

2,4,2 s x

Diese STK (Single Modul Compute Control Card) aktiviert genau
einen Modul mit einem bestimmten Modulstatus,
2 W o Pl 2
1 ... 20 Mco's

XEND PROCEDURE
Die MCC's (liodul Control Lard) sind die eigentlichen STK, die
unmittelbar einen Modul aktivieren. Sie werden in den einzelnen
SAFE-Teilprogrammen beschrieben. Eine SCC ist offensichtlich nur
eine vereinfachte Veraion der BEGIN-END-Version mit einer MCC,

2.4,2

T «as 20 MCC's

*END PROCEDURE
Durch dis CCC wird eine Modulfolge erzsugt., Die Statuswerte der
Moduln dieser Folge werden mit den MCC's iberschrieben, Dabei
muf innerhalb der MCO'a die gleiche Reihenfolge der Moduln ein-
gehalten werden wie durch die ccc vorgegeben, Wird in der CQC-
Modulfolge ein Modul mehrfach (evtl. mit unterschiedlichen Sta-
tuswerten) aktiviert, so liberschreibt die erste MCC den Status-

wert des entsprechenden ersten Moduls in der Folge uaw,
Beispiel:
c

MC aktiviert Modul mit Modulstatus
B X1

2
c X2 1 .

Die CCC ¥ALPHA entepricht der MCC-Folge: A,B,C,A,C,B



15

Die MCC-Folge B,B,C,B,C,A wird durch folgends Prozedur erzeugt
XALFPHA |
B
B ¥ .

B
A
*END PROCEDURE

Pritt in die MCC-Polge, die eine CCC korrigiert, eine STK euf,

die sich suf einen Modul bazieht, der in der durch dis COC er-

zeugten Modulfolge nicht entHelten ist, so wird diese MCC igno-
risxrt.

2.4.3 Passive Steuerkarten (PCC)

Passive STK legen ein Arbeitsregime fest, das fiir einep oder
mehrere Moduln gilt. Dieses Arbeitsregine bleibt solange erhal-
ten, bis es durch eine weitere enteprechende PCC vertindert wird,
- Bin derartiges Arbeitsregime gibt beispielsweise an, in welchem
1K-Code die Symbole der LK-Bildex verschliisselt sind. PCC's
kénnen prinzipiell an einer beliebigen Stelle im SAFE-Korper
liegen. Da sie sber auf die Verarbeiiung der folgenden LK evtl.
einen uamittelbaren Binflul pehmen, gibt es einige Einschrénkun-
gen, die bei den einzelnen Typen von POCC besprochsn werden.

Es werden in diesem Abschnitt die LK-Code-PCCPs und die FORMAT-
PCC teschrieben, die in mehreren SAFE-Teilprogrammen definisrt
sind. Weitege PCC's, die nur fiir ein Teilprogramm von Bedeutung
sind, werden dort erlHutert.

2.4,3.1 LK-Code-PCC

SAFE verarbeltet LK, die im ESER (IBM)~-, R¥$~ und BESM (ICT
Dubhe)-Code abgelocht wurden. Die STK haben folgenden Aufbau:

PCC ode
-ESER CODE IB8M (Standard)
~BESM CODE ICT Dubna
-R39¢ CODE R399
1% 4% ﬂﬁ I-K-Spalte

In der Tabelle 2.1 sind die prlauhten IK-Symbole angegeben.,
Dis LK-Code-PCC kfnnen an einer beliebigen Stelle im SAFE-Koér-
per liegen.
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Jabelle 2,1 Erlaubte Symbole und lochkartencodes fiiy SAFE

Symbole: #12 3456 7.8 9
ABCDEPGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZ

sowie die -ESER CODE | -BESM CODE -R3@@ CODE
Symbole (IBM) (ICT Dubnsa) (R3¢2)
Leerzeichen blank blank 2 -8
4 12 -6 -8 12 .| n2
- 11 11 1
1 M~-4-8|1 -4 -8 i s Vel A
/ P -1 g -1 P -1
( 12055 =g { 5 -8 4 -8
@ -4-8
) M -5 5{12_2_2 1 = 3-8
-~ 6 -8 {” i g’: g 1M -5 -8
1 12-3-8|12-~-3-8 40 Sy
B $-3-8 g-3-8 P -3-8
' (Apostroph) 5 -8 { 4 -8B 6 -8
52l = B B
5 2-8|12-5.-8 5 -8
5 2 -4-8|11-6-8 MM =6
> B-6-8]1-5-8 P -6-8
% @ -4-8 Pt P -4=8
3 o= 6iwi8 12 <~ § <8
? @-7-8 12 -1
. 7-~-8 =2 s
& 42
! ™M =2 s
H ($) M-3-8
@ 4 -8
L 12 =208 ,
1 i RS
o 3-8
~ (Unterstr.)| @ -5 _ g -
e M-7-8
A 12 -1
I 12 -7-8




2.4.3.2 FORMAT-PCC

pie LK-Bingebe von PIXDAT-Elementen (s. 1), Mefdatensdtze desa "
vapdatentlockes (5. 4.) uBw,. geschieht unter externer Format-
Steusrung. Durch die LK: 4.LK: ~FORMAT
2.LK: Format-Spezifikation
wird festgelegt, welche LK-Spalten mit welcher Formatspezifika-
tion zu interpretieren sind. Die FORMAT-PCC stimm® weitgehend
mit der in FORTRAN iiblichen FORMAT-Anweisung iiberein.
Die Pormat-Spezifikationskarte hat folgenden Aufbau:
P[5 [ #y S
_Die Formatgruppen Fi haben die Struktur nem mit dem Wiederho-
lungsfaktor n = nicht angegeben | Leerzaichen] leerzeichen k,
der Spezifikationsangabe x=A[E|D|I|J|X|/ und der Anzahl der un-
ter Steusrung von ot 2u interpretierenden LK-Spalten m =i essale
. Hierbei gilt 12k £168 und 14 1£80. Ist der Wiederholungsfak-
tor nicht engegeben oder sind nur Leerzeichen vorhanden, so wird
sutomatisch n = 1 gesetzt.
Formatspezifikation A: Aus m LK-Spalten werden (m+3)/4 4-Byte-
Worte linkshiindig mit m alphanumerischen Symbolen gefiillt.
“Palls m nicht restfrei durch 4 teilbar ist, so wird das letzte
Wort mit leerzeichen aufgefiillt.
Formatspezifikation E: Der Inhall der m LK~Spalten wird alse
REALX¥4-Grofe interprétiert und in ein 4-Byte-Wori eingetragen.
Achtung - falls explizit ein Dezimalexponent angegeben ist,
werden alle Symbole nachj}if] bie einschlieflich der m. Position
als ganzzahliger Exponent gedeutet, wobei Leerzeichen wie { be-
handelt werden.
Pormatepezifikation D: Der Inhelt der m IK-Spalien wird als
REAL®3-Grofe interpretiert und in ein 8-Byte-Wort eingetragen.
Der Besrbeiter hat Sorge zu firagen, daf REAL¥8-GroBen an Dop-
pelwortgrenzen beginnen. 1
Formatspezifikation I: Der Inhalt der m LK-Spalten wird als
INTEGER#4-Grofe interpretiert und in ein 4-Byte-Wort eingetra-
Zen. .
Formatspezifikation J:r Dexr Inhalt der m LK~-Spalten wird ald
INTEGER®2-Gréfe interpretiert und in ein 2-Byte-Wort eingetra-

i l.
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. gon. Der Bearbeiter hat Sorge zu tragen, daB eine gerade Anzahl
von J-Spezifikationen verwendet wird, faells A~, E-, D~ oder I-
Speszifikationen folgen.

Formatspezifikation X; Die nidchsten m LK~-Spalten werden nicht
interpretiert.

Formatspezifikation /; Die nichate LK wird siogelesen und mit
der folgenden Spesifikation beginnend interpretiert. Die Angabe
von m ist bedeutungslos uand kann entfallen. Diese Spezifikation
muf verwendet werden, wenn ein Eingabeelement sich iiber mehrere
LK erstreckt. Dabei ist es nicht moglich, das Symbolfeld fiir
eine Spezifikation iiber dis LK-Spalte 8@ hinaus fortzusetzen,
Verarbeitet eine PORMAT-PCC mehrere LK, so darf innerhalb die-
sar ILK-Folge keine weitere FORMAT-PCC liegen.

2.2 Ende-Anweisungen

Die SCC %STOP bewirkt, daB das SAFE-Tellprogramm xxxxxx seine
Tdtigkeit beendet, Dabei werden die zu diesem Jobschritt gehi-
rigen Eintragungen in der IK-Bild-Datei CGLRELLK geldscht.

Die SCC *HETURN und die MCC RETURN bewirken, da8 das SAPE-
Teilprogramm xxxxxx seine Tatigkeit beendet und in das aufru-
fende Programm gosprungen wird. Dabei bleiben die Eintragungen
in der CCIRELIX erhalten.

Mit Hilfe des Ausganges RETURN besfeht die Miglichkeit, z.B.
nach Aufbau von Uberlagerungsstrukturen mehrere Teilprogramme
des SAFE-Systems mite inander zu koppeln,

2;6 Stmktg der Sg_‘E_—Dateien

Die SAFE~-Tellprogramme arbeiten mit einer Rei =
zugriffsdateien zusammen, he von Direkt

2.6.,1 CGLRELDA Dateinummer = g

In dieser Datei befinden sich 14 SAFE-Sktze d
176 Byte, die folgenden Aufvau napol, S 'E-Sitze der Linge

Byte 2 sen. b
8

SAFE-Daten

Die Struktur der Daten in den ersten 168 Byte ist beliebig und

wird in den einzelnen Teilprogrammen fest -
8ind in Teilmengen, den Blgohgxx:.. swm&ng%:ﬂ: ﬁgisﬁﬁe?“ o
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Block eindeutig durch eine Nummer NR (INTEGER%4~GréBe in den

Byte 173 - 176 gekennzelchnet ist.

ISV (INTEGER®2-GréBe in dem Byte 169 - 47¢) gibt die Satzadres-

86 des vorhergehenden SAFE-Satzes zur gleichen Nummer NF an. Im

ersten SAPE-Satz zu einer Nummer NR gilt ISV = .
(INTEGER¥2-GroBe in den Byte 171 - 172) gibt die Satzadresss

es nachfolgendenp SAFE-Satzes zur gleichen Hummer FR an. Im

letzten SAFE-Satz zu einer Nummer NR gilt ISP = @.

Fir alle unbelegten SAPE-SHtze gilt NR = f.

2.6.2 CGLRELAD Dateigummer = 714

In dieser Datei befinden sich 115 SHitze der Linge 176 Byte, die
das Adpegsbuch fiir die Blécke der CGLRELDA bilden.

Alle in den Sitzen auftretenden Variablen sind INTEGER¥2 -GriBen.
Aufbau des ersten Satzes:

G ) O ] 5 M .
Byte 123456789101112...7777
3141516
IFREI | unbe- Adr, | Inf,| Adr,|Inf Adr nf
| I legt 1 1 2‘ 2 l ] 43 43|
[m—— T R Mo e
¥y ¥y F4.
2

%ﬁ:t die Adresse des ersten unbslegten SAFE-Satzes in der

Die Byte 5 - 176 bilden das Adressbuch fir die maximal 43 ver=-
schiedenen FIXDAT-Blocke (8. 3.). Hierbei ist Adr, die Adregse
des ersten SAFE-Satzes, der zum FIXDAT-Block mit “der FIXDAT=~
Nummer i gehdrt. Das Informationswort Inf, wird errechnet zu
In!‘i = 512%"Anzahl der 4-Byte Worte je FIXDAT-Element™

+ "Anzahl der im FIXDAT-Blogk enthaltenen Elemente.
Ist ein FIXDAT-Block i nicht definiert, so gili Adr; = @ und
Ini',_ = @.

Aufbau des 2. bis 115, Satges:

Satz B}’te Inhalt
1-2 Adrepse des ersten SAFE-Satzes
(KOPF-Satz) zur Datenblocknummer = 1
3 -4 - = 2
2 . . .
175-176 e = 88
1 - 2 - = 0945
1s| . . ;
175-176 = =19P32
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Diese SHtze bilden das Adressbuch fiir die Daten-Blicke (s. 4.),
fiir die die Blocknummern 1 ,., 10 P29 reserviert sind, Ist ein
Daten-Block i nicht definiert, so ist die entaprechende Adresse
gleich @,

2.6, G =

Diese Datei besteht aus SPPF Sdtzen der Lénge 8@ Byte, Sie ent-
hdlt die LK-Bilder (a. 2.4.1). Die Siitze 1 bis 20 bilden das
Verzeichnis, die Sitze 21 bis S50PP enthalten die LK-Bilder, Je-
der Verzeichnissatz het folgenden Aufbau:

Byte Inhalt

q =g ~ Bearbeltername

A R alphanumerisches Schreibdatun

33 38 36 Vetum (= Tag + 30+Monat + 360+Jahr)

F1 ele 8 Startadresse der LK-Bilder

39 ees 48 Endadresse der IK-Bilder

4T .ua 42 relative Adresse das ndchsten gzu lesenden LK-
Bildes

43 .. BP Restart-Daten (19 INTEGER*2-Worte) IST (22 ...
42} aus COMMON/STATUS/

In einem unbelegten (gelischten) Verzeichnissatsz befinden sich
in den Bytes 1 .., 32 Leerzeichen und in den Bytes 33 ... 89
sind Nullen gespeichert.

2.6.4 CGLRELLX Dateinummer = 13

Diese Datei besteht aus Sg@@ SHtzen der linge 8@ Byte. Sie ist
eine tempordre Arbeitsdatei fiir das Eingabeprogramm und hat den
gleichen Aufbau wie die CGLRELLE.

2,6,5 CGLRFGZP Dateinummer = 15

Diese Datei besteht aus 999 Sdtzen der Linge 1824 Byte., Sie ist
fiir den Nutzer frei verfiighbar und z,.B. fir die Speicherung bi-
nérer Verteilungafunktionen vorgesehen, v

2,6,6 CGLRSAVE Dateipummey = 16

Diese Datei besteht aua 6@@ Sétzen der Linge 1@24 Byte. Sie
dient im Anpafprogramm ELPIT (s. 6.) als Rettungsspeicher fiin
den erweiterten Restart (s, 2.4.1)
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'3, Das FIXDAT-System
2. Des FIAOR - yo ot

3.1 Aufgaben des FIXDAT-Systems

Bei der Bearbeitung und Speicherung grofer Datenmengen treten
zahlreiche GroBen auf, die nur wenige definierte Werte annehmen
ktnnen - wobei diese GréBen aber in vielsn Datenblicken auftre-
ten und meist viel Speicherplatz bendtigesn. Solche FIXierte
DATen werden im PIXDAT-System gespeichert. In den Datenblécken
STnd dann nur noch Verweise auf das betreffende Element im FIX-
DAT-System notwendig. Eine weitere Menge von GroBen in Daten-
blocken und in Unterprogrammen des SAFE-Systems hat die Eigen-
achaft, daB sie zur Abarbeitung von Daten durch SAFE nur teil-
weise und/oder nur zeitweise bendtigt wird. Solchs Daten werden
ebenfells im FIXDAT-System gespeichert und durch dieses nach Ab-
ruf zur Verfiigung gestellt.

Alle Gréfen, die im PIXDAT-System gespeichert gind, werden in
FIXDAT-Blicken zusammengefait. Die Elemente eines FIXDAT-Blok-
kes (FIXDAT-Elemente) haben alle dle gleichen Eigenschaften:
gleicher Speicherplatzbedarf, gleiche Struktur und gleiche in-
haltliche Bedeutng. Jeder FIXDAT-Block ist eindeutig durch eine
ganzzahlige positive Nummer (1 ... 43) (FIXDAT-Nummer) gekenn-
zeichnet, Jedes Element eines FIXDAT-Blockes ist durch seine
Position in der (limearen)Elementreihe eindeutig identifiziert
(Element -Nummer 1 ... 511).
Es sind zwei Teilaufgaben im Rahmen des FIXDAT-Systems zu 1d-
sens
1. Wartung der FIXDAT-Blocke
2. Realisierung des Zugriffs zu FIXDAT-Elementen von anderen
SAFE-Teilprogrammen aus.

3.1.1 Wartung
Mit Hilfe des SAPE-Teilprogrammes FIXFIX werden die Grundopera-

tionen im PIXDAT-System realisiert. Diese bestehen im Eintragen
(INCIUDE), Ersetzen (SUBSTITUTE) und Streichen (EXCLUDE) von
PIXDAT-Elementen. Weiterhin kénnen verschiedene Kataloge der
FIXDAT-Blécke ausgegeben werden (CATALOG). Auflerdem ist die
Beendigung der Arbeit von FIXFIX 2u organisieren (STOP, RETURN).
Alle Grundoperationen werden durch enteprechende STK veranlaBt.
Der Step zur Arbeit mit dem FIXDAT-System hat folgenden Aufbauz
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//etepname EXEC CGLREE1
//FORT,SYSIN DD %

CALL FIXFIX (&1)
1 STOP

/%
//1KED,.SYSIN DD %
OVERLAY A
INSERT STRINP,NAMEIN ,XBEGIN,XSTOP,RESTRT » NAME@ ,NAME ,
NAMEZ , NAME 3, NAKE{D , RAMEP , NAME@F? , ELADIN 5
ETADOU , ANASTE , NOTE , BESMCD , R3@PCD , XDATOH
OVERLAY A
INSERT PIXINC,FIXSUB,INCSUB
OVERLAY 4

INSERT PIXEXC,PIXADR
OVERLAY A
/*I!SERT FIXKAT,PIXKA1,FIXKA2,PFIXBIK
/{GO.SYSIN DD ¥
SAFE-Pile

/%

Dis Struktur des SAFE-Files wurde in 2.3 angegeben. Die Struk-
tur der SAFE-Glieder enteprechend der zu 15senden Aufgabe wird

in den folgenden Abschnitten besprochen,

In der Tebelle sind die im FIZDAT-Te ilprogramm definierten STK

zusamengestellt .

Lochkartenspalte Beachreibung Modul JModul- | Medul -
Vowsdvssl > 2 8,Abschnitt S3TK | name  |lemmer|siatus
.-, 4 - . IEE

~BESH CODB 2.4.3 PCC

~R30P CODE 2.4.3 PCC

~FORMAT 2.4.3 PCC

HXPIXDAT INCLUDE 3.4 scc|rixmel 3| o
#FIXDAT SUBSTITUTE 3.5 sce rmnmh 1| o
XPIIDAT EXCLUDE 3.6 SCC|PIXEXC| 5| ©
NPIXDAT CATALOG 3.7.9 scc | PIxKAT| 6 | 14
¥PIXDAT CATALOG PAGE 4 3.7.1 Sce | PIXKAT| 6 | 3
#FIXDAT CATALOG PAGE 2 | 3.7.1 SCC | PIXKAT| 6 | 2
#PIXDAT CATALOG PAGE 3 | 3.7.1 SCC | FIXKAT| 6 | 5
NFIXDAT CATALOG PAGE 4 | 3.7.4 ScCc | PIXRAT| 6 | &
XPIIDAT CATALOG PAGE 5 | 3.7.4 Sce | PIxkaT| 6 | 7
¥PIXDAT CATALOG PAGE 6 | 3.7.4 scc | Frxka?| 6 | 8
XFIXDAT CATALOG PAGE 7 | 3.7.4 scc | PIxka?| 6 | g
*PIXDAT CATALOG PAGE 8 g.'m SCC | PIXKAT| 6 | 10
MPIXDAT CATALOG PAGE 9 +7a1 scc | Prxear| 6 | 14
#PIXDAT CATALOG FAGE 1 3.3.1 SCC | PIXRAT 12
¥FIXDAT CATALOG PAGE 19 e T SCC | FIXEAT 2 13
®PIXDAT CATALOG PAGE 12 | 3.7.4 Scc | PIXKAT| 6 | 12
*PIXDAT CATAIOG PAGE 13 | 3.7.1 Scc | PIxxar| € | 15
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#FIXDAT BLOCK CATALUG 3.7.1 scc | PIXEAT] 6 2
¥FIXDAT ADDRESS CATALOG [ 3.7.2 SCC | FIXADR| 7 0
#RETURN 2.5 sccC 2 o}
% STOP 2.5 SccC | XsToP 1 0

Zum Teilprogramm FIXFIX gehdrsn ca. &0 PORTRAN-Unterprogramnms
. mit insgesant ca., 3000 Lochkarten. Dex Hauptepeicherbedarf be-
trigt etwa B2 kBbyte.

.1.2 Realisierung des Zugriffes 2u -Elemapnte

Nach Aufruf des Unterprogramme FIXDAT:

CALL FIXDAT (NRPIX, NRELE, ANSWER, &markel, Jmarke2)
befindet sich in dem Feld ANSWER (4-Byte-Worts) das FIXDAT-
Element mif der FIXDAT-Nummer FRELE sus dem FIZDAT-Block WRFIX.
Der Bearbeiter muf das Feld ANSWER mindestens so groE vereinba-
ren, wie die Linge deeo PIXDAT-2lements betriigt. Befindet sich
im PIXDAT-Block NRFIX kein Element mit der Nummer FRELE, 80 er-
folgt ein Sprung zu der PORTRAN-Anweisung, die dis Marks markeq
trdgt. Der Inhalt von ANSWER is% dann undefiniert. Uber merke2
wird das UP FIXDAT verlaseen, wenn ein irreparabler Pehler auf-
trat, der unbsdingt zum Step-Abbruch fiihren muf .

3,2 Speicheystruktur und Datenschiniz

Dis FIXDAT-GElemente werden im Datenteil (Byte 1 ... 168) woen
SAFE-SHtzen in der CGLRELDA sbpaspeichert (s, 2.5). Zur Kean-
zalchnung dieser %mt dis Varisble BR (Byte 173 -
176) gleich dar negativen AT-Hummer.
In jedem PIXDAT-Satz befindsn sich ein oder mehrers volleténdi-
TIDAT-Elements elnes FIXDAT-Blockes, d.h. ein Element wind
nie {iber die Grenzen eines FIXDAT-Satzes hinaus fortgesstzt.
Damit iet festgelegt, daf eln FIXDAT-Elsment maximal die Lénge
von 168 Byte (= 42 2-Byte-Worte) hat. AuBerdem hat jedss FIX-
DAT-Element eine Iinme, die ein ganzzshliges Vielfaches eines
4-Byte-Wortes ist, d.h. dis minimele Lénge betrdgt 4 Eyte. In
der Tabelle ist angsgeben, wieviele Elemente bei gegebener Lin-
ge in einen FIXDAT-3atz passen. Der avtl. verbleibende freie
Speicherplatz im PIXDAT-Satz geht fiir die Nutzung verloren.

Anzahl der
q‘ z| 3 4| 5_|sl7|s |9-1o

4-Byte -Worte
je Element

&‘21‘14I1OIBI?|6|5| 4 |3 l 2 | 1 |ﬂ
!

.11-14|¢5.zq| 22-42I>42

Anzahl der
Elemente
je Satz




=4

Ein PIXDAT-Element ist i.a. die Zusammenfessung verschiedener
GroBen, z.B. alphanumeiische, REAL¥4-, REAL¥8-, INTEGER¥2-
und INTEGERK4-Grofen. Die spezielle Struktur der Elemente
eines FIXDAT-Blockes legt der Bearbeiter fest, dem FIXDAT-
System wird nur die Lidnge der Elemente und das FORMAT mitge-
teilt,

Un die Elemente des FIXDAT-Systems vor irrtiimlichen Ve rdnde -
rungen zu sicherm, ist es nur den Detenbank-Verantwortlichen
erlaubt, mit den 5TK INCLUDE, SUBSTITUTE und EXCLUDE zu ar-
belten. Die Verwendung dieser STK durch andere Nutzer von
SAFE wird vom FIXUAT-System surnickgewiesen,

Ein Teil der im PIXDAT-System enthaltenen Informaticnen sind
vertraulich, z,B, alle Eintragungen, die die NAME-Karten be-
treffen. Diese Informationen sing ebent'alls nur den Datenhank-
Verantwirtlichen zuginglich (2.8, beim Katalegisieren). Damit
ist die Milschung von NAWME-Karten, die erst die Arbeit mil
SAfE erncglichen, praktisch sudgeschlossen, Infolge der pro-
Ben Variabilitat deuy FIXDAT-Systems ist ea weiterhin den -
tenbank-Verantwortlichen leicht mbglich, den Text der NAMNR-
Karien zu verdindern unc dacit den Zugang zu SAFE durcn Unbe-
fugte zu verhindern. Die Datenbank-Verantwortlizhen Konaen
weitere Bearbeiter zu Datenbank-Verantwortlichen ernennen so-
wie sich selbst als such allen anderen Datenbank-Verantwort—
lichen diesen Rang aberkennen. Es ist Sorge zu iragen, d?f
#windestens ein Datenbank-Verantwortlicher definiert ist1

3.3 Passive stauerkggten jPCC}

Es sind die im Abschnity 2,4,3 beschriebenen PCG's wirksam -
die CODE-Karten und die FPORMAT-Karte,

Die FORMAT-Karte mul angegeben werden, falls Elemente elnge-
tragen (INCLUDE) oder ersetzt (SUBSTITUTE) werden. Die FORMAT-
Karte mit der dazugehorigen Spezifikationskarte mufd Spite-
stens vor der ersten zu interpretierenden Blementkarte lie-
gen. Uber die PORMAT-Karte wird dem FIXDAT-System die Struk-—
tur eines FIXDAT-Rlements @mitgetellt, die vom Bearbeiter
festgelegt wurde,

3.4 Eintragen von FIXDAT-Elementen

Die SCC

FPIXDAT INCLUDE
bewirkt, dal ein oder mehrere FIADAT-Elemente in einen oder
mehrere FIXDAT-Eldcke eingetragen werden, Jedes SAFE-Glied
hat folgenden Aufbaus

) If anything can go wrong, it will, Hﬁrph&



25

AFIXDAT INCLUDE
}1. miotupE-Block

}n. INCLUDE-Block

Die Menge dsr INCLUDE-Blocke wird abgeschlossen durch eine ak-
tive STK, Folgt wegen eines Pehlers auf einen INCLUDE-Block
picht ein weiterer INCLUDE-Block oder eine aktive STK, 8o wer-
den die Informationen aller folgenden LK {ibergangen, bis ein
INGLUDE-Block beginnt oder eine aktive STK erkannt wird.
Jeder INCLUDE-Block hat folgenden Aufbau:
INCLUDE-Informationskarte
~FORMAT -
Format-Spezifikationskarte

Elementkarten

Die INCLUDE-Informationgkarte ist folgendermaBen festgelegts
1K-Spalte [ 7 2 3 4]5 6 7 8]0 1@ 11 12[13]14115]16}17 ... 59

Inhalt §r | Fpio | Mworte 1| 8] cfzeor-

In die LK-Spalten 1-4 ist rechtsebiindig als ganze Zahl die Num-
mer des PIXDAT-Blockes einzutragen, in den die auf den Element-
karten folgenden FIXDAT-Elemente eingetragenwerden sollen.

In den Spalten 5-8 wird die Anzahl der FIXDAT-Elemente, die
eingetragen werden sollen, ale ganze Zshl rechtsbiindig einge-
tragen.

Mit der INCLUDE-Anweisung werden also zu den evtl., im FIXDAT-
Block schon vorhandenen Elementenweitere Elemente hinsugefigt.
In den Spalten 9-12 wird dis Anzahl der 4-Byte-Worte, die ein
FIXDAT-Element bilden, als ganze 2ahl rechtsbiindig eingetragen.
Diese Angsbe ist dur notwendig, wenn sich noch kein FIXDAT-Ele-
ment zu der betreffenden FIXDAT-Hummer im FIXDAT-Block befin-
deb. Sind bereits derartige PIXDAT-Elemente vorhanden, @o wird
der Inhalt der Spalten 9-12 ignoriert. Damit ist gewdhrleistet,
da8 die Lénge der PIXDAT-Elemente nicht nachtréglich verindert
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werden keann. Sollte der Pall eintreten, da8 nachtriglich die
Linge und demit die Struktur der FIXDAT-Elsmente verdndert wer-
den soll, so mu8 mit dsr"STK FIXDAT EXCLUDE zuerst der gesamte
FIXDAT-Block gelSscht werden und denach mit FIXDAT INCIUDE woll-
stindig neu aufgebaut werden.

3.5 Ersotzen von FIXDAT-Elementen

Dis SCC
S FIXDA ST r

bewirkt, daf ein oder mehrere FIXDAT-Elemente aus eipnem oder
mehreren FIXDAT-Blicken, die sich bereits im FIXDAT-System be-
finden, ersetszt (iberschrisben) werden,

Jedes SAFE-Glied hat folgenden Aufbau:

¥PIXDAT SUBSTITUTE

}‘1 « SUBSTITUTE-Block

}n. SUBSTITUTE-Block

Die Menge der SUBSTITUTE~Blécka 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 iibergengen, bis
ein SUBSTITUTE-Block beginnt oder eine aktive STK erkannt wird,
Jader SUBSTITUTE-Block hat folgenden Aufbaus

SUBSTITUTE-Infomationakarto

~PORMAT

Format-Spezifikationskarte

Elementkarten
Die S E-Info te ist folgendermafen featgelegts

1RK-Spalte ‘|23455739j§1‘1‘12131415‘16‘17...
Inhalt Nr

N
Ele Ngtart - S| U| B{Leer-

In die LK-Spalten 1-4 ist rechtsbiindig als ganze zahl die Num-

mer des FIXDAT-Blockes einzutragen, in dem die auf den Element -
karten folgenden Informationen fiir die FIXDAT-Elemente ersetzt
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werden sollen. .

In Spalte 5-8 wird die Anzahl der PIXDAT-Elemente als ganze
Zahl rechtsbiindig angegeben, die ersetzt werden sollen.

In Spalte 9-12 ist als ganze 7ahl rechteblindig die Nummer des
FIXDAT-Elementes einsutragen, bei dem die Ersetzung beginnt. Es
ist bedeutungslos, ob durch die ersetzendsn FIXDAT-Elements die
Gesamtzaehl der Elemente des betreffenden FIXDAT-Blockes VeTgri-
Bert wird oder nicht. Ee muf nur gowdhrleistet sein, daf unter
der in Spalte 9-12 angegébenen Elemsnt-Nummer bereits ein FIX-
_ DAT-Element eingetragen wurde .

3.6 Streichen von FIXDAT-Elementen
Die SCC
APLXDAT EXCLUDE
bewirkt, daB ein oder mehrere FIXDAT-Elemente, die sich in einem
oder mehreren FIXDAT-Blocken befinden, gestrichen werden.
Streichen eines (oder mehrerer) Elemente bedeutet, daB alle
nachfolgenden Elemente in dem betreffenden FIXDAT-Block um eine
(oder mehrere) Position nach vorn geriickt werden. Dabei wird
ie Element-Nummer dieser PIXDAT-Elemente entsprechend vermin-
rt. Gleichzeitig wird die Gesamtzahl der vorhandenen Elemente
vermindert. Wird die Element-Nummer els Schliissel fiir das Ele-
ment verwendet (z.B. bei den Ionennamen in den Datenbldcken),
so ist groBte Vorsicht beim Streichen walten zu lassen. Entste-
hen beim Streichen leere SAFE- (bzw. FPIXDAT~)Sétze, 80 gehen
diese fiir das Datenbanksystem als méglicher Speicherplatz ver-
loren.
Jedes SAFE-Glied hat folgenden Aufbau
¥PIXDAT EXCLULE
1. EXCIUDE-Informationskarte
-

n. EXCLUDE-Informationskarte

Die Menge der EXCLUDE-Informationskerten wird durch eine aktive
STK abgeschlossen. Polgt auf eine Informationskarte nicht eine
weitere EXCILUDE-Informationskarte baw. eine aktive STK, 80 wird

-
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diese LK ignoriert.
Die EXCIUDE-Informationskarte ist folgendermaSen festgelegt:
Lk-Spalte [A23 415 6 7-8 5 19 11 12[13[14]15[16]77 ... 59|

t N N N E| X| C|Leer~
Inhalt x Beging “Ende Zatctah

In die LK-Spalten 1-4 ist rechtsbiindig als ganze Zahl die Num~ ]
mer des FIXDAT-Blockes einzutragen, aus dessen Elementmenge ein
oder mehrere Elemente gestrichen werden sollen. In der LK=Spal-
te 5-8 bzw, 9-12 ist die Element -Nummer angegeben, von der an
bzw. bis zu der (immer einschlieflich!) gestrichen werden soll,
NBeginn und NEnda 8ind entweder ganze Zshlen, die rechtsbiindig
eingetragen wurden oder wohldefinierte Symbole,

Folgende Méglichkeiten fiir das Streichen gibt es:

a) das Element mit der FIXDAT-Element-Nummer n soll gestrichen
werden:

NBeginn =M, NEnda = n oder NEnde = @ oder NEnda = Leerz.
b) die k Elemente mit den FIXDAT-Element -Numme rn By 0¥, ...
n+k-1 sollen gestrichen werden:
N.‘Baginn = N NEnde = n+k-1
c) der gesamte FIXDAT-Block soll gestrichen werden:
¥peginn =wALL, Nonde =wseiss

Diese Anweisung bedeutet, daB alle Informationen fiir den
entsprechenden FIXDAT-Block gelischt werden, Wird dagegen
‘mit der Variante b) mit Nﬁaginn =1, mit HEnda = Anzshl der
Elemente gestrichen, so bleiben die Elementlénge (4-Byte-
Worte/Element) und die Adresse des eraten FIXDAT-Satzes er-
halten. Gleiches gilt, falls bei der Anwendung der Variante
-aJ das einzige Element gestrichen wird,

" ataloge des FIXDAT-S tems

3.7.1 Kataloge der PIIDA.T-E;QEQEQ

Die scC
XFIXDAT CA TALOG
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gchriften wird fiir jeden PFIXDAT-Block angegeben, wieviele Els-
mente bisher im FIXDAT-System enthelten sind (ANZ.D.BLEM,) und
wieviele 4-Byte-Worte zu einem Element gehtren (WORTE/ELEM.).

Die SCC

mit £ = 1,...413 veranlaBt die Ausgabe der Seite i des Stan-
dardkatalogs. In der Tabelle sind die PIXDAT-Blicke zusammenge-
faBt, die iiber i gedruckt werden. Hier wie auch bei Verwendung
der STK FIXDAT CATALOG werden die NAME-Informetionen (PAGE 13)
nur den Detenbank-Verantwortlichen ausgegeben,

Lochkarten, die sich zwischen den STK FIXDAT CATALOG bzw. FIX-
* DAT CATALOG PAGE i und folgenden sktiven STK befinden, werden

E.:_torie rt.
IPAGE | Inhalt FIXDAT=-
Numme
1 |Art der Messung 1
Losungemittel 2
2 |Ionensymbol 3
Wertigkeit 4
relative Molmasse 5
Ionenradius 6
individuelle Grenzleitf#higkeiten T
Ionenname 9 r
3 |MeBdatenspalten-Uberschriften ¢ 8
4 |Modul-Folge 10
5 |Steusrkarten des Datenblock-Eingabe programma 15
6 |Steuerkarten des Datenblock-Eatalogprogramms 16
7 |Steuverkerten des FIXDAT-Programme 17
8 |sSteuerkarten des Anpaf-Programms 18
‘g |steuerkarten 19
10 |Stsusrkarten 20
11 |Steuerkarten 21
12 |Steusrkarten 22
13 |Bearbeitername 13
Kennzahl
Schliisselzahl
Die SCC

bewirkt, daf die Elemente eines ader mehrerer FIXDAT-Bldcke

’
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ausgedruckt werden. Jedes SAPE~-Glied hat folgenden Aufbaus
¥FIZDAT BLOCK CATALOG
1. BLOCK-Informationskarte

a. BIOCH-Informetionskarte

Die Menge der BLOCK-Informationskerten wird durch eine aktive

STK abgeschlossen. Folgt auf eine Informationskarte nicht eine
weitere BLOCK-Informationskarts bzw, eine aktive STK, so wird
disse folgende LK ignoriert, :

Mit der STK FIXDAT BLOCK CATALOG kann nur ein Datenbank-Ver-
antwortlicher arbeiten,

Die BLOCK-Informationskarte ist folgendermaBen festgelegts
IK~Spalte 12345 ... 80
Inhalt Rr leerzeichen

In die LK-Spalte 1-4 ist rechtsbiindig als ganze Zahl die Num-
mer des PIXDAT-Blockes einzutragen, von dem ein Element-Katalog
erzeugt wsrden soll.

2:7.2 AdreBkatalog der PIXDAT-Blicke
Die BCC

XFIXDAT ADD
bowirkt, deB dfe Adressen der PIXDAT-SHtze eusgedruckt werden,
die einen PIXDAT-Bleck bilden,
Hit der STK FIXDAT ADDRESS CATALOG kann nur ein Datenbank-Ver-
antwortlicher arbeiten,
Im Katalog wird zu Jeder FIXDAT-Nummer angegeben, wieviele Ele-
mente zu diesem FIXDAT-Block gshdren (ANZ.D.ELEM,), wieviele
4-Byte~Worte ein Element bilden (ImTE!ELElI.}, wieviels Elemen-
e in elnen FIXDAT-Sats hineinpassen (ELEM,/SATZ) und sus wie-
vielen FIXDAT-SHEtzen dsr PIXDAT-Block gebildet wird (ANZ.D.
SAETZE). Danach folgen die Adressen dieser FIXDAT-SHtze in der
Datei CGIRELDA, Lochkarten, die sich zZwlschen den STK FIXDAT

ADDRESS CATALOG und einey folgenden aktiven STK befinden, wer-
den ignoriert.
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&. Prﬁn Datenblock-—\'ergboitunﬁ
In diesem Abschnitt wird die Struktur und primHre Verarbeitung
von Datenblécken im SAFE-System bsschrieben. In der Abb. 4.1
sind die wesentlichen Verarbeitungaschritte angegeben, In eipem
Ditenblock sind alle MeSergebnisse eines Autors wit den dazu-
gehbrigen Informationen wie leBtemperatur, Losungsmittel, Salz
usw, gzusammengefaBt. Als Identifikator eines Datanblocks dient
die Blucknummer NUM. Die Datenblécke werden nur iiber NUM ange-
gprochen; das ist ein Grundprinzip vob SAFE .1)
in den folgenden Abschnitten wird die primére Versrbeitung von
Datenbltcken besprochen. Das Zisl dieser priméren Verarbeitung
pesteht darin, in SAFE eine standardisierie Form sufzubauen,
die unmitteibar zur sekundéren Verarbeitung (z.B. als Ver-
gleichsdsten zur Anpassung von Blektrolytiheorien im Teilpro-
gramm ELFIT) geeignet 1at.
4.1 Stepaufbau und Datenbluock-Definition
Jeder Step zur primiren Datenblockverarbeitung hat folgenden

Auibaus
//at;gnm EXEC GCLR@@1

//PORT,SYSIN DD ¥
CALL EINEIN (51)
9 ST0P
END

Es folgen evtl. dis nutzerelgenen linterprograume
CHANG1, CHANGZ2, CHANG 2

/x
//1KED.SYSIN DD ¥
OVERLAY A
INSERT ELADIN,ELADOU,STKINE,ANASTK
OVERLAY A
INSERT NAMEIN,XDATOH,XSTOF,NOTE
OVERLAY D
INSERT NAME,XBEGIN,RESTRT
OVERLAY D
INSERT NAME@,NAMBA ,NAME? ,HAKE3, NAME(® , NAMERT ,NAME@2,
BESMCD, R 3@@CD ‘

L
OVERLAY A
INSERT DATALK
OVERLAY B
INSERT LKBESM,KZUMXX
_ OVERLAY B
INSERT LKESER
OVERLAY B
INSERT LKMESS

AT There is always an easier wey lto do it. Murphy
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ket
Literatur-Recherchen
Sammlung der MeBdaten
dblochen der MeBdaten sls Datenblécke auf Lochkarten
-
- {Korriglere Lochkarten |
’r Jja
Llisten der Datenblicke Vergleich mit Originsldaten,
¥ INTERPRET AND LIST Sind Fehler vorhanden?

‘ ] nein
Eintragen der Daten- Sind Anderungen an Binzel-
blocke in SAFE daten vursmegﬁan?

X DATA BLOCK INPUT
TR nein

1
Xnderungen im Daten- Sind Datenblécke zu at%g;og%
block suszudrucken oder zu stanzen 1
CHANGE

I Ja nein

¢ r
Streichen Sind Datenblock—ﬁgtgom 2u
DESTROY erzeugen
Drucken
FRINT, KARTEI Jja nein
Stanzen
PUNCH, COMPARE

[

Kateloge =Egde
CATALOG iy
SAFE - System

Abb, 4.9: Bearbeitungsechritte bei der primiren Datenblock-
: verarbeitung.
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OVERLAY A
INSERT TOBARK
OVERLAY A
INSERT NORMAL
OVERLAY A
INSERT KARTEIL
OVERLAY A
INSERT DKETA
OVERLAY A
INSERT DTPRHT
OVERLAY A
INSERT DTREAD
OVERLAY A
INSERT DTPNCH
OVERLAY A
INSERT DESTRY
OVERLAY A
INSERT COMPAR
OVERLAY A
INSERT CHANGE
Oﬁgg gHAﬂGX} 1=1|2|3i4v505r71939pﬁlz

/%
//G0.3YSIN DD ¥
} SAFE-Pile

/%

Die Struktur der SAFE-Files wurde in 2.3 mangegeben. Die Struk-

tur der SAFE-Glieder entaprechend der zu ls5aenden Aufgabe wird

in den folgenden Abachnitten behandelt.

Das SAFE-Teil EINEIN besteht aus 90 FORTRAN-Unterpro-

grammen, von denen nterprogramme spezifisch filr EINEI

sind. Mit Uberlagerungsstruktur benftigt EINEIN etwa 98 k Byte

Hauptspeicherplatz.

In der Tabelle 4.1 sind slle STK des EINEIN-Teilprogramms zu-

sammengefaft.

Jeder Datenblock besteht aus einem Kopfblock und einem Mefda-
(s. Abb. 4,2), deren Strukiur im folgenden beachrie-

en w . Die Ablochvorschrift ist der Abb. 4.3 zu entnehmen.

4.1.1 Kopfblock

Blocknummer. Dient als Identifikator des Datenblocks.
RGER¥4-Crofe ( O CNUM &10 000)
ﬁ%ﬂt Anzahl der MeBdatensiitze im MeBdatenblock. INTEGER¥4-
e 2

{.gﬂﬂ&: Anzahl der MeBwerte je Mefdatensatz. INTEGER#4-Grife
tandard: LAENGE = 5, 04 GE & 1000)
niﬁﬂﬁ: Art der Messung. Die erlsubten alphanumerischen Schliis-
seiworte sind dem FIXDA —Katalog zu entnehmen.
: Zu dem Schlilsselwort filr "Art der Messung" gehtrige FIX-
-Elementnummer.

?ﬁ_—_ﬁﬂﬂ.: Lésungsmittel. Die erlaubten alphenumerischen
ehilisselworte sind dem FIXDAT-Katalog zu entnehmen,
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Hﬂ: Zu dem Schlilgselwort filr "Losungemittel” gehirige FIXDAT-
ementnummer.

SALZ: Bezeichn der gelisten Ionen in der Porm:

I, -.Ighgmi..f?h: z(z‘nt;ug)' Die Ionenhezeichner I, haben den

Aufbau: I, = X ENED] mit X: chemisches Ionensymbol

(s. PIXDAT-Katalog) w=3 +|§ -mit J =1 .., 9: Wertigkeit
allszahl _

D‘;; f:;:be der Zerfallszahl dient nur zur stichiometrisch rich-
tigen Schreibung der Formel, sie wird vom Eingabeprogramm ig-
noriert, kann entfsllen und erscheint bei spiiterer Ausgabe
(z.B. Druck des Datenblockes) nicht, Oie in chemischer Darstel-
lung geschriebene Wertigkeit kann samt einschliefender Klammern
ebenfalls entrallenhwn.n das Ion allein durch sein chemisches
Symbol (z.B. Na2Ha'*) beroits eindeutig bestimmt fat, Gibt es
dagegen verschiedenwertige Ionen eines Elements (2.8, Pe 2

Pect oder Pe3+), 80 mufl die Wertigkeit angegeben werden,

Fs ist also miglich, Mefidaten von Blektrolytmizchmlgen mit big
zu 6 Ionensorten in SAFE einzuspeichern,

t Zu dem Ion.ens{mbol X1” 4 8ehbrige PIXDAT-Ele-

mentnummer. ION ((n+1)...6) = ¢
JNERD (1...6)

: Wertigkeit der Tonmen X, 6
: MeBtemperatur, (IK: in %, SAPE: 1n K). REAL¥4-Grife. Kon-
'v:!;_n‘tion Tm = T(OCJ + 273,15,
LE; relative Dielektrizitdtszahl des reinen Lisungsmittels bei
der Temperatur T, abe von DK suf der LK kann entfallen und
in SAPE mit dem Mod: DEETA errechnet werden, REAL¥4-Grige.
: Viskositéit des reinen Lisungsmittels bei der Temperatur T
n Poisge, abe von ETA suf der 1K kann entfallen und jin SAFE
;Iit dem Mod tgnga eﬁ:r‘;'echnet werden, REAL¥4-Gripe,
X Kennzahl filr die erachrift der i, Spalte des MeBdaten-
Bocke. INTEGERW4-Grone. Diese Kennzehien wergeo e
elngespeichert una gtellen die FIXDAT-Element-
pummern der entsprechenden Spalten-Uberschri ften dar (s. FIX-
DAT-Eatalog). Ist ein k; = @, s0 besteht die Uberschrirt aus
Leerzeichen. Ist LAENGE >1@, a0 kénnen die reatlichen MeBdaten-
spalten nicht mit einer Uberschrirt versehen werden,
' Minimale Gesamtkonzentration ¢ = E Sq im MeBdatenblock,

Eﬂ-&rﬁQE
CHAX: Maximale Gesamtkonzentration » - E
REAL¥4-Crife.

e, im Ileﬂdatenblook.

BELERR: Schitzwert fiir den relativen Fehler q -
serie im lesdatzfgloclt: (kmiilentrallen). R.E.\L::-g;g;:fen .
=19): eraturquelle, aus der qi M tamme

phanume ri schs Symt':uls. R ¥

Leerzeichen in "MESSUNG" "LSG-MITTREL" und "SALZn
-1?11'11:“1; und kénnen an beliebiger Stelle eiugeﬁ.l;:dw:i;g:

Bel mllen Zahlenangaben haben Leerzeichen die Bedeutung von i
m. b;sonﬂgg‘ :i"ﬁ ;:I.nnriouimle onentena.nﬁbe Zu beachten 1;%.
LK-Felder I:Lnlutrag::.. o e ke entsprechenden
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Tabelle 4.1: Die Steuerkarten des EINEIN-Tellprogrammed

Lochkartenspalte Beschr. |STK| Modul- |Modul-| Modul-
giehe name nummer| status
%hsgh.nitt
-BESM CODE 2.4.3 PCC
-R3¢$ CODE 2.4.3 PCC
~FORMAT 2.4.3 PCC
~-IGNORE NMES3 4,2 PCC
-NOT IGNORE NMESS 4,2 PCC
RETURN 2.5 MCC 2 0
INTERPRET . 4.4 MCC | DATALK 8 1
INTERPHET AND LIST 4.4 MCC | DATALK 8 2
70 B £.9 MCC | TOBANK 9 2
T0 BANK UNCONDITIONAL | 4.5 MCC | TOBANK 9 3
NOT TO BANK 4.5 MCC| TOBANK - 1
READ 4.5 MCC| DTREAD 10 2
READ IN 4.5 McG| DTREAD 10 3
HOT READ 4.5 McC| DTREAD 10 1
DK AND ETA 4.6.1 MGC | DKETA 13 2
NOT DK AND ETA 4.6.1 MCC| DKETA 13 1
NORMALIZE 4,6.2 MCC| NORMAL 17 2
NOT NORMALIZE 4,6.2 MCC| NORMAL 17 1
CHANGE 4.6.3 MCC | CHANGE 16 2
CHANGE 1 4.6.3 MCC| CHANG1 16 3
CJHANGE 2 4.6.3 MCC | CHANG2 16 4
‘CHANGE 3 4.6.3 MCC| CHANG3 16 5
CHANGE 4 45653 MOC| CHANG4 16 g
CHANGE 5 4.6.3 MCC| CHANGS 16 7
CHANGE ©& 1.6.3 WCC| CHANGG 16 B
CHANGE T 4,6.3 MCC| CHANGT 16 9
CHANGE 8 4,6.3 MCC| CHANGS 16 10
CHANGE 2 4.6.3 MCC| CHANGS 16 11
% 4.6.3 MCC| CHANGA 16 12
E 4.6.3 MCC| CHAHGE 16 1
PRINT 4.7 MCC| DTPRNT 14 2
PRINT KOPF 4.7 MGC| DTPRNT 14 3
NOT PRINT 4.7 MCC| DTPRNT 14 1
KARTEL 4.7 MCC| KARTEIL 12 2
ROT KARTEL 1.7 C| KARTEI 12 1
PUNCH 4.7 MCC| DTPNCH 15 2
PUNCH KOPF 4.7 McC| DITPNCH 15 3
PUNCH MESS 4.7 MCC| DTPNCH 15 4
NOT PUNCH 4,7 NCC| DTPNCH 15 1
g = 4.7 5CC | COMPAR 21 0
%STOP 245 sSc¢| XSToP 1 0
SRETURN 2.5 5CC 2 0
XINTE! 4.4 5CC| DATALK 8 1
XL RET AND LIST 4.4 sce) D 8 2
4.5 SCC| DESTRY 11 0
XCOMP 4.8 coe
¥DATA BELOCK INPUT 4.8 ac
¥BEGIN PROCEDURE 2.4.2
¥END PROCEDURE 2.4,2 +
¥END SEGMENT 4.3
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Datenblock

Identifikator: NUM

Kopfblock

NUM, NMESS, LAENGE, MSNG, LSG, ION(1...6), IWERT(1...6),
T, DK, ETA, KZHEAD(1...10), CMIN, CMAX, RELERR, QUELLE
(1.4.19)

MeBdatenblock
- A 0
datonsats | 107 il
acos.MeB-) Ayupgg,4 3= m Awuess, Laewce
- - . -
o T I
1.Spalte . s LAENGE, Spalte

mit m = 1000 / LAENGE
und NMESS & LAENGE € 1000

tand isierte Mefdatensatz-Struktur

S te Inhalt

? ©4.Ton 1B Mol/1 .

n ®y,Ion 18 Mol/l (n= Anzahl der verschiedenen Ionen)
n+ 1 expenmenteller MeBwert
n+ 2 (eventuell) reletiver Pehler des 8xp. MeBwertes
n4+ 3

: beliebiger vom Bearbeiter feetgelegtor Inhalt
LAENGE

ADb, 4,25 Struktur elnmes Datenblockes in SAFE.
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1 g block

Der MeBdatenblock besteht aus NMESS %m?ugm zu je LAENGE
Mefwerten, Diese sind in dery Matrix ‘li;j mt 1&ianm, 1€ J6&
LAENGE und m = WUWLAENGET (groBte ganze Zahl) abgespei-
chert (s. Abb. 4.2), die maximal 1ffP Elemente hat (NMESS %
LAENGE #1¢¢p). Es konnen somit maximal 10¢p MeBwerte in einem
Datenblock erfaft werden. Hierbei ist Ai eine REALM-Grife,

Die Standardablochform fiir LAENGE = 5 ist in Abb. 4.3 angege-
ben. Die ILK-Spalten 1 bis 5 sind grundsdtzlich fiilr NUM reser-
viert. Mit Hilfe der PCC-FORMAT kenn die Aufteilung der IK-
Spalten 6 bis 8f und die dazugehsrigen Formatspezifikationen
verdndert werden. Es sind jedoch nur die Spezifikationen
E|I|X]/ erkldrt. Die innerhalb von EINEIN verwirklichten Bear-
beitungs- und Ausgabemodule interpretieren allerdings Ay
grundsitzlich als REAL¥4-Grife. 3

4.1.3 Standardform der MeBdatengiitze

Mir zweisortige Elektrolyte ist die folgende Bedeutung von A
bis .&.i 5 auf der IK vereinbart:

Ag gt - Stéchiometrische Konzentration Z o,/ £, in ¥01/1
- Gesamtkonzentrstion § ¢, in Mol/1
- Tonenstéirke % % c 22 in Mol/1
¢ Kennzeichnung dieser drei Mglichkeiten geschieht mit lu:.l
iy2 bzw. 15),
;¢ Experimenteller MeBwert zur Konzentrationsangabe in
Spalte 1

1,3 bia..&i‘s: beliebig

i1

Gesteuert durch die CCC T BLOC N werden solcherart

abgelochte Datenblocke ohne weiteren Organisatio

%ie ataaﬂ;rdigi.erte He!!datenblack-s*:nxk%ur in 8 e e An
¥ird von der er angegebenen Meﬁdatenblockatmktur b

50 muB sich der Nutzer salbst eine entsprechende akt?vgeg%l?h}z:;h
stellen, die die Umrechnung vornimmt,

4.1.4 Standardisierte Datenblock-Struktur in SAPE

Als Resultat der primiren Datenblockverarbei tun; si L
block alle Angaben vorhanden, Die in den LAENggSpungeﬁmdﬁgpieB-
datenblockes stehenden Griflen 8ind in der Abb, 4,2 angegeben,

4.2 Pagsive Steuerkarten (PCC)

Die Verwendung der PCC ist in 2.4.3 beschrieben,
CINEIN sind die PCC

“'JER CODE .-BESM CODE -R3¢@ CoDE —FORMAT
lufiniert, Die Formatspezifikationen haben eine interpretieren~
* Wiriung nur suf die Meldatenlochkarten Jeweils ab Spalte 6

Im Teilprogramm
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bis 88. Werden durch die Spezifikationen mehr als 4XLAENGE Byte
in (A;) Dbelegt, so erfolgt ein Fehlerabbruch der Eingabe dieses
Datenbiockes. Werden dagegen weniger Byte belegt, so befinden
sich in den restlichen Bytes Nullen.
Weiterhin sind die PCC -ICNORE NMESS =NOT IGNORE NMESS
definiert. Gilt -NOT IGNORE NMESS, so behandelt der INTERPRET-
Modul eine Nichtiibereinstimmung von NMESS im Kopfblock mit der
Anzahl der auf LK vorliegenden MeBdatenséitze sls einen Daten-
blockfehler und verhindert damit z.B. das Eintragen dieses Da-
tenblockes in SAPE.
Beim ersten Aufruf von EINEIN setzt das System selbstindig den
passiven Standardzustand:

-ESER CODE

~-FORMAT

5 B 15.

-HOT IGNORE NMESS
Da giBerdem standardmifig LAENGE = 5 gilt, ist EINEIN ohne zu-
giitzliche PCC fiir die Verarbeltung von MeBdatenblOcken gemdl
Abb, 4.3 vorbereitet.

4.3 Die ¥END SEGMENT-STE

In vielen SAFE-Moduln, die LK verarbeiten, ist die Anzshl die-
ger 1K unbestimmt, d.h., vom Nutzer frei wdhlbar. Jeder LK-lesen-
de Modul beendet die LK-Eingabe, falls er eine aktive STK oder
die ansonsten wirkungslose STK XEND SEGMENT antrifft. Mit
dieser STEK wird also der Zustand der Modulnfolge, die abzuar-
beiten ist, nicht verdindert.

4.4 Einlegen der Datenblock-Lochkarten
Datenbldcke werden mit der MCC

INTERPRET  INTERPRET AND LIST
und mit den SCC

JINTERPRET ~ %INTERPRET AND LIST
in den Heuptspeicher eingelesen. Dabel sind Kopf- und MeBdaten-
blocke grundsitzlich getrennte GriBen, die unabhéngig voneinan-
der eingelesen und versrbeitet werden. Mefdatenblicke werden
allerdings nur verarbeitet, wenn der Kopfblock zur entsprechen-
den Blocknummer bereits in SAPE vorhanden ist. Entweder milssen
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die Kopfblock-Lochkarten unmittelbar vor den MeAdatenblocks
Lochkarten liegen oder der Kopfblock wurde schon frither in die
SAFE-Dateien eingetragen. Aus dem folgenden Schema ist die un-
terschiedliche Wirkung der STK zu entnehmen:

g Hauptepeicher
Daten l E==—— 2 :
(HS)
INTZRPRET: INTERPRST AND LIST:
nur Fahler- 1K-Bilder mit Kommentar
me ldungen evtl, Pehlermeldungen

firch Beendigung der Arbeit des fNTEggﬂET-!g%ylg befindet sich
im HS ein Datenblock in der in 4.1 beschrie enen Form. Wurden
beim Int~rpretieren Fehler entdeckt, sowrd eina weitere Bear-
beitung des Datenblocks in folgenden Moduln Je nach Schwere
des Fehlers teilweise oder vollstdndig unterbunden,

Auf den INTERPRET-Modul wirken alle in 4.2 angegebenen PCC in
der dort beschriebenen Weise ein.

Der INTERPRET-Modul betrachtet alle sufeinander folgenden LK,
iie die gleiche Blocknummer NUM haben, als zu einem Datenblock
hirig. Das Ende dieser Polge ist erreicht, wenn eine LK mit

T neuen Blocknummer oder eine aktive STK oder die ¥END

interpretiert, Die Pormatspezifikationen A, D, J sind nicht
fcrwendbar und wirken wie X. Somit konnen in die Mefdatenele-
tiznte also nur REAL¥4- und INTEGER¥4 -G rfen eingespeichert wer-

den.

-9 Schreiben, Lesen und Ldschen von Datenbliicken in SAPE

Die MCC IO BANK
Hauptapelcher BANK_UNCOND 0
(HS) Dateien| Veranlassen, dafl ein Datenblock
aus dem HS in die SAFE-Dateien

eingetragen wird,

MGG HOT TO BANK bewirkt, daB vom TOBANK-Modul kein
‘freibversuch untermommen wird,

Wird die MCC 70 BANK verwendet und ist unter der Blockn

m = Alc der Datenblock im HS hat, in SAFPE schon ein Datenb‘i‘:;t
<leat ein Kopfblock) eingetragen, 8o wird der Schreibver-
~Lgelehnt. Mit der MoC T0 BANK UNCONDITIONAL wird in

tegem Fall die Schre{btdtigkedit erzwungen, d.h, der urspriing-

liche Daterblock wird Uberachrieben, Bei beiden Varianten von
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i
Schreib-MCC wird der Schreibversuch abgelehnt, wenn dem Bearbei-
ter (codiert in der Schliisselzahl 3. 2.3) nicht erlasubt ist, Da-
tenbldcke zu der vorliegenden "MESSUNG" in SAFE einzuiragen
(partieller Schreibschutz).
Die PCC haben keinen Einfluf auf den TOBANK-Modul.
Die MCC READ  READ IN veranlassen, daf ein oder mehrere

Datenbldcke aus den SAFE-Dateien in den HS gelesen werden.
" R
SAFS-

Dateien

READIN
-«+——— NUM aus Kopfblock

Hauptspeicher
(1)

-
RUAD Gﬂh WUMMAL

Die MCC  NOT READ  bewirkt, daB der READ-Modul iibergangen
wird.

Der READ-Modul erhdl% die Information, welcher Datenblock ein- -
zulesen ist, von einmer Blocknummer-Lochkarte (READ):

1"23465]67809 1911 . . . 8] :

N U M| NUMMAX Leerzeichen
rechts- rechts-
biindig biindig

oder aus dem Kopfblock (READ IN). Wird eine aktive STK oder die
STK *END SEGMENT angetroffen, so wird der READ-Modul iibergan-
gen. Befindet sich unter NUM kein Datenblock in SAFE, so wird
der Datenbleock im HS gleich ¢ gesetzt. Ist nur ein Kopfblock
ﬁespeicher‘t, a0 wird der MeBdatenblock im HS gleich # gesetzt.
ie PCC haben keinen BinfluB suf den READ-Modul.

Wir
eerzelchen esen Datenbloc =
NUM mehrfaches Abarbeiten der Progedur, wobei die Daten=-
blécke NUM...NUMMAX eingelesen werden
< NUM Einlesen Datenblock NUM

Die SCC  XDESTROY  bewirkt,
dafl eine Reihe von Datenblicken
in SAFE geldscht wird.

Der nng{ﬂg_%gm erhélt die Information, welche Datenblcke
gelbsc werden sollen, von einer Folge von Blocknummer-Loch-

karten, die von aimer aktiven STK oder durch ¥END SEGMENT abge-
schlossen ist., Pir die THtigkeit von DESTROY ist es belanglos,
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ob sich unter NUM ein Datenblock in SAPE befindet oder nicht.
Die PCC haben keinen EinfluB auf den DESTROY-Modul,

Mit der SCC ¥DESTROY kann nur ein Datenbank-Verantwortlicher
arbeiten, slle Nutzer werden abgewiesen.

Date k beit im Hauptspeicher
Die im folgenden beschriebenen Moduln bearbeiten einen Daten-
block, der sich im HS befindet, Das Ergebnis der Tdtigkeit die-

ser Moduln ist ein (im allgemeinen veréinderter) Datenblock im
HS.

Befindet sioch kein Datenblock im HS, so stellen die Moduln
leere Routinen dar,

4.6.1 DK- u.nd'ETA—Bereqhn_ung

Mit der MCC DE AND BTA wird veranlaBt, daB die relative
Dielektrizitdtszahl DK(D) und die Zihigkeit ETA(g) [Paiaﬂ des

Ldsungemittels LSG bel der Temperatur T berechnet und in den
Datenblock eingetragen wird,

Folgende Pormeln bzw. Einzeldaten werden verwendet (t = T -
273.15):

Wagsser /1/ '
D = B87.89543 - 0.4042928%t + 9.4315T4E - 4#° - 1.283895E-6 #t>

L = 0.01002 (xyi—g)~1-617788 exp(-2.063505 %5?-3%—%2-5 )

Losungsmittel x
D = A+B/T+C/T

y = exp(a+b/T+¢/12) /100

Yethanol ~23.18 -5 %
Ethanol =-24.33| 15480 =2.88E5 | -6.5642 3
n-Propanol |[-27.24 16330 -6.29E5 -6.246 9g2 3
;oetngitril =21.06 [ 20230 | -9,63E5 =3.5164 3.25E4]| 3
ropylen-

carbonat =33.09 | 36650 | -2.21R4 .

Tetrahgdro- 5.3565 8.7B5 | 3
turan -1.51 2650 0 3.845 0 2

A

B
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b H.E.Eﬁ;ttel D(25°C) 25% Lit
me sulfoxide | 46.27 . 1
Hexamethylphospho-
triamide 29.41 0.03203 4
i-Propanol 19.41 0.02079 5,6
Butanol 17.45 0.02589 7
Pentanol 15.04 0.03475 T
i-Pentanol 14.7 0.035 8
Hexanol . 125 0,046 8
Heptanol -l AT 0.0555 B R
: Octanol 9,85 0.073 ]
Decanol T.7 0.1015 8
Aceton 20.47 0.00304 9
Benzen 2.2726 | 0.005961 10,19
Dimethylascetamide | 37.78 0.00919 11,12
Dimethylformamide | 36.71 0.00796 3413
Bengzonitrile 25.19 0.01211 14
Methylethylketone 18.014 0,003774 15
Acetonphenone 1739 0,01675 14,16
Ethylendiamine 12.9 0.0154 17
Pyridine 12.01 0.00879 14,18
Literatur
.Einfeldt, M.Crigo and N.Schmelzer: Exper.Techn,31,H1 (1983)
2 D.J.Metz and A.Glines: J.Phys.Chem. 1%,1158 (1967)
3 J.Barthel, R.Wachter and H.+J.Gores: in Mod.Aspecta of
Electrochem, Vol.13 Plenum (1979)
4 C.Alteni and J.~C.Justice: J.Solution Chem. 4,955 (1975)
2 W.Dannheauser end L.W.Bahe: J.Chem.Phys. 40,3058 (1964)
M.A.Matesich, J.A.Nadas end D.F.Evans: J.Phys.Chem. T4,
4568 (1970) 4
7 D.F.Bvans and P.Gardam: J.Phys.Chem, 73,158 (1969)
8 A.M.Shkodin, L,P.3adrovnichaya and V.A.Podolyanko: Electro-
shimiye 4,718 (1968)
9 M,.B.,Reynolds and C.A.Kraus: J.Amer,.Chem,Soc 70,1709 (1948)
10 J.R.Lewis: J.Amer.Chem.Soc. 47, 626 (1924)
11 G.R.Leader and J.F.Gormley: J.Amer.Chem.Soc. 73,5731 (1951)
12 ?igég?ster. T.A.Gover and P.G.Sears: J,Phys.Chem, 60,1076
13 %ixéfgua and P.J.S8herrington: Trans,Paraday Soc., 57,1795
9
14 G.J.Janz and M.J.Tait: Canad.J.Chem. 45,1101 (1967)
15 S.Crisp, 3.R.C.Hughes and D.H.Price: J.Chem.Soc. A,603 (1968)
16 3.R.C.Hughes: J.Chem.Soc. 634 (1957)
17 G.W.A.Powles and W,R.MoGregor: J.Phys.Chem. 68,1342 (1964)
18 D.S.Burgen and C.A.Kraus: J.Amer. Chem.Soc. 70,706 (1948)
19 R.M.Daviea: Phil.Mag. 21,1 (1936); 21,1008 (1936)

Wird der DEETA-Modul fir andere Lisungsmittel und Temperaturen
aufgerufen, so bleiben die im Datenblock vorhandenen Werte fiir
DK und ETA unveriindert.

Die MCC NOT DK AND ETA  bewlrkt, daS der DEETA-Modul iiber-
gangen wird. I

Die PCC haben keinen EinfluB auf den DEKETA-Modul,



i

4.6,2 Normalisieren
Der mit der MCC  JNORMALIZE aktivierte Modul fiihrt folgende

Tidtigkeiten aus:

ON (1-n) werden nach fallender Wertigkeit (Kation
be &m:g}lum(imerhalh gleicher Wertigkeit nach steigender
FIXDAT-Elementnummer der lonen (s. FIXDAT-Katalog) sortiert.
2. Die ersten n Spalten des MeBdatenblockes (kid) und die dazu-
gehOrigen Datenspalteniiberschriften KZHEAD “‘werden gleich-
artig umsortiert. : L
3. Die NMESS MeBdatensitze von “ij) werden nach steigender Lon-
zentration. bekiiglich der n., n-1 «ssy 1. Spalte umsor-
tiert.
Voraussetzung flir die erfolgreiche Arbeit des HORMALIZE-Moduls
ist, daB der Datenblock im HS die in 2.1 angegebene standardi-
sierte MeBdatenblockstruktur hat,

Die MOC  HNOT NORMALIZE  bewirkt, daf der NORMALIZE-Modul (ber-
gangen wird.

Die PCC haben keinen EinfluB auf den NORMALIZE-Modul,

4.6.3 Das CHANGE-S

Aktiviert durch die MCC CHANGE verdndert der CHANGE-Modul
Einzeldaten oder die Struktur des Datenblockes im H5. Die Infor-
mationen iiber die zu vollziehenden ﬁnderungen erhiilt CHANGE

durch die CHANGE-Datenkarten, deren Aufbau in der Abb. 4.4 ge-

geben ist. Die Folge der ‘JHANGE-Batenkarten, die einen Daten-
block verdindern, wird durch eine aktive STK oder *END SEG-
MENT abgeschlossen. Die CHANGE-Datenkarten haben folgende Wir-
kung: . '

M: Die Blocknummer des Datenblocks im HS wird durch die in
k f te 6-10 angegebene Blocknummer ersetzt. Gleichzeitig wird
ein sich in SAFE befindlicher Datenblock mit der alten Blocknum-
mer geldscht, Mit der CHANGE-Datenkarte fiir NUM kann nur ein Da-
tenbankver;.ntwu;tli;her arbeiten,
¢ Der Wert fiir die Anzahl der MeRdatensitze NMESS wird durch
en in Spalte 7-10 befindlichen ersetzt. Ist WMESS(neu)< mgge
(alt), so gehen die restlichen MeBdatenskitze verloren, Mit die-
ser Version kann nur ein Datenbank-\'er’u.ntwortlicher arbeiten.
{stbgnisglizau) >m53§81t). ?:h:im Speicherplatz zum MeBda-
enbloc nzugefigt, dessen t unbesti = -
ten Hnésstseﬁ ¥ MﬂlGE & 1000. i dets Ruieh gal_
: Der We fiir die Anzahl der MeBwerte je MeBdatensatsz
g&lten) wird durch den in Spalte 7-10 befi!ndlichen ersetzt,
1st LAENGE(neu) < LAENGE(alt), so geht der Inhalt der restlichen
Spalten in (A,,) verloren. Mif dieser Versiom kann nur ein Daten-
bank-VerantwoMlicher arbeiten, Iog LAENGE(neu) > LAENGE(alt)
80 ist der Inhalt der hinzugefigten Spalten ;o i

M y =
bestimmt. Es muf gelten NMESS % LAENGE({nau) & 10°g?datenb1_ook un:
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x.jLNG : Der Wert der FIXDAT-Elementnummer fiir "MESSUNG" bzw.
"LOE SMITTEL" wird durch den in Spalte 7-10 befindlichen er-
gsetzt.
ION: Die Werte der FIXDAT-Elementnummern fiir alle 6 Ionea von
7" werden durch die in den Spalten 7-10 usw. befindlichen
ersetzt. 5ind weniger als 6 Tonen zu codieren, so sind die ent-
sprechenden Werte beginnend mit dem linken Datenfeld einzutra-
en. Die nicht bendtigten Felder bis zum sechsten sind frel zu
agssen.
IWER: Die Werte der Wertigkeitsangaben in "IWERI" zu den ent-
sprechenden Ionen werden durch die in Spalte 7-10 usw. befind-
1£chen ersetzt. Wie bel ION milssen elle 6 Ionenwertigkeiten an-
gegeben werden.

{,m: Die Werte der PIXDAT-Elementnummer fiir die ersten 10 Da-
enspalteniiberschriften in "KZHEAD" werden durch die in Spalte
B-10 usw., befindlichen ersetzt. Es miissen alle Werte fiir KZHEAD

angegeben werden.
T , ETA, CMIN, CMAX, RELE: Der Wert von "T", "DK", "ETAY,
, NOMAX" oder "RELERR" wird durch den in 3mlte 7-20 be-
findlichen ersetzt.
g%‘: Der slphanumerische Inhalt wvon NQUELLE" wird durch den in

te 6-80 befindlichen ersetzt.
%iiajla Der Wert des MefBwertes A 4 in der i. Zeile und J. Spal-
e des Mefdatenblockes wird durcil den in Spalte 15-28 befindli-

chen ersetzt. Hierbeli muB gelten 0 € 1 & NMESS und 0&
< LAENGE.

Da der CHANGE-Modul keine inhaltlichen Teste der Knderungswer-
te vornimmt, sondern diese nur in den Datenblock eintrigt, muf
der Nutzer fiir die Richtigkeit der Anderungswerte sorgen.

Durch die MCC CHANGE 1 CHANGE 2 CHANGE 3 wird ilber den

CHANGE-Modul ein vom Nutzer zu schreibendes FORTRAN-Unterpro-
gmm aufgerufen, das als Lochkarten-Quelldeck im FORT-Step der
161-1:!%1 -Prozedur ibersetzt wird. Die Kopfzeile dieser UP muf
auten:

SUBROUTINE CHANG1 *; filr CHANGE 1

SUBROUTINE CHANG2 (% filr CHANGE 2

SUBROUTINE CHANG3 (%) fiir CHANGE 3
Der X-Ausgang ist zu benutzen, wenn in diesen UP ein irreparab-
ler Fehler suftrat, der unbedingt zum STOP der Datenverarbei-
tung filhren muB, In den UP ist die PORTRAN-Anweisung STOP unzu-
l#ssig., In den UP kann der Wutzer evtl. mit Hilfe weiterer Da- i
tenkarten Verinderungen am Datenblock im HS vornehmen.

Wihrend durch die MCC CHANGE 1-3 nutzereigene UP aufgerufen wer-
den, ektivieren die MCC CHANGE 4  usw. CHANGE 9  CHANGE A
ber den CHANGE-Modul SAFE-eigene UP, die gewisse Datenblock-
manipulationen vornehmen. Gegenwiirtig arbeiten nur die UP

CHANGE 4 und CHANGE 9. Alle anderen CHANGE-UP sind leere Routi-
nen.
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bewirkt fiir bindre Elektrolyte, daB LAENGE(neu) =
GE(alt)+1 gilt unddaB die n. Datenspalte (n=2,3,...,LAENGE
(alt)) in die n+1. Datenspalie umgespeichert wird, In die Da-
tenspalten 1 und 2 werden die Einzelionenkonzentrationen ¢, und
o. des in ION(1) und ION(2) beschriebenen Ions eingetrsgen. In
dér Tabelle sind die Umrechnungsformeln angegeben, die - gesteu-
ert durch KZAEAD(1) - verwendet werden.

lvor der Abarbeitung von CHANGE 4 danach ?
KZHEAD(1) = Ay 4=
1| e, 1= % * S R
at e ——— a a at
Yy o
Va ®ges
2 Cges’™ e, +c_ o, * 5, 70,
=1 2 2 21
15 I:= §(c+z+ +c_25) O = epatabas
a "+ -
g&ﬁ?_& bewirkt fiir die MeBarten "osmotischer Koeffizient"” und
mittle re AktivitHtskoeffizient” eine Umrechnung der experimen-

tellen Daten vom Lewis-Randall-System (molale Konzentration m,
osmotischer Koeffizient $(m), Aktivitdtskoeffizient(m) ins
McMillan-Mayer-System (molare Konzentration c, osmotischer
Koeffizient gl(c), Aktivitdtskoeffizient fu(c)) nach den Formeln:

C= mﬁ
4 Iterative Losung mit 6

* 4000 relativer Genauigkeit 107

§,- 3 +S, 7 *B,C

6y — $lm)
40=7TZE s gocRT P

9*B9cRT " cé
2 1

b flo= enr,(mh&n "’éd‘ -

In der letzten Gleichung wurde fiir den osmotischen Koeffizienten
niherungsweise g=1 gesetzt. 7 ist die Zerfallszahl der Elek-
Sm&{t . Auf einer Datenkarte sind folgende Grifen anzugeben:
=

7 re )
5 = FIXDAT-Nr. des 1. Ions irechtsbu.ndig}
9 - H;IDA‘I‘-NJ.-. des 2. Ions (rechtsbiindig)
12 - g; Edm’-m,l";;
22 - Sy u...‘.....:--; 1]
32 2411 By [ (o mot ']
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o - Kompressibilitat des Lisungamittels [dm®:J*]

2 - 5
4.2 - 21 dg - Dichte des Losungsmittels [Ke/dm>]
2 -T71] T - Temperatur [ K]

Der experimentelle mittlere Aktivititskoeffizient kann in der

Form si, loyg bzw. 1 + lgn bereitgeatellt werden.

Eine Umrechnung erfolgt nicht, wenn .

- der Elektrolyt sus mehr als 2 Icnensorten bestebt

- der Datenblock nicht die MeBart osmotischer Keceffizient oder
Aktivitdtskoeffizient enthidlt

- die Ionennummern bzw. die Temperatur des Datenblockes nicht
2it den entsprechenden Angaben in der Datenkarte libereinstim-
men.,

Nach Abarbeitung von CHANGE 9 entsteht folgende Datenspalten-

struktur:

2. Spalte g¥%bzw. 1lnf,
3. Spalte m

4. Spalte§(m) bzw. y; bzw. lny bzw. 1 +1gy,
S

Spalte §v
Jie MCC  NOT CEHANGE  bewirkt, daB, der CHANGE-Modul {ibergangen
wird.

Die LH-Code-PCC wirken auf die Interpretation der CHANGE-Daten-
garten. Alle anderen P20 sind wirkungslos,

Drucken und Stenszen von Datenblicken aus SAFE

Im HS befindet sich ein Datenblock, der mit der MZC  PRINT
PRINT KCPF  ausgedruckt wird. Wihrend mit PRINT der gesamte Da-
tenblock gedruckt wird, veranlaft PRINT KOPFF den Druck nur des
Kopfblockes.

Die MCC NOT PRINT - bewirkt, daf dew EPRINT-Modul iibergangen
- wird.

Die MCC KARTEL  veranleft, daB 4 Karteikarten iiber den im HS
befindlichen Datenblock gedruckt werden.

Die M2C  HOT KARTEL bewirkt, daf der KARTEI-Modul i.ibergﬁngen
wird.

Die uCC JPUNCH PUNCH KOPP  PUNCH MESS  bewirkt, dad der im

HS befindliche Datenblock oder nur der Kopfblock oder nur der
MeBdatenblock auf Lochkarten gestanzt wird. Der MeBdatenblock
wird gemeinsam mit der dazugehdrigen Pormat-PCC gestanzt, wobei
LAERGE ¢ 55 gelten mus,

Die MC3  NOT PUNCH  bewirkt, da8 der PUNCH-Modul iibergangen
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wird.

Die PCC haben auf die THtigkeit der Moduln PRINT, KARTEI und
PUNCH keinen Einflu8., Diese Moduln werden libergangen oder nur
teilweise abgearbeitet, wenn sich kein Datenblock oder nur ein
Kopfblock im HS befinden.

Die MCC COMPARE bewirkt, daf ein im HS befindlicher Daten-
block oder Kopfblock mit dem Datenblock zur gleichen Blocknum-
mer in SAPE verglichen wird. Stimmen die Datenblicke nicht iber-
ein, so werden entsprechende Fehlermeldungen ausgegeben. Befin-
det sich zur Blocknummer des Datenblockes im HS kein Datenblock
in SAFE, so wird der COMPARE-Modul libergangen.

Ebenfalls wird der COMPARE-Modul iibergangen, wenn sich kein Da-
tenblock im HS befindet.

4.8 Standard-Eingabesteuerkarten

Die CCC  XDATA BIOCK INPUT ist folgender MCC-Folge dquiva-
lent:

XBEGIN PROCEDURE

INTERPRET AND LIST

DK AND ETA

CHANGE 4

NORMALIZE

TO BANK

READ IN

KARTEL

PRINT

*¥END PROCEDURE
Beim Aufruf von EINEIN ist automatisch 2DATA BLOCK INPUT
und der PCC-Standard

-ESER CODE

-NOT INGNORE NMESS
~FORMAT

5E15.

definiert. Die ¥DATA ELOCK INPUT dient zur Eingabe einer Folge

von Kopf-, MeBdaten- oder Datenbldcken, die interpretierend ge-

listet werden. Die MeBdatenblicke liegen in der Jtandardeingabe-

form (s. Abb. 4.3) vor, wobei gilt .

1. Feld (Spalte 6-20): Stichiometrische Kongentration 2¢, [
in Mol/1 a a

2. Peld (Spalte 21-35): Mebwert
3.-5. Feld s beliebig
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Wurde der Datenblock unter der Bedingung -NOT IGNORE NMESS
fehlerfrei eingelesen, so werden anschlieBend DK und ETA berech-
net. Dann wird der Datenblock in die SAFE-Standardform ge-
bracht und in die SAFE-Dateien eingetragen., AbschlieBend wird
der Datenblock wieder aus SAFE elesen, Karteikarten erzeugt und
elistet, Wurden beim Interpretieren eines Blockes Fehler ent-
geckt. 80 werden die regtlichen Tdtigkeiten nicht ausgefilhrt
und mit der Interpretation des nichsten Blockes fortgefahren,
Die FPolge der Blocke wird durch eine aktive STK oder XEND -
SEGMENT abgeschlossen.

Die CCC MCOMPARE ist folgender MCC-Folge Hyuivalent:

¥BEGIN PROCEDURE
INTERPRET AND LIST
COMPARE

*END PROCEDURE

Es werden Datenblécke interpretierend und listend eingelesen
und mit den Datenbldcken in SAPE zur gleichen Blocknummer ver-—
glichen. Die Anwendung von XCOMPARE ist anzuraten, wenn Daten-
blocke mit Hilfe des PUNCH-Moduls auf Lochkarte gestanzt wurden.

2 Ende-Anwei en

Es sind die in 2.5 niher erléuterten SCC ZBETURN  %STOP
und die MCC RETURN definiert.
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ﬁl Dﬁanblogg-xataloga

1.8 bau

Jeder Step zur Erzeugung von Datenblock-Katalogen hat folgenden
Aufbau:

//etepname EXEC CGLRA@1
//FORT ,SYSIN DD *
CALL KATALG(&1)
1 STOP
END
/%

//LKED.SYSIN DD *
OVERLAY A
INSERT STKIHP.HAHEIN,XBEGIN,XSTOP.H:ESTE!,HM[EQ,MHM -
5 NAME? , NAME@P , NAME@1 , NAME@?2 , ELADIN
OVERLAY A *
INSERT DADCAT
OVERLAY A
INSERT BLOCAT
OVERLAY A
/*INSERI DBLCAT ,DEXCAT ,DBYCAT ,DBZCAT
//GO,SYSIN DD ¥
SAFE-File
/%
Das §;¥-Eailprugmm KATALG besteht aus 54 FORTRAN-Unterpro-
grammen, von denen 5 Unterprogramme spezifisch fiir KATALG sind.
Mit Uberlagerungsstruktur benttigt KATALG etwa 94k Byte Haupt-
speicherplatz. In der Tabelle sind alle STK des KATALG-Teilpro-
gramms zusammengefaBt:

Lochkartenspalte Begchreibung| STK
tesedBsoustsao2f. |8 Abschnitt

¥BLOCKNUMMER CATALOG
¥DATA ADDRESS CATALOG
*RETURN

¥5T0P

5,2 Datenblock-Adrefkatalog

Das SAFE-Glied zur Erzeugung eines Datenblock-AdreBkatalogs be-
steht nur aus der SCC XDATA ADDRESS CATAIOG . Es werden aus-
gedruckt die Blocknummer, die Blocknummer im SAFE -Satz mit
Adresse und den Adressen der Vor- und Nachsitze sowie das Datum
der letzten Schreibbearbeitung und die Kennzahl des Bearbeiters
(s. 2.3), der die SHtze als letzter schrieb.
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Dieser Katalog ist beson&a wichtig, wenn Adrefbuchfehler auf-
traten.

Katalog der belegten Blocknummern

Das SAFE-Glied zur Erzeugung dieses Katalogs besteht nur aus
der SCC ¥ELOCKENUMMER CATALOG - Es werden in aufsteigender
Folge alle Blocknummern ausgedruckt, unter denen ein Datenblock
in SAFE eingetragen ist, Auf die Blocknummer folgt ein Sternm,
falls Kopf- und MeSdatenblock gespeichert sind,

5.4 Kopfblock-Katalog mit Sortierung

Das SAFE-Glied zur Erzeugung dieses Katalogs besteht aus der

SCC  XDATA BLOCK CATATOG wund anschlieBend einer Folge von

Sortierungsmerkmal-Lochkarten, die durch eine aktive STK abge-
schlossen werden.

Durch jede Sortierungsmerkmal-Lochkarte wird die Ausgabe eines

Katalogs veranlaBt. Es gibt folgende Miglichkeiten:

1. Sortierung nach der Blocknummer; Auf der LK stehen die Buch-
staben 3LOC. Leerzeichen vor, zwischen und hinter diesen Buch-

staben sind nicht signifikent. Auch kann nach BLOC ein beliebi-
ger weiterer Text auf der IK stehen, 2.B. BLOCKNUMMER-KATALOG,

Es werden die Informstionen der Kopfbldcke, geordnet nach stei-
gender Blocknummer, ausgegeben,

Be - h MITI: Auf der LK stehen die Buchstaben M,L,

M - Mes

L - Lésungsmittel

T - Temperatur

I - Ionen.
Sortiert wird zuerst nach dem 1. Buchstaben von links. Inner- 3
halb gleicher "Werte" der 1. Grofe wird nach dem 2., Buchstaben
sortiert usw, Unter "Wert" aind bei M und L die entsprechenden
FIXDAT-Elementnummern von MESSUNG oder von LOESUNGSMITTEL zu
veratehen, -
I verschliisselt die FIXDAT-Elementnummern der ersten beiden
Ionen von SALZ. Bei zweigortigen ‘Elektrolyten wird also immer
zugm:lnach gemé:tionng.ndtdm nach dem Anion sortiert, Bei
menr als zweisortigen Elektrol tmiachungen .
S?"}; Ionu?icht mel;é:. sortiert, = s

ehen auf der So unmgamerlmal-l-o,chkarte de
angegebenen Symbole, so wird diese LK Uberga:;enfe tenis Aen

2.5 Ende-Anwe 1aungn

Es sind die in 2,5 niher erliuterten ScC XBETURN und xSTOP
definiert.
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GE Das AngaB-Proggamma!gtsm

Dieses Teilprogramm von SAFE wurde zum Vergleich von experimen-
tellen Daten mit theoretischen Formeln eingesetzt., Die experi--
mentellen Daten liegen gewohnlich als standardisiefrte Daten-
Blécke (8. 4.1.4) vor. Das Anpafprogrammsystem gestattet es
dem Nutzer, aus der Vielzahl der vorliegenden Theorien zur Be-
schreibung der experimentellen MeBwerte einer bestimmten hief-
art (vgl., Teb. S.116) eine gewiinschte Theorie asuszuwdhlen., Uber
den gegenwidrtigen Stand der Theorievarianten gibt das Kapitel
7 Auskunft,., Jeder MeBdatensetz ist mit jeder der angegebenen
Theorien (entsprechend der MeBart) fiir sich auswertbar (z.B.
Leitféhigkeit von KBr in Methanol bei 25°C mit MSAT). s kén-
pen aber asuch alle von verschiedenem Autoren an einem Zlektro-
lytsystem (bei T = const.) gemessene Daten gleichzeitig mit
einer Theorie ausgewertet werden (z. B, Leitfdhigkeit von 4
einzelnen MeBdatensiitzen von KBr in Methanol mit FHFP). Bei
einer sorgfédltigen Datenselektion ist der Vorteil dieser ile-
thode offensichtlich. Dariiber hinaus ist eine Auswertung einer
ganzen Gruppe von Salzen in einem Losungemittel mbglich (z.B.
Leitfdhigkeit von allen Alkalihalogeniden in Methanol mit Y -
Theorie). Diese Zyklenanpassung liefert mehr Aussagen sls die
Summe der einzelnen Auswertungen (z.B. Einzelionenleitfdhig-
keiten Ae ,Ag- ..0).
Da die elektrolytische Leitfihigkeit nicht nur von A® . ab-
. h#ngt, sondern auch von interionischen \lechselwirkungen Eﬁag,
Eah' ebb)' ist mit dem AnpaPprogrammsystem eine weltere Aus-
wertemethode entwickelt worden. Diese SOFT-hethode (Simulta-
neous Overlapping Fit of Theories) gestattet eine gleichzei-
tige Anpassung aller verfiigberen experimentellen Daten ver-
schiedener physikalischer Eigenschaften gemessen in einem Lé-
sungsmittel bei konstanter Temperatur (z.B. lLeitfdhigkeit,
Uberfiihrungszahl, Osmotischer Koeffizient). (Jbeling, Peistel,
S#ndig, J.Sol.Chem. 8, 53 (1979)) ! '
Indn theoretischen Formeln sind normalerweise freie Parameter
enthalten, disé durch Anpassung suf der Grundlage der GauB'schen
thode d eipnste ermittelt werden. Das LELF(I-

.
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System dient der L'daun51) derartiger Aufgaben, wobei aus Spei-
cherplatzgriinden einige Einschriinkungen zu beachten sind:

(1) Es kinnen maximal 200 DatenblYcke verschiedener MeBarten
gleichzeitig bearbeitet werden.

(2) Die Anzahl der MeBdatensitze NDATEN, die gleichzeitig ge-
laden werden kionnen, hiingt von der Anzehl der freien Parameter
NPARAM, der Theorie (bes. Anzahl der Koeffizienten LAENGE(K)) *
und der Linge des unbenannten COMMON-Blockes MAXDAT ab.

(3) Maximal diirfen in den gleichzeitig geladenen Datenblicken
30 verachiedene Ionensorten auftreten,

(4) Die Anzahl der freien Parameter kann 100 nicht iibersteigen.
(5) Aus den Datenblicken kbnnen maximal 10 Spalten geladen wer-
den,

(6) Maximal sind 30 verschiedene Arten der Liessung verarbeit-
bar.

Von der Struktur her ist ELPIT standardmifig Mir Theorien aus-
»leizt, in denen die Ion——Iou—'-'iachaelwirkuag durch ain Treppen-
jwisntial modelliert wird:

rY R,y — Hartekugelabstand
d = R, -R Dicke der 1. Sol-
ab "&b yathiille
—e d'= R" -3 Dicke der 2, Sol-
i ab "ab . thiille
i BYw = oo, /on g perr
Eqp beroes . fir r>R), : Coulombgesetz

fur wird die Stufenhshe Eau vom Nutzer vorgegeben und Eab
ist ein freier Parameter,
Standardmifips wird weiternin angencommen, daB die Theorie euf
dem McMillan/liayer-Nivea. £ rouliert ist, d.h, daB das Lésunga~-
mittel durch die DK D und die Viskositht 7 beschrieben ist
und daB die Ion-I8sungsaitte l-iechselwirkung allein durch den

ionischen Reibungskocffizienten bei unendlicher Elektrolyt-
verdiinnung bestinst {st,

) Lt

it 8 a simple task to-make things complex, but & complex
ragk to make them simple, Murphy

L]
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6.1 Step-Aufbau
Jeder Step hat folgenden Aufbau:

//stepname EXEC CGLRE@1
//PORT . SYSIN DD ¥
COMMON//DAT (maxdat )
EXTERNAL ELPIXi (121,2,400:954)
CALL ELFIT(maxdat,BLPIXi,%1)
1 STOP
END
/%
//1KED,SYSIN DD %

Overlay  8.Tab. 6.17

/%
//GO.SYSIN DD X p

} SAFE-File
/¥

Hier ist maxdat die Liénge des unbenannten COMMON-Blockes in
4-Byte-ilorten. Wieiterhin steht i=1...A fiir meximal 18,2054
99,199 freie Parameter.

Das SAPE-Teilprogramm ELFIT beateht gegenwﬁrti.g aus 161 Unter-
programmen, von denen 96 spezifische fiir ELFIT sind. Nit Uber-
lagerupngestruktur werden mindestens 132 kByte Hauptspeicher-

platz benStigt. In der Tabelle 6,2 sind die ELFIT-STK zusam-
mengefalit.

6,2 Die COMMON-Bldcke

Im folgenden werden dis COMMON-Blécke des ELFIT-Systems so
weit beschrieben, wie zur aktiven Beherrschung des Systems no-
tig ist, Sie befinden sich alle im Wurzelsegment.

) If builders build buildings the way programmers wrote pro-
grams, then the firet woodpecker that came along would de-
stroy civilization. Murphy
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Tabelle 6,1 Overlay-Baum von ELFIT

OVERLAY A
INSERT NAMBIN,HAME,NAMEgnNAME1,mamae,NAM£3,NAMEBQQNAMEBH.uaunﬂz.
5wxlup,xzscru,xsrop.RESTRT.SCHUTZ.xDATou.Bssmcn.njﬂnbn.uoms.
ANASTK, ELADIN

EVEREAY 4

ST .-.'L.L.OAD,ELLOLK.ELLSCO,DATAIN,DBKCAT,KPFADR,KPFIN,HESIH.

T SLPRSP,SLPRLK,GRUPPE,RADIUS
L A .
“AT SLCO3P,DINTSG,DAINDA, WAHLA,WAHL2 , WAHL?
B
COBLYT
OV:RLLY B

INSERT COCONA , DEIAYG, DEIAYP, DEIYG,DEIYP, DHVAB1 , DHVAB2
OVERLAY B

INSERT COOSIM,DINT
OVERLAY B

gNgfiT cnconz,ZPFUN.adswzr,coxﬂzP.coxNaG.us.sstIN,EIXIn
OVSRLAY A :
INSZRT aLFIx.DELFKT,Pﬁlnsc,FSIIMP,FEIPOJ.paISOL,FEITux.HGIB
OVERLAY C .

INSERT DELYT

OVSRLAY C

INSERT DELPAN
OVEBRLAY C

INSERT DFTRCA, DFTR01, DSGIB, MGIRES
OVARLAY D

INSERT DSGIgR
OVZIRLAY D

INSERT DSGI#1

GVERLAY D

INSERT DSGI@R2
OVERLAY D

INSIRT DSGIZ3,DSGILY, DSCIoe
OVERLAY D

INSERT DSGIeS
OVZRLAY D

INSERT DSGIN6
OVERLAY ©

INSERT DFOSH1
OVERLAY ¢

INSERT DFOSMZ,DCSTH
OVERLAY A

INSSRT ELREST,ELRESD,SORT
OVERLAY A

INSERT ELRES2 ,BNUM, SLGRAF, BLRESL
OVERLAY A

INSERT ELRES3
OVERLAY A

INSERT ELSTCT,ELSTLK
OVERLAY A

INSERT ZLSWIT
OVERLAY &

INSERT ZLUSER




OVERLAY

OVERLAY
INSERT
ELAL@Y

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
INSERT

OVERLAY
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A

ELFILL

A

ELcm.zmm\.Emmg.zmm,zmws.amwﬂ ,ELALZR ,ELALE3,
G (REGION)

ELSAVE

a .
ELFKT

E

ELYT

E

ELPAN

OVERLAY E

INSERT

FTRCA , FTRO

OVERLAY E

INSERT

FOSMA

OVERLAY E

INSERT
OVERLAY
INSERT

FOSM2 , SKCTM, BLUGAM, BLUGA
F (REGION)
SGIB&R

OVERLAY F

INSERT

SGIBP1,ZPCOEF,EA

OVERIAY P

INSERT

SGIB#2

OVERLAY P

INSERT
OVERLAY
INSERT

INSERT

gcm3. SGIBZ4,S5GIB2Y
SGIBZS

P
SGIB16
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Tabelle h.2 Die STK des BLFIT-Teilprogramms

IK-~-Text Be- STE- | Modul- |Modul- | Modul-
schrei-| Typ | name nummer | atatus
bung

~ESER CODE 2.4.3 PCC

-BiSM CODE 2.4.3 PCC

-R3@@ cope 2k PCC

-NOT IGNORE ERROR 6.3 PCC

~IGNORE ERROR 6.3 PCC

-NOT SAVE 6.3 PCC

~SAVE1 6,2 PCC

~SAVEZ 6,3 PCC

-NORMALIZED FIT 6.3 PCC

~NOT NORMALIZED FITP 6.3 PCC

RETURN 2.5 MCC 2 0

NOT STRUCTURE 6.4 MCC | ELSTCT 29 1

STRUCTURE 6.4 MCC | -n"- 29 2

NOT LOAD 6.5 MCC | ELLOAD 22 1

LOAD 6.5 MCC | ="- 22 2

LOAD AND LIST 6.5 MCC | -"- 22 3

LOAD AND FULL LIST 6.5 MCC | ="~ 22 4

LOADGO 6.5 MCC | "o 22 5

LOADGO AND LIST 6.5 MOC | =M. 22 6

LOADGO AND FULL LIST 6.5 MCC | ="- 22 7

NOT PREPARE 6,6 MCC | ELPREP 23 1

PREPARE 6.6 MCC | =" 23 2

PREPARE AND LIST 6.6 MCC | -®a 23 3

PREPARE AND FULL LIST 6.6 MCC | —"- 23 4

NOT COEFFICIENT 6.7 MCC | ELCOEF 24 4|

COEFFICIENT 6.7 MCC | -"- 24 2

COZF. UNCOND. 6.7 NCC | -"- 24 3

COEFFICIENT AND LIST 6.7 MCC | -"- 24 4

COEF, UNCOND. 4ND LIST 6.7 MCC | -"- 24 5

NOT FIT 6.8 MCC | BLPIX1 25 1

FIT 6.8 NCC | -"- 25 2

FIT AND LIST 6.8 MOC | "o 25 3

FIT AND FULL LIST 6.8 MCC | ~"- 25 4
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NOT RESULT 4 6.9 MCC | ELRESA 26 1
RESULT 1 6.9 MCC | -"- 26 2
HOT RESULT 2 6.10 MCC | ELRES2 27 1
RESULT 2 (BLOCK) 6.10 Mo | =n- 27 2
RESULT 2 (BLOCK,FCT) 6.10 Mce | ="= 27 3
RESULT 2 (BLOCK,PCT,GRA) | 6.10 Mce | ="- 27 4
RESULT 2 (ALL) 6.10 Mce | ="~ 27 5
RESULT 2 (ALL,FCT) 6,10 mee 1 -=m- 27 6
RESULT 2 (ALL,FCT,GRA) 6.10 MCC | ="- 27 T
CHEMICAL MODEL 1 6.11 MCC | SLCHEM | 34 1
CHEMICAL MODEL 2 6.11 MCC | ="- 34 2
SWITCH 1 ON 6,12 MCC | BLSWIT 3 1
SWITCH 2 ON 6,12 MCC | -"- Y| 2
SWITCH 3 ON 6,12 McC ot 5 31 3
SWITCH 4 ON 6,12 MGG | == 31 4
SWITCH 5 ON 6,12 MCC | -"- M 5
SWITCH 1 OFF 6,12 MCC | -"- k3| 6
SWITCH 2 OFF 6.12 MCO | ="- 31 T
SWITCH 3 OFF 6.12 MCC | =M= £y 8
SWITCH 4 OFF 6,12 MCC | ="- M 9
SWITCH 5 OFF 6.12 MCC | ="~ £yl 10
IF SWITCH 1 ON REPEAT 6.12 Mee | -"- 3 1
IF SWITCE 2 OF REPEAT 6.12 MCC | -"- M 12
IF SWITCH 3 ON REPEAT 6412 MCC | ="= £y 13
IF SWITCH 4 ON REPEAT 6.12 MCC | ="- £y 14
IP SWITCH 5 ON REPEAT 6.12 MCC | -n- X 15
USER 1 6,13 MCC | ELUSER 32 1
USER 2 6.13 Mce | ="- 32 2
USER 3 6.13 MCC | ="= 32 3
KRETURN 2.5 sce 2 0
% STOP 2.5 SGC 1 0
¥BEGIN PROCEDURE 2042

XEND PROCEDURE 2.4.2

XEND SEGMENT 4.3
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te -
Dieser COMMON-Block besteht aus 4 Bereicheni
COMMON//DATK , DATT , DATD, DATI

REAL&S DATE(NDATEN,LAENGK) Koeffizientenbereich
REALX8 DATT(NDATEN,LAENGT) Theoriebereich
REAL%*4 DATD(NDATEN,LAENGD) Datenbereich
INTEGER¥2 DATI(2,NDATEN) Informationsbereich

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

wobel standardmiBig gilt:

DATD(1,1) := 4,1 Expt.Konzentration in mol/dm3 der Ionen-
sorte 1...(n-1)mit n= IPFREE(1) (in

DATD(i,n-1)s= ©4 ,n— ELLOAD berechnet)

DATD(4,n) := fzxpt expt. Wert

(DATD(i,n+1):1= & Dissoziationsgrad)
DATT(1,1) = £*%(c. 1X) Theortewert .
DATN(1,2) :=af®™ " ' Penlerfortprlanzungstunnel
DATE(1,1) = K,(c,)
Koeffizienten zur Theorie
DATK(i,r) := Km{cil
DATI(1,1) 2= Numme: '~r Zeile im COMMON-Block BLOCK, in der

die Koptblockinformationen (wie Selz, Tempera-
tur, LSsungecittel usw.) etehen.
SPI(2,1) = j, + 3, X 1
nit Jq = 1t an die Zeile i wurde in ELFIX an-
gepaBt
Jp =1 zur Zeille 4 wurden in ELCOEF die
. Koeffizienten berechnet
Die Gesum_taam der REAL¥4-Worte Je Zeile betriigt
LENGTH:Z!L&ENGK+2WEHGT+UHGD+1
Die Anzahlder Zeilen ergibt sich zu
BDATEN= [MAXDAT/LENGTH]
mit MAXDAT:= maxdat, Die Anzahl der Spalten IAENGi in den Be-
reichen kann der Nutzer vorgeben (vgl. 6.4), sie kénnen gré-
Ber sein als in der Standardversion vorgesehen. Die restli-
chen Spalten stehen dann dem Nutzer gur freien Verfiigung.,



6.2,2 Dor COMMON-Block BLOCK

Er hat folgenden Aufbaus
COMMON/BLOCK/NRBL(209) ,

KZION(6,200)
LSGMTL(20¢)
MSSART (209)
TEMP (20¢)
DIELEK(20¢)
VISKOS(2¢9)
NRION(3@)
TIONWRT(3@)
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Datenblocknummer

Verweis auf Zeile in NRION
Losungsmittelnummer

"prt der Messung"-Nummer
Temperatur in K

rel, Dielektrizitdtszahl
Viskositdt in Poise
Ionennummer
Ionenwertigkeit zu NRIOHN

INTEGER#2 KZION,LSGMTL,MSSART,NRION,IORWRT
Die Kopfblockinformationen jedes geladenen Datenblockes (vgl.
6.5) werden in jeweils eine Zeile eingetragen.

" §,2,3 Der COMMON-Block ELPARA
Er enthilt alle Informstionen zu den maximal 19¢ freien Para-

metern:

COMMON/ELPARA/IREF(100)

REAI¥#B X,DX

JREF(1002)
X(199)
DX(10¢)

RAB(1998)
RABS(10¢)
RABSS(199)
EPSABS(109)
ASCRAB(100)
DELTA (1@9)
CORR(194)

1.Verweis auf Zeile in NRION
2.Verweie auf Zeile in NRION
Vektor der freien Parameter

vor Aufruf ELPIX: meximale
Schrittwelte

nach Aufruf ELPIX: Streuung von X
Hartkugelebstand Rab
1.50lvatabstand R;.b
2.50lvatebatand R'ab

2.Stufenhbhe €,

Abschirmlinge &, der DHX-Theorie
rel.gefordertes Genauigkeit
Korrelationskoeffizient (ELPIX)

REAL%4 RAB,RABS,RABSS,EPSABS »ASCRAB, DELTA , CORR
INTEGER%2 IREF,JRBF
Hier sind X, DX und DELTA universelle GrifSen 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 ilber diese Fel-

der beliebig verfiigt werden (vgl. 6.6).

Es gibt 4 Gruppen von freien Parametern:

(1) X(1),1=1...N(X), IREF=JREP=@:sind ionenunebhiingige Para-
meter

(2) xa{i),1=1...N(IA). a: IRKEF, IREF=1...NION (=Anzahl der ver-
schiedenen Ionen in NRION)} JREF=@:sind Parameter, die nur
von einem Ion abhingen (2.B. ionischer Reibungskoeffizient
tei unendlicher Verdiinnung)

(3) X o(1),4=1...N(XA4), a:=IREP=JREF, IREF=1...NION:sind Pa-
rameter, dis Ion-Ion-apezifisch sind, wobei beide Ionen
zur gleichenSorte gehdren.

(4) Xgp(1),i=1.,.N(XAB), a:=IREF,b:=JREFssind Parameter,die
ITon-Ion-spezifisch 8ind, wobei die Ionen zu verschiedenen
Sorten, aber zum gleichen flektrolyten gehbren.

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

finlzer vorgegeben werden (vgl, 6.4),

.2 Pessive Steuerkarten
* LK-Codeumwandlung sind die PGC-KSER CODE (Standard),
i CODE und -R3@¢ CODE erklirt.
-CC_-1GNORE ERROR bewirkt, daB leichte Fehler des Nutzers))
@it die Logik der Programmabarbteitung nicht verletzen, nicht
zum Frogrammabbruch fithren, Dieser tritt ein, falls die PCC

=NOT IGNORE ERROR (Standard) in Kraft ist. leichte Fehler des
Nutzers sind:

- Pebler in einer Datenkarte fiir SLLOAD (6.5)

zu ladende Datenblécke sind nicht vorhanden (ELLOAD)
Speichervolumen des unben. COMMON-Blockes iiberachritten
(LLLOAD) '

- mehr als 30 verschiedene Ionen (ELLOAD)

- mehr als 200 Datenblécke sollen geladen werden (ELLOAD)
- Fehler in einer Datenkarte fiir ELPREP (6.6)

T To err is human, but to redlly foul things up requires a
computer, Murphy
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Die PCC -NOT NORMALIZED PIT (Standard) setzt in ELFIX die Ce-
wichte pi-'VN, im Palle von -NORAMLIZED FIT dagegen gilt
py=1/(2£,7%P*)2,

Im ELPIT-System ist die Sicherung des gesamten Heuptspeicher-
inhaltes zum Zwecke eines erweiterten Restarts pach anormalem
Stepends (etwa infolge Systemabsturz) mtglich. Dazu ist die
Datei 16 GGLRSAVE in zwel Telle geteilt, die jeweils dle voll-
sténdigen Informationen eines Jobs aufnehmen kinnen, Der auto-
matische Sicherungsabzug in den Teil 1 oder 2 wird durch die
PCC -SAVE 1 bzw. -SAVE 2 freigegeben. Durch die PCC -ROT SAVE
(Standard) wird der Abzug verhindert. £s wird kein Test vorge-
nommen, ob der betreffende Dateiteil moch durch friihere abge-
gtiirzte Jobs belegt ist, Der automatische Sicherungsabzug er-
folgt nach Ausfiihrung eines Moduls sowie in CPU-intensiven lMo-
duln spidtestens alle 600 Sekunden CPU-Zeit. Der Beginn und das
Ende des Abzugs werden jeweils protokolliert. Mit Hilfe der
ICC *xRESTART. i setzt das Frogramm saine Arbeit an der Stelle
fort, die unmittelbar auf die Sicherungastelle 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 iibergangen. Der Modul fordert Datenkarten
an, die die Strukturdaten enthalten, Die Menge dieser Daten-
karten iet mit XEND SECGMENT sbzuschlieBen, Es aind folgende
Datenkarten definiert (i,J,k,l,m=INTEGER%*4, r=REAL¥4):

Datenkarte zu #ndernde Grof Standardwert
STANDARD (Stendard)

LAENGE(D)= 1 LANEGD g
LAENGE(K)= 1 LAENGK 1
LAENGE(T)= i LAENGT 2
N(X) = 1 NX @
N(XA)= 1 NXA 1
H(XAA)= 1 NXAA 5
N(XaB)= i RXIAB 1
MAXIT= 4 MAXIT 50
TIME= r TIME €00,
EPSILl= T EPSIL 1.E
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DAEMP = r DAEMP 0.5
THEORIE (meng)=
i4,33.kk.N.om
,mit:meng=1,25.44
30 istdle
Schliisselzahl zur
"Art der Messung"

(2.5.116 )
PREE(])=x PR.E:E:(%MEIJ 2.0
zmsi;j)-.-i IFREE(j+10) @

mit j=1,2,...1¢

6.5 Der Modul ELLOAD
Abhiingigkeit: ELSTCT (6.4)

Der Modul iibertrégt aus den SAFE-Dateien eine Anzshl von Daten-
blcken in den Hauptspelicher. Dabei werden die wesentlichen In-
formationen zu den Datenbl8cken (aus KOPF, 4.1.1) im COMMON-
Block BLOCK abgelegt. Die MeBdaten (aus MESS, 4.1.2) werden in
den Datenbereich des unbenannten COMMON-Blockes iibertragen, wo-
bei eine Knderung der Reihenfolge der Spalten sowie eine Zei-
lenselektion der Daten vorgenommen werden kann, Nach dem Einle=-
sen der Datenblicke werden die Zeilen des unbenannten COMMON-
Blockes aufsteigend nach wachsender Gesamtkonzentration Sor—
tiert. !

Neben dem Laden von Dateanblicken (LOAD)- d.h, nur die geladenen
Datenblécke stehen im Hauptspeicher - ist auch das Nachladen
(LOADGO) mdglich, wobei zu den bereits vorhandenen Datenbldcken
von vorherigen ELLOAD-Aufrufen neue hinzugefiigt werden.

Mit folgenden aktiven Steuerkarten (MCC) wird der Modul aufge -
rufen:
NO LOAD Keine Abarbeitung des Moduls

LOAD Laden von Datenblicken
LOAD AND LIST

LOAD AND FULL LIST :
LOADGO Nachladen von Datenbldcken

LOADGO AND LIST

LOADGO AND FULL LIST

Die Zusatzangaben LIST bzw. FULL LIST bestimmen den Unfang der
ausgedruckten Informationen zu den geladenen Datenblocken.
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Der Modul benttigt zu seiner Ausfiihrung Datenkarten, von denen
es 3 Typen gibt. Die Menge der Datenkarten 18t mit XEND SEGMENT
abzuschlieBen.

(1) ELLOAD-Blocknummerkerte

1K-Spalte 1-5: NUMeDatenblocknummer (rechtsbiindig)

1K-Spalte 6-80: leer

Der Datenbloclk NUM wird vollsténdig geladen.

(2) ELLOAD-Informationskarte

IK-Spalte 1- 5: leer

=M 6-15: cmin: Laden der MeBdatensitze mitz}‘cnz emin

- 16-25: cmax: Laden der MeBdatensftze mit gcns cmax

=" 26-30: istep: lLaden jedes istep.-ten MeRdatensatzes
(beginnend mit dem ersten)

_n_ 31-33: €172

SN 34-36: €22

- 37-39: <32

- 40-42: (4> in die j. Datenspalte des Daten-

- 43-45: <521 . feldes des unbenannten COMMON-

-na 46-48: <62: Blockes wird die <j>. Spalte des

=M= 49-51: <T): MeBdatenblockes geladen.

N 52-54: <8>: s

=M 55-5Tt <923

- 58-603 <1071

=ho €1-80: leer

Standardzustand (beim Modulaufruf hergestellt): cmin=f.@,
cmax=1.E50@, istep=1, <i) =i; der Standardzustand bzw. der vor-
her eingestellte Zustand bleibt erhalten, wenn sich in den ent-
sprechenden LK-Peldern Leerzeichen befinden.

Die ELLOAD-Informationskarte bewirkt, daf alle pachfolgend zu
ladendsn Datenblécke den durch cmin bis <107 gegebenen Ein-
schrinkungen oder Manipulatiopen wihrend des Ladeprozesses un-
terworfen sind. [ A

(3) ELLOAD-Blocknummer-Informetionskarte

LE-Spalte 1-5/: NUM= Datenblocknummer (rechtsbiindig)
IK-Spalte 6-80: wie bei (2)

Die Informationen cmin bis <107 sind nur wikrend des Ladens
des Datenblockes HUM giiltig. Anechliefend gilt wieder der ur-
springliche Ladezustand. ;.
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6.6 Der Modul ELPREP
Abhfingigkeits ELSPCT (6.4), ELLOAD (6.5)

Dieser Modul bestimmt enhand der Fit-Struktur und der gelade-
nen Datenbldcke die Anzahl der ansupassendsn Parameter NPARAM
und stellt einen Standardszustand des COMMON-Blockes ELPARA her
bew, verdindert dlesen. Mit folgenden aktiven Steusrkarten (Mcc)
wird der Modul aufgerufen:

HOT PREPARE ksine Abarbeitung des Moduls

FREPARE Aufruf deés Moduls mit unterschiesdlich
PREPARE AND LIST asusflihrlicher Druckerausgabe

PREPARE AND FULL LIST

Der Modul benidtigt zu seiner Ausfiihrung Datenkarten, die mit
¥END SEGMENT abzuschlieBen sind, Folgende Datenkerten sind
definlert (r=REAL):

(1) STANDARD

Es wird der Standardzustand hergestellts

(1.1) im COMMOR-Block INFORM:

MINANP=1 MAXANP=NMESNG =

FREE(2)=2,76 (=D=Dicke der 1.50lvatationssphiire )
FREE(3)=@.@ (=D=Dicke der 2.Solvatationssphlive)

(1.2) im COMMON-Block ELPARA (a,be Ionengruppen, r =Ionen-
radius): Lo

Belegung von IREP und JREF

X(a,1)=50.9 DX(a,1)=19.08

X(a-a,1)=1.9 DX(a-a,1)=@.5
m(s—a.ﬂ)dru RABS(a-a,1)=RAB( a~-a,1)+D
RABSS(a-a,1)=RABS(a-a,1)+D' ASCRAB(a-a,1)=RABSS(a-8,1)
I(a-b,1)=-1.0 DX(a-b,1)=@.5
R&B{a—b.1)=ra+rb RABS(a-b,1)=RAB(a-b,1)+D

RABSS(a~b,1)=RABS(a-b,1)+D' ASCRAB(e-b,1)RABSS(a-b,1)

DELTA (alle Indizes)= 1,.E-4

alle anderen Elemente= @,@

(2) c(MIN)=r

Die untere AnpsBgrenze MINANP wird derart festgelegt, daB

gilt :L‘ca(mm) 2 c(uIN),

(3) c(MAX)=r

Die obere AnpeSgrenze MAXANP wird derart festgelegt, daB gilt
?c.(m) £ C(MAX), ;
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(4) D(a-b)=r

(4.1) esb= % : Die Dicke der 1, Solvatationasphéire (FREE(2))
ergibt sich sus D. AnschlieBend wird RABS, RABSS und ASCRAB
fiir slle Ionenkombinationen neu bestimmt (8. oben (1.2)).
(4,2) a und b=Iopengruppe: RABS, RABIS und ASCRAB worden fir
die Ionenkombinationen s-b wie in (1.2) neu bestimmt. Der per-
manente Wert in FREE(2) bleibt unverdindert.

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

(5.1) a=b=%: Die Dicke der 2. Solvatationssphiire FREE(3) er-
gibt sich eus D' . AnschlieBend wird RABSS und ASCRAB wie in
(41.2) flir alle Ionenkombinationen neu bestimmt,

(5.2) a und b= Ionengruppe: RABSS und ASCRAB werden fiir die
Tonenkombination a-b wie in (1,2) neu bestimmt. Der permenente
Wert in FREE(2) bleibt unverdndert.

(6) RA(a)=r -

(6.1) a=%: in der Liste der Ionenradien werden alle Radien
gleich RA pesetzt. AnschlieBend wird RAB, RAB3, RABSS und
ASCRAB wie in (1.2) fiir alle Ionenkombinationen neu bestimmt.
(6.2) a=Ionengruppe: in der Liste der Iopenradien wird der Ra-
dius des Ions a gleich RA gesetzt. AnschlieBend wird RAB, BRABS,
RABSS und ASCRAB wie in (1.2) fiir elle Ionenkombinetionen, die
& enthalten, neu bestimmt.

(7) symbol [(n)] =x mit symbol=X|DX|R|R*| R**| EPS’| A| DELTA
(7.1) n=%3: Eintragen von r in die Spalte symbol fiir n=1] bis
N(x).

(7.2) n €f1,5(X)): Eintragen von r in die n, Zeile von symbol.
(7.3) (n) nicht angegeben: n=1 und welter (7.2).

(8) symbol (sf n])=r mit symbol=X[DX|R|R*|R*'| EPS* | 4 |DELTA
(8.1) a=% und n=X: Eintragen von r in slle a-Elemente der
Spalte symbol wit den Zeilen n=1 bis H{xaA).

(8.2) s=X und n € (1,F(XA)) bzw. n=1 falls nicht angegeben:
Eintragen von r in die n. Zeile aller a-Elemente der Spalte
symbol.

(8.3) asIonengruppe und n=k: Eintragen von r in das a-Elemant
der Spalte eymbol mit den Zeilen n=1 bis N(XA).
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(9) symbol (a-b[,n])=r mit symbol=xX|Dx|R|R'|R"| 2Ps’|a|DELTA

(9.1) e=X¥und b= und n=%: Eintragen von r in alle a-b-Elemente
der Spalte symbol mit den Zeilen n=1 bis N(XAA) bezw. N(XaB).
(9.2) a=*und b=X und n € [1,N(XAL) baw. N(XAB]) bzw. na1, falls
nicht sngegeben: Eintragen von r in die n.Zeile aller a~b-Ele~
mente der Spalte symbol.

(9.3) & oder b=%und b oder a=Ionengruppe und n=3 Eintragen von
r in alle a-b-Elemente, in denen eine Ionengruppe gleich b oder
& 18t, der Spalte symbol mit den Zeilen ne1 bis N(XAA) bzw,
N(XaB).

(9.4) a oder b=X und b oder a=Ionengruppe und n€f1,N(XAA) baw.
N(m)] bzw., n=1 falls nicht angegeben: Eintragen von r in die
n.Zeile sller a-b-Blemente, in denen eine Ionengruppe gleich
oder a ist, der Spalte symbol, '
(9.5) & und b=Ionengruppe und neX: Eintragen von r in die Zeilenm
n=1 bis N(XAA) bzw., N(ZAB) des e-b-Elements der Spalte symbol,
(9.6) a und b=Ionengruppe und aéf1,N(XAL) bzw. N(IAB}] bzw, n=1
falls nicht angegeben: Eintragen von r in die n~Zeile des a-b-
Elements der Spalte symbol,

Leerzeichen auf den Datenkarten sind nicht Bignifikant, sie wer-
den iibergangen.

6,7 Der Modul ELCOEP

AbhBngigkeits ELSTCT, ELLOAD, ELPREP

Peistel /Diss. A, W, ~Pleck-Universitlt Rostock, 1976/ hat erst-
malig erkannt, daB eine Raihe von theoretischen LeitfHhigkeits-
formeln in einer Form geschrieben werden kbnnen, daB sich die
anzupassenden Parameter (z.B, Stufenhdhe Ep) multiplikativ von
Koeffizienten trennen lassen, die nur noch dichte-, temperatur-
usw.-asbhlingig eind., Die numerische Berechnung dieser Koeffizien~
ten ist meist sehr zelteufwendig (z.B. 6 Sekunden CPU je Konzen-
trationswert in der Leitfrhigkeitatheorie #3.02.41). Bs zeigt
8ich hier das klassische EDV-Problem: mehr Speicherplatz (flir
dle Koeffizlenten) und weniger Rechenzeit (bei der Anpaseung in
ELPIX1) oder umgekehrt, In der Leitflihigkeitatheorie @3.02,81
beispielsweise stehen sich bei 100 Datenpunkten und 20 Iteratio-
nen 10k Byte Koeffislentenspeicherplats und 180 Minuten CPU-Zeit
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gegeniiber! Beim Aufruf des Moduls ELCOEF werden entsprechend
der in THEORIE festgelegten Variante die Koeffizienten berech-
net und in den Koeffizientenmbereich des unbenannten COMMON-
Blockes eingetragen. Falls in einer Theorievariente keine Koef-
figienten vorgesehen sind, so wird der Modul wieder verlassen.
Folgende aktive Steuerkarten (MCC) sind definiert:

NOT COEFPICIERT keine Abarbeitung des lModuls
COBFFICIERT
COEFFICIENT AND LIST
COEF, UNCOND.

COEF, UNCOND, AND LIST
Der Modul bendtigt keine Detenkarten.
Wéhrend der sihfachnn Koeffizientenberechnung (COEFFICIENT)
wird eine Marke in jeder Zeile (Konzentrstion) gesetzt., Wird
nochmals COEFPICIENT aufgerufen, so wird disse Marke getestet
und, falls gesetzt, keine erneute Koeffizientenberechaung vor-
genommen, Damit wird Rechenzeit eingespert. Dieser Markentest
wird nicht vorgenommen, falls die unbedingten Aufrufe (COEF.
UNCOND.) erfolgen.

Der LIST-Zusaetz veranleBt den Druck des gesamften unbenannten
COMMON-Blockes getrennt nach Daten-, Koeffizienten- und Theo-
riebereich, Binen Sonderfall beziiglich der Theorievarianten
stellt die Kombination THEORIE(meng)=0@.09.0@.0¢.0¢0 dar. Sie
ist eine Nutzervariante, d.h, die Koeffizientenberechnung er-
folgt in einem Hutzerprogramm

SUBROUTINE COELYT (I,K,*)

RETURN

END

das als Lochkartendeck vorliegt,

} Koeffizlsntenberechnung

] unbedingte Koeffizientanberechnung

6,8 Der M i (1=1,2,3,4,5,6,7,8,9,4)

Abhlingigkeit: BLSTCT, ELLOAD, ELPREP,(ELCOEF)

In ibm wird das im sllgemeinen nichilineare Gleichungssysiem
der 10,20, ...,90,100 (in Enteprechung zu i) freien Parameter X
iterativ gelost. Dieses Gleichungssystem entateht sus der An-

/



passung der Theorie f(cjX) an die experimentellen Datenpaare
(cd.fJ) mit Hilfe der GauB'schen Methode der kleinsten Quadrate
(8. R, Peiatel, Diss. A., W.-Pleck-Univ, Rostock, 1976)")

@(x)u :‘E;?m Py [f(cJ;X) - fd]z = Minimm
Hier ist N=MAXANP-MINANF+1 die Gesamtzahl der anzupassenden Da=-
tenpunkts und

Py = /B fals -HOT NORMALIZED FIT

py = 1/r§ falls -NORMALIZED PIT

sed X™gine NiherungslSsung nahe genug an der Lésung X. Dann ist
die Linearisierung

flei1X) = s(c;x"”) + ?(‘U *Ax + 0O Axa)
gorechtfertigt. Hier iat P(X) dte Jacobi-Matrix
(k)
(x) (e ;X })
F =
(B
Setzen wir voraus, da8

€ = f(cjax{k)) + 26 Jay . 2,

normal verteilt ist, so erhalten wir das linears Gleichungssystem
Az = --(1"“"1‘-;»1?“‘3'}"1 . P(kJT-p-(f(clx(k))—t)

das mit dem Foraythe/Moler-Algorithmus /"Computer Solution of Li-
near Algrabraic Systems®, Prentice-Hall, New York 1967/ geldst
wird, Die neue Iterationslssung lautet

(e#1) | g(k) (DAEMP 8x,  falla & DX,

In xn % Bonst
Hier durchliuft n alle ganzen Zahlen 4 bis NPARAM, fiir die DX, 40
gilt, Ist m:nd). 80 wird der entsprechends Parameter In festge-
halten, Das tritt ein, falls DX;=0 von suBen gesetazt wird (6.6)

) If enough data is collected, enything may be proven by etati-
gtical methods, Murphy
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oder falls X linear von andsren X abhiingt (exekt oder im Rehmen
der numerischen Genauigkeit EPSIL), Im letzteren Fall streicht
ELFIXi selbetlindig den linear sbhlingigen Perameter (DX s =0).

Die Iteration wird abgebrochen, falls sine der folgenden Badin-
gungen erfiillt ist:

(1) 18x,] € DELZA(n) |X(n)| ¥ n€fr,marrax] s DX 0

(2) mahl der Iterationmen = MAXIT

(3) CPU-Zeit in ELFIXi = TTME

(4) n=leer, d.h, keine freien Parameter vorhanden.

AbschlieBend wird die Gesantstreuung

STREU = chj Dy E?)/(l-xum:;

berechnet und die Schrittweite DI durch die Streuung der ermit-
telten Parsmeter ersetzt

ox, =V . p - P |

In die erste Spalte des Theoriebersiches des unbenannten COMMON-
Blookes werden die Theoriewerte f(c,1X) und in die zwelts Spalte
der Fehlertunnel Af(c,3;X) (lineare Fehlerfortpflenzung von DX auf
£) eingetragen. Hieraus folgt LABHOE(T) & 2.

Der ELFIXi-Modul wird durch folgends NCC sufgarufen:

HOT FIT keine Abarbeitung des Module
FIT
PIT AND LIST AnpaBsung

PIT AND PULL LIST

Der Mcdul bendtigt keins Datenkarten,

Die LIST-Erginsungsn bewirken den Druck von Informationsn in Je-
der Iteration.

629 Dox Modul ELRES 1

Abh¥nglgkeit: ELSTCT, {ELLOAD), ELPREP, (ELFIT)

Dieser Modul dient der Druckersuegsbs der Ergebnisee einer Anpes=-
sung, Er wird mit der MCC RESULT 1 ektiviert baw, mit dexr MCC
FOZ RESULT q Ubergangen. Im wesentlichen wird dor COMMON-Elock
ELPARA gedruckt, Weiterhin werden Informationen fiber den Anpas-

sungsverlauf ausgegeben. Hierzu gehSren: CPU-Zeit in ELFIT, An-
gahl der Iterationsn, Gtmtstremdg.
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6,10 Der Modul ELRES 2
AbhEngigkeitt ELSTCT, ELLOAD, ELPREP, (ELCOER), (ELFIT)

Der Modul dient zur Drucksrausgsbe der Anpassungsresultate der
konzentrationsabhiingigen GréBen., Er wird durch folgende MCC akti-
vierts

NOT RESULT 2 keine Abarbeitung des Moduls
RESULT 2 (BLOCK)

n (BLOCK,FCT)

'] (BLOCK._FCT,GR.K} Resultat druek

' (A L

L (ALL,PCT)

” (ALL,PCT,GRA)

Die Angabe BIOCK bedeutet, daB die Ausgabe getrennt nach Daten-
blocken erfolgt, Dagegen bewirkt ALL, daf alle Datenbldcke zum
gleichen Sslz, Iésungsmittel, Temperatur, Art der Messung gemein-
sam gedruckt werden,

Die Angabe FCT veranlaBt den susitzlichen Druck der S-Funktionen
und aller TransportgrtBen (Onsager-Koeffizienten, Leltfahigkelt,
Oberfiihrungszahlen, ambipolarer Diffusionskoeffizient),

Die Angabe GRA bewirkt die Erzeugung einer Graphik auf dem Druk-
ker, Als Abszisse wird der Logarithmus der Gesamtkonzentretion ver-
wendet, ale Ordinate der relative Unterschied von experimentellem
und theoretischem Wert.

Welterhin werden awei Streuungen angegeben

' )
SIGMAYX .V(,f;' (f(cdgx)nfj ¥2)/(w*-1)

SIGMA -@(r(cjgx)-fj)zJ/(n-1J

Hier symbolisiert N* die Anzahl der Punkte, an die angepsBt wurde.
¥ ist die vorhandene Wertepasre-Anzehl,

6,11 Der Modul ELCHEM

AbhEngigkeit: ELSTCT, ELLOAD, ELPREP

Ebeling ./Rostocker Phys. Manuskripte, 4, 125 (1979)/ hat eine
Methode begriindet, die es gestattet, thermodynsmische und Trans-
© portgrbBen im ochemischen Modell zu berechnen, ohne Dichtesntwick-
lungen vorzunehmen und doch bis zum 2, Virialkoeffizienten kon-
sistent su bleiben, Die Grundides besteht darin, den ideslen An-
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teil der betreffenden GroBe mit der totslen Ionenkonzentration
zu berechnen und den durch die ionischen Wechselwirkungen beding=-
ten Korrelationsanteil durch die Konzentration der frelen Ionen.
Zur Umsetzung dieses Konzepte in SAPE ist folgendes festgelegt:
1) Der Datepbereich des unbenannten COMMON-Blockes enthilt 4
Spalten (LAENGE(D)=4):

1, Spalte: c*-.(o,.l freie Kationen-Konzantrat1on(m01-dm"3)
2. Spaltes °2"c°2 frele Anionen-Konzentration (mol-dm"sj
3. Spalte: £oxR experimenteller Wert

4. Spalte: o Dissoziationsgrad

2) Zu jedem anzupessenden Parameter X, gehiirt elnHintergrundpara=-
meter X;. Das wird mit W(IA)=2 (falls erforderlich), N(XAA)=2
(falls erforderlich) und N(XAB)=2 reslisiert, Der Perameter }C;‘
wird zum Test der erreichten Geneuigkeit benStigt. Die Anzabl der
anzupassenden Parameter (NPARAM) verdoppelt sich slso bei dieser
Methode, :

Der Modul wird mittels zweler aktiver Steuerkarten aufgerufen,

Br benttigt keine Datenkarten, Der Modul stellt den Schalter 5.
Mit Hilfe der MCC CHEMICAL MODEL 4 werden die notwendigen Vorar-
beiten geleistets .

1) Berechne « und °‘172' 4“1/2' Dis dazu notwendige Masseowirkungs-
konstante K und der mittlers Aktivitdtekoeffizient f, werden gemHB
der Nutzervorgaben in 11 und mm von THEORIE(msng) (s ¥ ) be-
stimmt, Dann ist £ die kleinste Wurzel (grifer Null) des Massen-
wirkungagesetzes

1-L=d? 0Kt (Ln)

2) Setze x’:zxicn-z)ﬂo'“’ und Dxf:nxltn-.-z)aﬂ, d.h. diese Parameter
werden nicht in die Anpassung einbezogen. DELTA; (n=2):=DELTA,(n=1)
DELTA§(n=1) :=f.

3) SWITCH 5=0FF, d.h. IST(28)=@.

4) Orgeniestion, daf der durch ELSTCT (6.4) eingelesene Wert von
IFREE(1) ale Maximalzahl der interpen Iterstionem in ELFIT verwen-
det wird, War kein Wert fiir IFREE(1) .eingelesen worden, so wird
standardm¥fig mit 5 internen Iterationen gearbeitet. Diese inter-
nen Iterationen sind notwendig, da der D!.asosiatio:mgrad direkt
von den ermittelten Parametern abh¥ngig ist. WHhrend der mit -

-~
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IFREE(1) angegebenen Zshl von Iterationen der freien Perameter
wird & nicht veriindert und erst namch Beendigung der internen Ite-
rationen mit den bis dahin ermittelten Paramstern neu bestimmt,

Die MCC CHEMICAL MODEL 2 erledigt im inpeBzyklus folgende Aufga-
bens *

1) Berschne < und %4 /2 (wie unter CHEMICAL MODEL 1)

2) Genaulgkeitstest fiir alle i mit !Eitn-ﬂf @:

1%, (@e)-x,; (n=2)] < Y20BLEA, (0e2)« (X, (n=1)]| 4|, (ms2)])

3) falls Genauigkeit erreicht oder Gesamtzahl von Iteratiocden
WAXIT fiberschritten: SWITCH 5=GFP,DELTAi(n-1):=DELT11(n-2)
sonst X, (a=2):=X, (n=1); SUWITCH 5=0N,

6,12 Der Modul ELSWIT
Eire STE-Prozedur (s, Abschnitt 2.4.2) wird prinzipiell einmal ab-

gearbeitet, Eine mehrfache Abarbeitung kann suf zwei Wegen er-
reicht werden:

(1) In der Prozedur sind Datenkarten-lesende Moduln enthalten.
Die Prozedur wird solangs wiederholt, bis durch die lesenden Mo-
duln eine neue akiive STK oder die SchluBkarte & STOP eingelesen
wird,

(2) In der Modulnfolge der Prozedur ist der Schaltertestmodul
ELSWIT enthalten, Ist der gestestete Schalter ein (ON), so wird
die Modulfolge ab erstem Modul der Prozedur erneut aufgerufen, Da-
mit wird eine Schleife erzeugt, die nur dadurch verlassen werden
kann, deB innerhalb der Schleife der Schalter asusgeschaltet wird,
Es gibt 5 Schalter (IST befindet sich im COMMON-Block STATUS):

Schalter | =ON (ein) | =OFP (aus)eStand ust
SWITCH 1 IST(24)=1 =7
SWITCH 2 IST(25)=1 =@
SWITCH 3 IST(26)=1 =@
SWITCH 4 IST(27)=1 =g
SWITCH 5 IST(28)=1 =g

Diese Schalter kann dexr
EJUSER) setzen,

Der Test auf Wiederholung der ¥odulfolge wird 1A ELSWIT gesteuert
durch die folgenden 5 aktiven Steusrkarten (MCC) vorgsnommen:

Nutzer in eigenen Unterprogrammen (z.B.
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IP SWITCH i ON REPEAT (1=1,2,3,4,5)
Die Schalter kinnen explizit durch die MCC

SWITCH 1 ON (1=1,2,3,4,5)
eingeschaltet und durch die MCC
SWITCH 1 OFF (1=1,2,3,4,5)

susgeschaltet werden.

6,13 Der Modul ELUSER

Der Nutzer kann einen eigenen Modul in des System einfiigen, in-
dem er ale LK-PORTRAN-Deck das folgende Unterprogramm hinzufiigts
SUBROUTINE ELUSER (NMODUL, X)
INTEGER¥4 NMODUL

RETURN

ERD

Der Modul wird asufgerufen mit den sktiven STK
USER 1 WMODUL=1

USER 2 NMODUL=2

USER 3 FMODUL=3

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

dene Zweige in Abhiingigkeit von der STK durchlesufen,

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

8o ist der Modul mittels RETURN 1 {iber den X-Ausgang zu verlas-
sen,

Epnde-Anweis n
Es sind die in 2.5 ngher erlluterten SCC ¥RETURN und %STOF defi-
nlert.
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6.15 Apwendungsbeispiel 1
¥BEGIN PROCEDURS
STRUCTURE

LOAD

PREPARE
COEFFPICIENT

FIT

RESULT 1

RESULT 2 ...
. ¥EHD PROCEDURS
STANDARD

XEND SEGMENT

467

*LND SEGUMENT
STANDARD

XEND SZGMENT

Anwendungsbeis piel 2

XB3GIN PROCEDURE
STRUCTURE
LOAD
PREPARE
COEFPICIENT
PIT
RESULT 1
RESULT 2 ...
XEND PROCEDURE
~NORMALIZED PIT
STANDARD
XEKD SEGMENT
467
2149
¥ END SEGMENT
STANDARD
X END SEGMENT

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

467 (Kc1, 25%, H,0,

leitféhigkeit) wird zum Pit der Stufenpoten-
tialleitfihigkeitatheorie verwendet, Die

Ausgabedaten auf den

Listings bestehen im wesentlichen aus den Resultaten des Parame -

terfits und einem Listing,

aus dem ein Verglsich von experimen-

teller und theoretischer Kunsantrationsabhﬁngigkelt zu entnehmen

ist., Angepafit werden die

blScke 467 und 2149 (Kc1, 25%, g
Fit heran,ezogen,

Anwendungsbe ispiel 3

Paraneter ‘A';C' J'..c: 418
2) Im Beispiel 2 werden, ebsnfalls im

- 80101' 5:01'
Standardzustand, die Daten-

20y osmotischer Koeffizient) sum

Die Parameter sind die gleichen wie bei 1), We-
Bentlich ist die PCC ~NORMALIZED FIT,

te von A und g unm 2 GréBenordaungen

da aich die nurerischen Wer-
unterscheiden,

Prinzipieller Frozeduraufbau fiir Anpassungen im Rahmen des Chemi-

achen Modells pach Ebeling:



%BEGIN PROCEDURE
STRUCTURE

LOAD

PREPARE

CHEMICAL MODEL 1
¥END PROCEDURE

} PCC
STANDARD
LAENGE(D)=4
R(XA)=2
N(XAL)=2
H(XAB)=2
IPREE(1)= Anzehl der internen Iterationen
MAXITe Gesamtzahl der Iterationen
: welters STRUCTURE-Datenkarten

XEND SEGMENT
: LOAD=-Datenkarten

Ll

XEND SEGMENT
STANDARD
weitere FREPARE-Datenkarten
¥END SEGMENT
%BEGIN PROCEDURE
COEP.UNCORD. falls erforderlich |
FIT mit IFREE(1) Iterationen

CHEMICAL MCDEL 2

IPSNITCH 5 ON REPEAT d.h, Wiederholung ab lModul ELCOEF
RESULT 1

BESULT 2 ..»

-
. weitere Moduln

¥END PROCEDURE
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1. Theorievarianten

1n dieser Kapitel /®ven wir eine Zusaumenfassung der bisher filr
dus sLFIT-Programmsystem einpgearbeiteten Theorien. Das System
kann 4v bellebige andere Theorien erweltert werden.

Die auswshl einer Theorie fiir eine bestimote MeRart erfolgt nach
der im ELSTC (£.4) einzulesenden vatenkarte,

THECRIB (MSNG) = 11.7j.kk,11,mm

Hier bezeichnet MSNG die Nuimer der MeBart (vgl. Tabelle S, ).

Pie Kenoummern huben folrenda Bedeutung:
a) 11 € Potentialuodell

@ - Nutzervariante

#1 - Restricted Primitive liodel

2 - Primitive llodel

@3 - Stufen- bzw. Treppenpotential

@4 - Kastenpotential

P5 - Polynon (bzw. Padé-Approximation)

b) ji € Theorien fiir verschiedens MeBarten
Nutzervariante

29 -
#2 - y-Theorie ohne e-cntwicklung /1/
#3 - u-Theorie ongy c-Entwicklung 55 3y
#4 - z- ¢ bis 0(c3/2) it freien c3/2Z0ern 13/
g? - ZE:P 0hn5(c;§5§wictlunn /3

9 = EK& bis O(e3 + freier J “Koeffizient /4,5
19 - Pucss-Onsager-Skioner /6/ 3/2 i
11 = WSAT /7/
12 - MSAT /8/
13 - Pitts /9/
14 - Puoss-Hsia-Pernandez-Prin{ /10/
15 - Quint-Viallard 1/
16 - Les-Yiheaton /127
17 - Carman /13/
:g - Puoss 78 /14//

- Murphy-Cohen /15/

2@ - Chen /16/
21 - Puoss-—Justice /17/
22 - Pitts-Pernandez-Frini-Prue /9,18/
5¢ - DHX, osmotischer Koeffizient /19/
g; - MSA-a-Parameter, osmotischer Koeffizient /20/

MSA-ionenspezifische Radien, osmotischer Koeffizient /20/
kk £ Auswshl der Theorisv te

P9 - Nutzervariante

#1 - Linsgre Transporttheorie

- mdbackr‘rmsporttheorie

- 9are Transporttheorie inm chemischen Modell

- Pesedbeck Transporttheorie im chemischen llo:ell

- Physikalisches Modell fiir Onsagerkoeffizianten

- Theorien mit Dichteentwicklung bis max J?‘a‘ im chemischen
Kodell fiir Onsagerkoeffizienten

aTERuan
AN e N
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@7 - Gleichgewichtstheorie
@8 - Gleichgewichtatheorie im chemischen Modell

d) 11 & Bestimmung der Lisssenvirkusgskonstante

@@ - Nutzervariante

@1 - liassenwirkungskonatante nach Zjerrux

@2 - lessenwirkungskonstiaote nach Ebeling

#3 - Massenwirkungskonutante fiir ionenspezifische Radieo

o) ma @ Bestimmupg des Aktivitdtskoeffizienten im wG

¢#¢ - Nutzervariante

@1 - idemler Aktivitdtskoeffizient
~ Grenzgesetz

@2 - Debye-Hiickel

KSA=-a-Farame ter

L5A lonenspezifische Hadlen

Sine Einschitzung der verschiedenen mtglichen Hombinstionen von
K‘ und fy im M/G findet wman in 1855/

Belsplelr
THSORIL(1)=@1.14.906.01.02
bedeutet, daé die eingelesensn LeitfEhigkeltsmeBdaton (LiSN G=1)

it der FHFP-Theorie (jj=14) im chemischen Modell (kk=f€) =it
einem nichtkonsistenten llassenwlrkungsgesetz susgewertel werden

(1= 140 E,mc?)

THEORIE(1)=#1.11.01

pedeutet, daf die eingelesenen LeitfHhlgkeltemefdaten mit der
USAT-Theorie (jj=11) chne Beriickeiontigung voo Assoszlaten aus-

gewertet werden.
|

Tab, 7.1 Obersicnt iiber bisher im ELPIT-Programn realisierte
Theorievarianten und suldesige Kombinationen

12 hitﬁhlmitoth&orlen ‘IS’G"!I
’1 -thk.m-ﬁ kk= "l vgz ,55

#1.904,kk.11l.ng  kk= ©3,04,06
ll= M|'2
mom= @1,92,83,04
ﬂ’l-l‘)-kk.li.ﬂ kke= ﬁ“.ﬁ.ﬁ
$1.11.kk.00.8¢  kk= P1,§2,05
M .11.kk.22.04 kk= @3,04,06
ﬂ.‘lZakk.”-” kk= "'1.'3,95
#1.12.kk.P2.04 kk= @#3,04,P6
P1.14 . kk.00.09 kke §1,02,05
#1.14.kk,11.0m  kke $3,04,06
1l= ’1.’2 :
mms= '1l’2.’3'”h
$1.16.kk. 00 .99 kem @1,02,05
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#1.16.kk,11,mm kk= @3,04,06

11= @1,@2

mm= @1,@2,83,04
P1.20.kk,.00.0¢ kk= @1,@2,05 L
#1.28.kk.11.0m Kk $3,04,06

11= ¢1,@2

mm= ﬁ1 ,ﬁa |¢3 rg"
ﬁ3-ﬂ?.kk-ﬂ-% kk= ¢‘|.92355
¢3-¢§okk .N.W kk= ﬁ'l |g2|¢5

2) Gleichgewichtstheorien (MSNG=6)
#2.51.07
#2.51.98.02,04
p2.52.07
P3.50.087
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&Kntalog

Im Datenblockkatslog sind die eingelnen MeSsHdtze entsprechend
dem Lisungsmittel angeordnet, Innsrhalb eines Idsungsmittels
iet nach wachsender Temperatur und bei konstanter Temperatur
welterhin nech gelédsten Salzen, beginnend mit dem Anion, sor-
tiert,

Die im Tabellenkopf verwendsten Abkiirgungen haben die folgende
Bedeutungs

- HUX Kennummer des Datenblocks
- Key number of the Data Block

- CQUN) ainimale totale Ionenkonsentration im MeBdatenbloock
minimum total ion concentration in the Data Set

- C(MAX) maximale totale Ionsnkongentration im MeBdatenblock
maximum total ion concentration in the Data Set

-~ B Anzshl der MeBpunkte im MeBdatenblock

Rumber of measured points in the Data Set
Die filr die Ionsnbeseichnungen benutsten Abkiirsungen sind nach
dem Datenblockkatalog in einer Tabells susammengestellt, (s S 3)

4
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1om 10N NUM TCPC)  Blwtmd  CimAX) N REM
ELECTARICAL CONDUCTANRE InN WATER

n 47 g8 =20,0 7.12000 26,139%% 16 / 12/
B BR 448 w20,0 7.69200 14,2%000C 6/ M
= J axk =30,0 6A.00000 B8,980C0 5/ g7/
" ch 437 810,0 &.98400 25,999s8 18 / 7/
N BR 4ep 810,00 &.26400 t4,18000 11 / 22/
" J 458 =10,0 &.78200 &,00000 T / &/
" ch sxB 0,0 f.124R0 25.a%98¢ 24 / R0/
" BR 467 0.0 1.30420 14, 006C0 16 / 8
" J 454 0,0 0.85900 w.a%58C0 15 / &7/
Ll ch 181 0,0 0.00423 0O.ka2a0 12 7450/
Ll d 142 0,0 0.00p08 0,50160 13 /150/
i tLos 2nd 0,0 0.00050 0O,0s84? 9 /223
Ll pl 208 0,0 0.02976 0,08518 5 /223
NA Ch 19?7 0,0. 0.03070 0.,097?5 & /2234

LR 0.03063 0,02001 & /405

330 0.19198 O.02635 & / 48/
X ¢tk 158 0.0 0.00%98 0.20700 & /449

183 0,00078 0.22340 10 /as0/

18R 0.000Rs 0,082%4 & /223

234 0.02000 2,00000 3 /141y

31s 0.00047 0,090 5 /405)

334 0.00406 0.,01%21 o | a0l

148 008000 1.,90965 3 J407)

al 0.00190 0,1004% 36 / ¢/
K L] 394 0,0 0.03050 7.s0000 18 /fou/
1 J 184 n,0 0.00005 0,507C0 2& /450/
X ND3 191 0,0 0.00059 0,050a5 9 /223
3 teod 217 0,0 0.001P0 O0,00502 3 /z23/
K choé 196 0,0 0.00076 0.12953% 15 /223/
K FLUE] 220 0,0  0.00191 0.0593p 5 /223/
K J03 2% 0,0 O0.00009 O0,026a0 & /22
K Pl 271 0,0 0.00053 O.0p7R2 Y /221y
cs ch 188 0.0 D.03143 0,20840 19 /139/
cs J ta8 0,0 0.00121 O0.23820 16 / 150/
cs NO3 2n2 0,0 0.03100 0.08109 8 /221y/
L ch 154 0,0 0.00120 0.20100 7 /1H/
MELN th 230 0,0 0.00205 0.043e4 5 [ 4vy/

83 N«00280 0,04770 5 / 443/
ME4N J 231 0,0 0n.00140 0,0805& & [/ 445/

b4 0.00178 0.0808¢ 7 / 443/
eTan Ch 242 0,0 0.00540 0,19730 6 / 149/

a3 0.00798 0.,23700 6 / 4¢9/
ET4N J 233 0,0 0.00478 0,2068C 7 /4+i/
eTan pl 214 0,0 0.00904 O.0%37¢3 9 / 213/
PRA&N ck T4t 0,0 0n.0%129 0,0424C 6 /A4d)
PRA&N J 147 0,0 0.00247 0,039a40 5 /143/

i 0.00782 0,04754 T ] Awdy
BULN ch 148 0,0 0.00881 0.14084 6 /4vi/
BUAN J 152 0,0 0.0017& 0,03470 5 /[a4j/
ARLN Ch 163 0,0 0.00901 0.00713 & [/ ayy/
MEIAMN J 148 0,0 0.006s77 0.28600 71wl
mMa 504 53R 0,0 0.0p%a0 0.11334 b ! o4l
cA (13 508 a,0 0.0ENO 0.18750 8 /40l
cA J 510 0,0 0.0D%48 0.18750 8 /a0t
BA 13 500 0,0 0.00146 0.13780 8 /Aul
BA J 511 0,0 0.001&8 0.18750 8 /Aol/
yoz 804 518 0,0 0.00080 12.13000 11 / 24/
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ELECTRICAL CONDUCTANCE
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MELN
ME&LN
MELN
ETaN
PR&N
PRLN
PRLY
BULN
BULN
RULN
MG

CA

NA

MG
CA
cu
N
L]

ck

ch
Ch

L L]

J
504
504
Ch
BR

J
ChOk
ch
Ch

ek
BR
J
BR
Ck
BR
J
Ch
LL]
J
804
5C4
th

ch

Ch

SCa
5C4
5Ca
{1
8§C4
(4%

NO3
L
Bk
NO3

8%

NUM Tleg)
IN WATER

124
131
328
315
107
141
110
11%
534
5318
439
hen
457
416
327
3t
142

an
172
in3
377
a4
375
37y
374
382
I7a
ivm
53%
537
125§
132
254
324

RA
348
250

o
M OAB A -

-

5.0

8.0
5.0

L
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»»n
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ocoD

ia,0

clurn)

0+00155
0.18862
D:1919¢
D«DDuD&
N.00174
0.0pnN00
0003330
0.0019s
N.023540
0.003%9
1.12420
1.30c20
0D«R5740
N0«002P4&
N.19190
0.0040%
D.02700
0.03190
N.00%4&5
n.002p8
0D.0D%P8
0.00149
nD.00192
0.00411
0.008Q%
0:03197
0.000e0
n.npy12
D.02x39
0.009%79
0.00211
0.1387¢
0.00n7%
D«%9177
0.02100
0.03207
0+03102
0.00cu8
00040
0.02100
N.00100
N.023102
0.03100
0.02181
0.0pv38
0.00918
0.005¢p0
n.obapo
0.000P0
0«.00200
0.20n80
0.0930s80
0.008700
2.08400
0.000p0
0.10000
0.77400
0.00000

CimAx)

0,18684
24,00200
O.o2a08
0.,01921
0,05479
0,19999
0,0151¢9
0,0%683
0s11355
0,0448¢
25,78000
T4,02600
8.81600
23,4995
0,92550
0.0192C
0.19999
0.10036
0;024c0
0,0220%
0.,016ps
U,014e3

0,01411

0.0148%%
0:.01397
G.0Y808
VyD1523
0,0151%
0.,1138;
0.n4bkye
C.1a37%
2!.:?50$
g,020¢00
U,UZ#Q?
C 02060
U,0noap
U,0%9a1
V,T9842
0.019%¢
0,1086¢
U,a200¢C
v,02018
U,020¢c0
O.033n8
Gu113458
0,06455%
0,no0ac
0,0n0ac
0,0008¢C
26,36400
8,000¢cC
0.00200
16,9998
27,2000
“19,909¢2
8,00000
b,.532C0
2.0n00¢
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fas’

S
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.0

8.0

8.0

1a,0
1a,0

fa,0
Ta,0
in,0
TR.0
a0
14.0

- 1a,0

8.0

18.0
18,0
1,0
a.0

8.0

8.0
a,0

flwind

0.10000
0.00050
n.03400
0.00020
0.00178
0.00400
0.50400
0.000B0
0.00070
0.00020
174800
0+%3300
n.400800
0.00156
0.000P0
0+23000
1.00000
0.00320
0.03n80
1.78800
0.000R0
0.25000
n.0an18
0.00033
002700
0.02000
0.00008
n.00002
138200
n.00100
000020
012000
n.00n20
010000
N+&2400
n.+00n5%
fN.00NPO
1.01800
0.004P0
0.02070
0.00078
0.00100
0.00191
000008
0.00053
040000
0.000P0
6.22000
0.20000
0.000p0
0.pa000
0.00073
n.22000
f.00000
0.99000
0.10000
0.00104
0.00010

CimAx)

8,000cC
0,0a813%
z.onoed
2,000¢0
010925
2,0000C
518,1200¢C
2,00000
U,097e1
10,00060
10,8420C
8,000¢cC
&,0000¢
0,03322
6,00000
8.0n00¢C
8.,000cCC
0.&n00C
0,0%002
18.93555%
2,0000C
11.0000C
V00968
0.ns2C?
2.0n000
1.09968
D,00286
G.0n26C
6,4260C
o,\noze
{,0000€
8,0000C
2.0no00
8,on00¢C
10.8n2¢c¢C
O,1nap2
&,40000
&, 0020C
L.0n318
1.0060C
O.12908
@.100CC
0.059%"
00,0589
0.0%457
6,00000
8.,000C0
8,0000C
8.0n0CC
u,2n0pc
8,00000
0.08104
£,00000
10,00000
8,000¢0
9.94600
0.,03759
5,00000

REF,

{451y
1223/
1 4511
1151/
/2231
3%
14514
14431
lazst
Ayt
/4914
1451}
1151}
12231
/1424
l 451}
1451/
l4%o )
/1y
140/
/ 143/
! 4511
! 551/
/1134
1411}
T3]
/ 56/
1224/
1 1%/

1143/
! 451/
1 443/
1451/
/ 40}
/1234
11421
! 140/
/223
| 443}
12234
/2234
1223
! 2234
/12234
/4511
las1/
lasti
{451/

1 4511
/2130
1 454/
1 151}
{ 451}
1451}
1223/
1451/
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cA
cu
N
ch

Wl
Ll

L4

Wl
Wt
NA
NA

NA

CRo&
804
504
504

S04
Ch
R
J
Ek
tL

504
$Cs
£k

15

BR

. oM

ch

CLp3
Lok
o

13

86

Kuk Teep)
ln WATER
551 11,0
553 Ya.0
S¢4 1a,0
555 1a,0
501
552 1a.0
440 20,0
469 20,0
488 20,0
I8 20,0
2%a 20,0
332
337
T4k
531 20,0
4L 20,0
138 22.0
845 25,0
247 2540
103
it
100
123
128
133

42

4“3
4sl 25,0
101
459 2%,0
102
242 2%.0
134
840 25,0
B4h
23R 25,0
207
340

az23

4h

3]
asY 25,0

97

on
3.: !!.0
388 28,0
3a0

a214@

ot
347 2s5.0
187 p2s,0
240 25,0
243
139
Bs? 25,0
84N
226 Ps,0

28R

Ciwin)

0.00010
a.00n%0
0.00010
0.000%0
0.03001
0.00010
Y+12420
130220
0.R55R0
0.19159
0.02300
0.03404
0.00182
0.02000
n.Nex36
n.ndaly
n.00182
0.00n38
N:00n&6
n.00006

T«12280°

f.07800
0.00072
0.006%4
0.15451
n.05010
0.00000
1.30020
2:01800
0+85640
2.01000
0.00278
D.00nN9&
0.00200
D.000M
0.03100
0.03100
1.00000
000011
0.20000
0.00943
0.00235
D.00281
0.00099
D.00100
0.01994
1.00300
0.01004
0:04374
n.0d136
0.00n8Y
0.021m2
0.18018
0.00200
0.0D08¢%
0.00‘.,
0.00017

CeMAR)

1.00000
3,00000
5.,00000
1,00000
0.00085%
1.00000
25,48000
13.93800
8,7740C
0.92382
2.00000
u,01917
O,199e2
C.199¢%
O0e11334
0,06481
0i0o7a2
0.02337
0.062%¢
0,00599
25,42000
16,87400
108640
0,17273
23 ,7439¢
D,006cC0
0,20000
13,02000
17.517%%
875400
14,23600
0,085394
10.07840
0,00848
0,04000
0,20000
0,01000
0,20000
25,909%8
O.12708
8,0000C
0,04607
0,02000
0,01087
0,04350
2,00000
18,259%9
12,00000
27,0999%
3!!059.’
0,2%088
0,n21013
0,004%4
38.25598
0,40000
0,0648y
0.01948
0.,06400
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NA

NA

NA

NA
NA
NA
NA

NA
NA

NO3

tLod

(441
phRo3
J03
ui
EhAC

804
an

258
31!
324
ol
aps
8203
a224

i7e
ane

248
51k
2e
2ah
140
#4200
131
148
140
183
237
281
2n?
163
264
FI'L
268

302
118
331
bk
(Y1)
Ls?
Lol

498

(L1

87

17°c)
ATER

2%.0

25,0
25.0

2y,0
25,0
25.0
s

21,0
25.0

25,0
28,0

Clutn)

t.03100
f.00083
0.19138
D:15468
0.03508
n.00z09
1.00%00
0.22400
n.Gly00
0.09920
f.00v00
n.29000
n.00nps
n.00100
0.00 7
0.G2%77
0.000&7
0-017R2
n.03401
6.033908
1.00200
f.01068
0.03404
N.OY4k2
n.0D16%
n.0010U
n.00102
0.03507
0.00490
0.0089%
0.05200
0.00932
0.00031
0.00031
o.03118
G.i002
0.Gaz%0
0.01994
0.00040
0.0p02¢
0.00307
0.013%8
0.03101
0.00063
n.02100
0:00003
n.035R0
0.03n2%
0.00100
0.00007
0.00047
0.,03403
3-&0;:3
.01008
0.00085
0.02900
0.00788
0.00a11

CLmwax)

0.01928
¢.020014
0.922%)
2.0832C
0,2140%
0.01584
g,00008
9.6222C
10.00000
d20000
0,020C¢
10,700
g,010¢C
a,0no0c
U, 01827
0.08002
0,%3410C
9. 49945
00?&‘55
016374
8.0000¢C
C,Neh14
0,982412
0,1¢942
0,1994C
0.2000¢C
0,9838¢8
U,0s0%¢0
o.onr2%8
00,0828
2.000¢00
0,004&18
0,00597
0,02233
C,100%Fs
21.22158
0,01844
1.90862
0,0123%8
C.00308
0,019%4
1400544
0.020%2
O,1a194
d,02000
0.no202
0,0277%
4,00000
7.91800
0,00687
0,03993
0.01915
1.08082
0,20688
0.,0%12s58
0,57817
0,07449
0.0a877
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s202°

L

NC3

thod
CLos

BRO3

J0&

504
RENZOAT
TOSYLaAT
OM

N

1

4R

J
NO3
cho3
CLo%
sho3
J03
on

r
(4%

6225
108
108

78
Al
al
256
313
6204
111
ok
o1
209

8201
115
118
ane
ans
N4

a220
a2%
826
140
832
194
808
810
176
236
817
LEL
348
323
518

4208

8208
248
LI
227

4226
480
229
4t

804
308

a221
a2y
LFL)
ans
a34
a1
ae
819
820
248
1.1}
22M

88
3

25,0

P50

2‘.0'

25.0
25,0
£5,0

!‘In

25D
2s,0
25,0
25,0
25,0
25,0
25,0

25,0
25.0
2°.0
28,0
25,0
25,0
25,0
E5.,0

25,0
28,0

Egatn)

0.00168
Y«00000
0.26008
0.001%0
D.00Y00
o.00077
0.00287y
0.00100
D«00N50
0.00140
N«02279
0400213
0.00100
0.00v00
C.00144
0.C0277
0.07%08
0.01r21
0.00880
0.0004
100000
0.00714
0.00448
0.02103
0.03746
000109
0.00748
N.00c78
D«000%7
0.03029
n.037e9
0004877
N.00047
0.n00%0
000034
0.00190
0.00907
D.00024
0.01140
0.0035%
1.00000
0:00%92
0:00404
0:0D20g
0+004k7
0.00s88
1-00000
0.00s02
0:-008A2
0D.ND?0¢
0.00477
0.005%s
0.00875
0.00495
0.00881
0.00130
0.0017¢
0.00t8?

CimAR)

0,01222
8,00000
Tok0920
D.0%54¢
0,1n0%2
O.2870¢8
0,0%cng
0.0V957
7.8000C
0.0V4n09
0,01434
0.,01477
0.02000
0.0%000
0,01435
0.0%31%%
11,3320
0.15627
0,1737%
0.00734
&.0000C
Us 11807
Ouvabas
G.21182
0.0%7812
0-205‘5
Ov10062
U,nnes?
G.on7p2
O.2n2s52
O,0n472
0.1112¢C
g.on3%e
0,040p4
0.0n33¢
0.01328
“+011258
0,02319
0,06707
0.04701
é,00000
002284
0,02055
0.09580
0.,175%7
0.00753
3.0n000
Q.1123%2
001“.’
0.,05as¢C
olﬁ’!1€
G,08212
0.1!$eP
0.,082q0
0.093380
0.1%0a4
0.016854
0.0%474
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BLECTRICAL CONDUCTANCE

]
cs
cs
cs
€8
(43
cs
NM&
NHL
NH&
MELN
mELN
ME&LN
ET4N
eTan

ETan
ETen
ETan

PRAN

PRALN

RUAN
BUAN

BUAN

sk

NO3

cLod
chos
sRO3
J03
th
NO3
504
44
BR

[
:L]

ChO&
pl

(43
BR

Ch
104

89

Nuf Tt°c)
IN WATER
6208
a22?
104
594
95
10% 25,0
164 25,0
so8 25,0
8n?
8222
20 25,0
ggﬂ
815 25,0
a3
A1y 25,0
814
821 25.0
822
int  25.0
100 25,0
381
389
522 25,0
3¢? 25,0
a9
7Y #8.0
Qb
78 25,0
157
sa0 25,0
178 25,0
72
581
542 25,0
58y 25,0
178 25,0
400
158 25,0
3aR
73
35% 25,0
389
70 25,0
3sh 25,0
a207
Th
A13R
24
358 25,0
R
526 25,0
530 25,0
554
5/ 4
586
a7 ]
LT L)
591

ClMIN)

0:00x77
1.03000
0:00477
0.0040%
0.00077
0.00763%
n.00%09
n.005RA
N.0113%4
1.00080
N«0D866
0.01%01
0.00537
0.00494
0.00754
n«00&09
N+01131
n.o0xPy
f«203R0
0.2%400
N.29000
f0.00200
H.30180
p.03225
0.02505
n.opnsa
n.00%%%
0.00117
0.00104
0.00270
0.00022
0.00%22
002474
D.00587
0.00%%8
0.00008
0.00n48
0.00065
0.00176
0.00080
0.00082
000404
N.02198
0.00078
0.0311%
0.0008e
0.00na2
N.00169
0.001R3
0.000786
0.00045
0.09833

-oporo

+00049
0.00483
N.007R&
0.06a5%
0+000P7

CiMAR)

0,014n8
6,00000
0.02581
D.0G503
0.0n91s
0.nYopé
0,01882
0,008135%
0,290e2
2.0noo0c
0.00047
0414051
0,05973
0,067C4
0.07962
0.0400%
0.13844
0.Nna?%4
10.504&0C
15,900080
22,56400
1.0000¢0
15.00000
o,np22e
0,049cC2
0,0%3%C
0,015¢C8
0,0188%
0,00952
0,02720
0.03001
g,0200%
0.097h2
0,0994C
0,018%7
0.0197¢
0,0%aa"
0,01343
0,016e2
G.021C8
0,017C3

0,0p2%2.

0.01302
0.01531
0,0n848
0,01627
0,00588
0.D116§
0,01857
0,01970Q
0,318
0,11321
2,0000C
0.0n202
0.o0771
0,0737§
0,23284
0.00177
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10u 1oN KUk I :51 Cluln)  ComAX) N REpy
A NDUCTANCE In W

SUESTRERS  CoRDUETRAL sor 0.00181 0.01004 7 /A8l

593 0:01045 0.08974 5 fage)

504 0.08576 0,238% 5 / 420/

508 0.01930 0.04710 3 [/ 420/

f07 0.000P7 O.2%8%4 20 /A0

SeR 0.00069 0,232834 20 Japly

AP0 0.000a43 O0.75873 23 ] w0y

7! 0:00017 000127 T )491)

CA Ch 527 25,0 0.00087 0,%25:3 85 /i0%/

cA 504 5%% 25,0 0.003%6 0,04k48 & / g3/

$R Ch 528 25,0 0.00022 0.38719a& 36 /1203

BA th 525 24,0 0:0099% 3.01581 20 Ja09y

520 0:00060 ©.x1080 32 /203/

BA J $12 25,0 0:.0014¢ O0.1a75C 8 /401

cu $04 562 25,0 0.000F0 2,00000 15 2451/

sS4k 0.00020 0.00080 6 7209/

1 0.00008 1,0868% 18 / &oy

AG NO3 305 25,0 0.00008 0.,0052% 10 /206/

380 022300 19,4%8¢C0 11 / 29/

370 0.03900 19,4%8CC 17 / 30/

- CLok 524 28,0 0.00917 0,008% 25 / 5¢/

IN 804 568 25,0 0.000P0 2,0000C 14 /451

947 0.00020 0Q,00080 & /209

tb 804 566 25,0 0.00020 2,00000 Y4 /451/

"G thold 348 25,0 0.00%08 O,AS4a4 1B /.420/

MN §04 5p3 25,0 0.0D055 O,00447 5 1481

567 N.000R0 2,0000C Y4 /4S51/

LTS N.000P0 0.00080 & /209y

PE 504 558 25,0 0.000P0 2,00000 Y4 [ 451/

co $04 589 25,0 0.00010 U.5000C 12 /459

5al 0.00020 2.00000 945 /451y

Nl 504 541 25,0 0.000P0 2.G60000 15 1451}

uo? 504 517 25,0 0.00020 ¢,%x2000 410 / 21/

T on 16% 25,0 0.001R4 3,75330 %0 /441

T CLos 173 25,0 0.00035 0,01940 9 /aas/

Th At 174 B%.0 0.00088 0.0p947 11/ aas/

IAMIBUN R «7 25,0 0.00733 0.0148% 5 / 43¢/

IAMSBUN 4% 25,0 0.00236 0,0n9%5 & ! 43¢/

PH&P BR 82 25,0 0.00122 0,01040 5 /03¢

W th 4a2 30,0 1.121%0 25,3498 24 / 1l

" R 45! 30,0 1.20540 13,81400 17 i &)

n v 480 30,0 0.85180 8,7%400 12 / oty

“ (L 423 30,0 0.00723 23.1,000 x7 / i/

" Ch 127 35,0 0n.00190 Uo12624 16 7439

134 0.15308 23,4099% 19 /.439/

Ll NO3 225 35,0 0.22012 23,5031 9 31/

NA ch 244 35,0 0.00089 0,019%8 7 ! 15/

500 0.03870 0,02113 5 / 337

a8 0.00100 0.02000 5/ ¢/

NA NO3 Sa4 35,0 0.00101 0.01012 9/ 3ry

L Ch 161 35,0 o0.00028 0.0%008 5 / 32/

282 0.02%98 0,02068 7 / es/

Ré 0.00100 0,02000 s/ oy

K BR 260 35,0 0.00093 C.02008 7 / 24y

92 0.00100 0,02008 S / ¢,

K J 114 39,0 0.00753 0:09544 8 /180y

NH& Lk 278 33,0 0.00087 Gata9%a2 13 25

LY NG3 274 33,0 0.027%9 0493520 15 7 25/
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ELECTRICAL CONDUCTANCE

pTén
Tan
AG

T EITNMARIL IX
xxEC

NA

pR
Pl
NO3

Ek
BR
J
ch
8lk
§04
804
Y

ch
th

94

NyM Ttec)
IN WATER
Jab
272
174 35,0
17 35,0
271 15,0
383
4% 40,0
48% 40,0
487 40,0
340 &0,0
948 40,0
948 40,0
542 40,0
128 45,0
133
247  45.0
L)
142 45,0
243
(1]
2al 48,0
93
1917 45.0
191 45,0
382 48,0
127 45,0
1a0
387 45.0
159 4%,0
38R 45,0
180 &%,0
541 45,0
auh 80,0
122
452 50,0
a2 5040
129 80,0
120 5040
sa0 50,0
5ol
599
s1a 80,0
129 55.0
134
109 85,0
112 55,0
118 55,0
“x% 80,0
130 65,0
137
519 %0,0
357 05,0

Culh)

o.%0780
0.10780
0.00084
b.0d0r2
0.157p0
Y4200
114700
f.29200
0.86R80C
0.00104
0.000R0
n.00020
0.00080
0.004%4
N.18755
nN«0010&
n.031900
N.0M AL
0,00103
0«03100
n.00nN05
0.00100
00027
D.00%A0
0.00119
N«000&4

n.00008

D.0018%4
0.00141
0.00101
n.00200
0.00084
1:11260
n.00087
1.25700
0.84400
D«D1325
N+02434
n.onnRe
0.0N062
0.02086
0.00020
D+.00q88
0.15492
0:03455
0.00258
0.00271
N« 16800
0.00197
026792
0.00019
0.17580
04104a0
0:00086
0.0921%
0.00060
0.009é9
0.00082

CLFAR)

3.82000
2148788
0,02962
0,01970
15.32540
8,48120
25.20000
13,77800
8,80800
Gy15564
0,000p0
0,00080
0,00080
0,18051
23,47400
0.020%7
0.02000
0,010C2
0,019
0,02000
0,020%%
0,02000
0 Nuads
0,013a8
0,01233
0,0g98"
0.01982
0,0157¢
0,nn72%
U.01058
0,0n581
0.01149
25.08000C
U,0%988
13.70400
8.,65800
10.1852¢C
B.7854C
0,0n1Cs
0,0n84C
0.008e0
14,5800C
0140123
19.250%s
0,0515§
0,02645
0,0%231
5.51400
0:143C4
19,9279
9.32000
B,64200
25,75200
0,085¢8
0,0%23¢
0,04040
0,03228
0.08001

13

S e |



92

10N 1] NUM TC %) Clwrn)
ELECTRICAL CONDUCTANCE IN WATER
[ NO3 192 100,0 0.03n84
K Lo 218 100,0 0.0011s
4 (4517 1o 100,0 0n.00073
K BRO3 2721 100,0 0.03183%
K J03 224 100,0 0.002%05
K Pl 212 100,0 0.00172
cs NO3 20% 00,0 0.03N86
eT4N el 218 100,0 n.0D2224
Wl NO3 2a% 110.0 0.19440
oy 5§04 520 125,0 n.0p2Ro
Ll Chod 348 31,8 0.272520
ub2 504 52% 200,0 0.00200
ELECTRICAL CONDUCTANFE Tw HEAVY WAYER
NA (49 a212 25,0 0.00209
K r 6209 25,0 Q.002p1
i ch 4211 25,0 0.001BS
K BR 4213 25,0 D.0D%63
K J 4210 25,0 0.031sg
3 BENZOAT 6215 25,0 0.00181
[ TOSTYLAT 6217 25,0 0.00102
té ch 6214 25,0 0.00167
Blan L 8214 25,0 D0.nd10g
ERECTRICAL CONDUCTANCE IN WATER * METWANDL
ETan Y 6539 25,0 0.00191
8541 0.0018B5
65,3 0.0023%0
8545 0.00281
8527 0.0383p
65131 N«00252
6535 D.03v0n
ETuN AR a5%6 25,0 0.001a9
a560 - 0.00218
6564 f.02280
ason N.00x6R
6537 n.031m¢
ETuN Pl 6537 P50 N.0D257
A52% NaDdxay
n533 N.DD2k9
ETen ChO& 6538 25,0 0.00984
854°? 0.nd106
BS54k N«00288
ASTA N.001RG
A7%A N«00p35
ELECTRICAL CONDUCYANCE 1IN WATER o ETHANRL
K Ch 60R! 25,0 0.00278
L1 34 0.:00229
s0a% 0.00252
6084 0.00313
sOURS 0.00262
cs cL 60AA 25,0 N.0D176
6Cg? 0.00164
60AR n.00170
8089 0:00181
6090 0.00139
6091 0.00182
alga 0.030A3
5099 0.00055
alo? 0.000064

CimAx?

0,04837
0,0047%
0.06172
0,00808
0.02589
0,03318
0,04895
0,03608
28,7195¢
9.%20C0
46,721967
5.04v0¢C

0,01998
0+01822
0,01758
0.01582
0.01392
0.01372
0,0%1xs
0.,0Y454
2.0n7p

0.0171¢
0,0%e74
0,0%475
0.017C4
001573
v,0962¢C
0.nY52%
0,01431
0,019¢¢
o,0v68C7
0,021¢8
0.01725
0,0%647
0.01740
0.nY37e
9,0%624
0,070
0.09721
0,0%68rC
0.02315

0,028678
0.02470
0,02101
0:01837
0,014%1
0.013p87
0,09321
0,01355
0.012e9
0,0v128
0,091a43
0.,0127%
0,01277
0.0%412
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cs

NO3

1Y

NUMN T

IN WA
4108
4559
&8st
A5KR
4563
a5ak
4540
6007
si0n
s103
A104
aloR
a101
Al04
w107

93
°t)
ER *

35,0

35,0

ELECTRICAL CONDUCTANCE In WATER +
b

L!

NA

NA

th

BRO3

th

Ch

ch

6038
604R
6049
6080
6081
a0s?
4041
6042
4043
a0ad
6045
alLé
8047
60589
a0al
a0
s0n0
6001
s002
6003
8004
4008
s008
a0%4
6037
a03A
6035
s0al
s014
80158
6014
4017
aCiA
a0%4
8053
6054
a088
4088
4087
a007
alon
a00%

25,0

25.0

25,0

!‘Io

25.0

25,0

25,0

LA
ETHANOL
0.,00049
0+0D900
0.00101
n.00101
n«00401
n«00101
a.00081
n.00063
000054
N«0DNGE3
0«NDNAT
n.o0ppée
nN.00054
N«00063
0.00068
ninxamE
n.0D761
N.00174
0.00138
0.00118
n.0007e
0.00%8
n«00104
n.00n92
n.00118
n.00096
0.00172
0.00188
0.00213
0.00117
0.00118
0.00119
n:00299

0:00233

0.00170
0.03135
0.0009?7
0.00104
n.00n8%8
0.000AB
0.00073
0.00081
0.00111
0.002m9
0.00102
0.00187
0:00193
0.00104
n.00082
0.00201
0.002P3%
0.00107
0.00004

n.00008

0.00088
0.00188
0.00144
0+00095

C{MAR)

0,00984
0.01008
o,010C8
0,008C%
g.nv0Cs
001011
0.00612
0.01283
0.01248%
~Q0s016CS
0.,00979
0.0123%0
0.0125¢C
0,01561
0,00973

0,02078%
0,00718%
0.,00&1C
0.0050%
0.00378
0,00332
0. NN387
D.00612
aonﬂﬁﬂ‘
0,00461
0.00732
0,0088%
0,01114
0,018¢7
0,00944
0,0%8%8
0,0%43%2
G.091CH
0,0n735%
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1ON 10N
OSMOTIC CORFFICLIEAT IN

WG
MG
MG
ca
L
cA

Ca
(]

&R
SR
BA
cL
Ba
CL
BA

RA
BA
cu
AG
LA
Mh
FE
Ms]
co
cto
o
Nl

Nl
("}
Uk
mG
TL
TL
™
T
NA
NA
K
NA
L3
NA
K
K
NA
NA
K
NA
LS
NA

K
NA

BR
d
$04
Na

CL

BR
J
L

BH
J
NA

K
CL

BR
]
Ch
NO3
CL
§04
CL
EL
Bk
J
NU3
tL

BR
NO3
Ch

cL
NU3
CLOo®
ND2
L
cL
CL
cL
¥R
48
Ch
BR
L
CL
BR
cL
BK
[4S

Bk
[

Num Teoc)
WMATER
2205 25.,u
22vs  25.0
2405 25,0
2%22 25.0
22UV 25.U
2203

2207

2208 25,V
22Uy 25.U
2201 25,0
221v

22717 25.,U
2218 25.0
2523 25.0
2527 25.0
g2roeg  25.0
2212

22134 25.0
274 25,0
2221 25.0
rai4'l 25.V
230V 2s5.0
24Uk 25.0
2222 325.V
2226 25.V
2221 2540
2228 25,V
€229 25.C
2220 28.(
2223

2226 25.0
2725 2540
258 2540
€132 25.U
2121 25.¢0
2128 25,0
2133 25,0
2No0  35.0
ZUBY AS5.U
2101 50.0
Zuet  &U.0
2094 0.0
Zu9e 70.0
2102 fuau
2095 70.uL
20587 75.0
2093 Bu.u
2Uve  BULL
2100 Qu,u
2U87 QUL
2089 100U,.U
2099y

Zuvs 100.0
2usu 125.0
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1457TRN
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1on 1ow NUM TCeC)
D6MOTIC GUEFFICIENT IN WATER
NA Ch 2063 150,u
NA CL 2064 175,0
NA CL eues 20u,v
NA cL 2use 225.U
NA cL 20867 25U,0
NA CL 2ubl 275.U
WA Cl. 2ue9 300,u
mEAN ACTIVITY COEFFICIENT I WATER
n CL Tuls u,0
n NU3 1031 2s5,u
L] §04& 1202 25,0
Ll CL 1003 25.u
Wl BR 1011 2s5,¢
ki J o 1021 2s5.u
Wl NO3, 1037 25,0
NA F 10647 25.U
NA cL 1001 25,0
1002
1us1
1057
Tual
NA BR 1013 2s5,u
NA J 1023 25.u
A NO3 1039 25,u
K F 1069 25,y
K CL 1uls 25,y
1083
1055
1U59
1083
K BR 1018 25,0
K 4 1025 25,0
X NU3 1041 25,0
RB Ck four 25,0
RE Bi 1047 25,u
R J 1uzr 25,u
Ra NO3 1043 25,0
cs cL 1009 25,0
(4] BR 1019 25,0
cs J 1029 2s.u
cs NO3 1045 25,0
NH& L 1033 25,0
NH& ND3 1035 25,u
§r Ch 12v0 25,v
BA CL 1200 25,y
N S04 1100 25.0
LA cL 1300 25,0
100e s50.¢
nlir oF nILuTla\ IN WATER
Ll 3050 25,0
[ ln 3081 25,0
ki 4 3052 25,0
NA r 3053 25,0
NA 1Y Jusé 25,0
WA BR 3055 25.0
NA 4 3use 25,0
K F 3057 25,0
K ch 30sa 25,0
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0,87100
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GaB3600
UaB8f&pu
UsBoROU
UsB8e500
0,881 00
L1178
0,86530
LeBr1QUV
O,R87600
D.83300
UyBChpu
D.80390
V.80200
DyB3GOU
0,850V
DyB5400
UaB2300
0,8E900
D,8TOQU
0.8%000
Dat1&QU
0.5v200
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10N 10N
NEAT UF DILUTION IN WATEF

K BR
K 4
RE
rRE cL
RE BR
Rb J
cs ]
cs Ch
cs iR
cs d
VOECUBLTT In wATER
NA CL
K Br
K MnO .
K Sus
K FEL NG
K Chub
£ J
aG NU3
WA L
NA CL
X CL
K SU&
NE& cL
nNA L
NA L1°%
K CL
K 504
NHE CL
BE SUG
L1 L
MG SOa
CE Cu
ki Sus
FE CL
H NO3
K cL
K J
X cLOS
RE Nul
ET&N Pl
mo SU&
BA cL
LA cL
FE CL
CE (49
Wl U
s NA F
K (19
[3 Fl
~ Sus
RE Sus
mG CL
NA Sus
M AL
L1 L

A09

NuM TCOC)
305y 25,0
308U 25,0
3061 25.V
3uez  ?5,U
3063 25.
Jusk 254U
3ue5 25,0
3ube 25,U
3ueT 2540
Jues 25,v
Tusy U,u
TUs Usl
TuT& (VN
TLHGA W.u
TUsSs b, u
Tise 0,0
Tore (VY
Tuge Ve
Tued "o,
Tubu 1245
Tieo. N2.5%
7133 2,8
Togs 12,5
TOL1 12,u
TUds Ya,u
i & A i Y
Ti36¢ 15.v¢
T2y 15.
71486 1450
T1ev 15,u
T15£ 15.u
71T 25,0
TODS 1501
7011 19,5
Tu78 1A,V
7u7e 184V
Tuze 1R.L
TORZ TRV
TUBY  1R.U
Tose 18.U
TO0Bs 1RV
7153
7037 YR,
7085 1844
Tule T8
7uis 1R.U
Tune  2ual
703y ZUWW
Tige 2u.U
7101
Tuzd €0.u
7188 20,0
T167 20,0
Tiea1 2u.v
Tods 2E.0
Tuse 250
Tues 25,0

C(MIN’

0,0v022
0,0V022
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n,o0veze
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D,0vL22
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sl
0,0

Q0

o500
n,0
0,0
a0
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l'|'!'.
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0.0
0.0
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Usl
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A40

Ion low NUM TCC)  cAMIN?  CAMAX/ N KEFs
YIGCOBITY In WATER

(% BH 7046 25.u 0,0 Uilu3pd 9 1453/

W J TUL? 25:0 040 Ui14980 14 /4537

Li Ju3 Tuk® 25,0 0,0 Ve1BUYS 22 7 4531

Wl AL TOSZ2 25.0 0,0 U.18780 8 1453/

6l Pl Tos3 25.0 0,0 0suT1ae 14 /aS3t

Ll S04 7OL7 25,0 0,0 UiS1y2? 9 14314

NA cL 7002 2540 040 RCVEVE ) v a3t

TUGU 0yl asUlsav 11 /4124

7057 0,0 th.32976 15 ¢ P3¢

NA JOu TU3E 25,u 040 Vil¥3eh 9 /47N

x CL TuesS 25,0 0,0 Sivdatd 5 1446

7087 0,0 U,eUlne 11 71154

T12y 040 Uiwybee 171 /4324

TiLe 0,0 Tivbasd 10 783 4

[ BR Tuée 25,0 0,0 TraYH¥5% 14 7 410/

X 4 7024« 25,0 0,0 Uy3bves & ¢ 429

7048 0,0 Le1¥392 14 7453

K NO3 Toe8 25.0 040 Uagiuow B /4451

A CLOS T0ee 25,0 0,0 Us2uopv T ALY

" BROS 7069 25.0 0,0 UVidllnu ? i A48

] Jus 7050 25,0 0,0 U,us¥re 9 F A5

MNO & 475 25,0 0,0 UyWUUZe 14 fad0s

AC Tubl 25,0 0,0 UaleS0d 1o /A5

Sug 7083 25,0 0,0 1250000 12 (a0

7138 0,0 Li2egsr T

FECY® Tud7 25.¢ 0,0 2136U0V 14 7113

CRO& 7095 25,u 0,0 ToSe02! & r4001

] 7073 25,0 0,0 349993 22 4101

c8 ND3 7670 25,0 g@,0 Uyualpv T A5

LR CL Tadu 25.0 0,0 Tel¥8av 11 1 A291

: Tora 040 Usslupy B 14450

ETén BR 7055 25,0 0,0 U UTuRe Y4 rASI

ETan k1l TLU5& 25:U 00 Uikl s 5 /a5

RE 5uU&4 7148 25,0 0,0 Usduopw § lagi

e cL 7142 25,0 0,0 Unk7940 @ 74521

16 Sus 71564 25.u 0,0 Vek0OOV 11 7 a0

Tiav 0.0 Viuluze 17 4 24

Ca FECYo 7i2s 25.u 0,0 U190 Y4 7 21

e FECYo T124 25,0 0,0 Uiu3d?ee 172 ¢+ 24

cu Sud 7118 25.¢ 0,0 UsUT848 1¢ 7 24

AG NOS 7u91 25,0 04,6 Yi9v018 15 7 Ack

N SUs 7119 25.¢ 9,0 Vaul7ae 12 ¢ 2r

to S04 7122 25.,u 0,0 Usuless 25 ¢ 2y

LA tu Tuee 25.u 0,0 3098255 13 jAtw

Tiue 0,0 1ueesS527 V7 7 2134

Ck U4 T123 23.0 0,0 Crudued 17 ¢ 27

Al SUe T2 25.0 9,0 Usbglpe 25 4 24

CL Puls 25.0 0,0 UrbYURE |10 7431/

S0k T113 2% 0,0 UsS0U0N 13 /7 dy¢

CL 7019 25,6 0,0 14015806 10 7431/

" cL _ T10r  25.0 0,0 13076271 17 /1134

g CL TA08 25,0 0,0 1290413 17 / 293¢

Tk L Ti0y 25,0 0,0 12:04601 17 ¢ 273/

Dy - 7110 25,0 o040 12:82530 18 7243/

no : M1 25.0 040 12:1071¢ 17 7 243¢

ER (. 154 250 040 13433700 17 ¢ 293

Ll B, Ll %040 040 UsS51836 g 77311

NA cL b 3UL.0. 040 10430093 15 ¢ 234



10N Tun
ISCOSITY IN WATER

NA S04
X CL
K J

K U
RE Sue
MG L
meG S04
FE L
L] ND3
ki D&
NA CL
K Ch
.3 Pl

K CLpé
K SuUL
RR L1k
Nhb CL
BE SU&
wa CL
L1 Stk
nA CL
FE CL
[4¥ Ck
Nl L
CE CL
NA tL
NE S0
K fL
K L)
FE {8
Wl 504
NA 18
K Ch
K 504
LE] CL
BE S0«
ma cL
L 1] 504
CE CL
NA 19

K
VASCUSITT N

NA J
viscOSITY In ACETUNE

Ll L
Wl L
YISCUSITY IN NITRUBENZ
EThN ki
MAES DENWATY IN WhTER
NA CL
NA CL
CE CL
bl §06
rE Ch
BA ch

CL

ETRALOL

NUM

Tu3s
Tizu
7103
7025
7137
Tiaw
T143
T155
Tulé
TOT®
7009
7003
Torv?
ri31
Tuee
7083
T13R
7081
Tusl
715V
Tlks
AT
7156
7116
Tu1s
7114
7115
Tugv
Tuwy
Tule
7104
Tuz?
716
Tutl
Tuls
Tide
7139
Tule
7151
T14s
Ti187
Tu21
710w
71u8

ToEn

Tugy
Tuvu
ENE

Tus’

auun
anug
Buls
2uve
so1e2
Buuw

A

1)

30,u
30,0

30,V
30,0
30,0
0.0
30,0
0.
B5.L
35,0
35.,U
35,0

35.0
35,0
3s,u
35.U
5.0
35,0
35.0

35,U
35.v
35,0
35.U
350
35,4
U, U
&U, 0
LY
wU,0
LU,V
2.5
b5
6245
L2.5
42,5
2.5
k2.5
hésd
8245
50.0
50,V

25,0

TR.U
25U

18.v
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15U
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15.5
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L Tun
MARS LDENSITY 1w

FE
cE
ki
3

%!
WA

9

L&
FE
cu
Ct
hU
5.
Te
by
wl
Ek
i
NA
X

JE
i
NA
e
L
FE
£o
Nl
NA
K

FE
ki
NA
CF
NA
K

CL
cL
504
cL
SUs
8

CL
cL
L
Sus
CL
CL
CL
CL
tE
cL
CL
SU&
CL
cL
cL
S04
CL
cL
L
Ch
CL
cL
GL
L
L
$0s
L
CL
CL
CL

A42

NUM TLOC)
WaTER

Bulld 1a.U
Bul9y 1A,
&oup7 20U
8ue7? 20.0
Bu0g 25,0
80U3  25.0
BUgl

guZs 25,0
AU3e 25.0
Bula . 2540
Bi3dy 25,u
duzu  25,u
Bu33 25,v
Buls 25.0
Buls 25.,u
Bu3e 25,0
8u37 25.0
8038 2540
8o0% 30,0
BUZ& ZULL
Buzey 30.u
8615 30,u
8010 35,y
8ule 35,0
Bueld 35,y
Bubke 3I5.u
Butle 35,
Al&v 5,0
Biisl Wl
BU25  Lu,i
8u3u  wu,
BOYT WU,y
8u11i Ldeh
BUUS wé.5
BUée D A
8dze SuU.(
8031 su,u

cimin?

0,0
0,0
0.0
0.0
0,0

~040

0,0

)

CiMax?
12.2877v
1410038
Urs19c
Biwdwpf
UeS1927
Tauogow
Tuss2721
Biklogy
TVe25131
Uiavuas
Uysuupw
11158046
13175481
T2+8vvin
12,04U38
12.82204
1210 Ene
T3:3399¢
Viblase
TUi3u2as
B, 459400
U BBye?
V51780
Uiy Tu
Taauvwho
£i2Y33
U,8b7Rb
U,evudv
brouuiw
violowe
Bs«3c32e
vyBaer
Uyslenv
Vi¥Yyse
Tsl3v20
YiodgAl
Biddonn

N

10
1w

10

15
Tu
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mw
mn
19
1

17
x-]
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17

15
10

v
19
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A43

Symbol |HNeme (englisch) Wertig~] Ionen-| Literatur-
keit durch-| zitat
mgsnar
(X)
AC Acetate ] -1 4.18
AG Silver (Argentous) 1 1.26 186
AL Aluminium 3 0.50 186
AM3BUN |Triamylbutylammonium 1
AMAN Tetreanylammonium 1 5.36 124
ASP6 Hexafluoroarsonium -1
AS03 Arsenite -3
ASO4 Arssnate -3
AU gold - 1 e 186
BA Barium 2 1.35 186
BE Beryllium 2 0.31 186
BENZOAT | Benzoate -1
BF4 Tetrafluoroborate -1
BR Bromide -1 1.95 186
BRO3 Bromate = 3.91
3 Butylammonium 1
BUOHRH3 | Butanoclammonium 1
BU3ETR | Tributylethylammonium 1
BU3HN Tributylammonium 4
BUMER | Tributylmethylammonium 1
BU4N Tetrabutyldammonium 4 4.94 124
CA Calcium 2 0.99 186
CcD Cadmium 2 0.97 186
CE 3@} Cerium III (Cerous) 3 199 186
CE (4+) | Cerium IV (Ceric) 4 1.01 186
CcI Citrate -1 2.00
CcL Chloride -1 1.81 186
CLAC Chloroacetate -1 2,00
CLO H,Hochlorits -1
CcLo2 Chlorite -1
CLO3 Chlorate -1 2,05
CLO4 Perchlorate -1 2.7
CH Cyanide -1
co Cobalt II 2 0.78 186
co3 Carbonate -2
CR Chromium III g 0.69 186
CRO4 Chromate -
CR207 Dichromate -2
cs Cesium ( 1 a.g 132
CU (1+) | Copper I (Cuprous .
] 1ta+; Copper I1I (Cuprlo; 2 0.69 186
DICLPHAT| 2,6-Dichlorophenclate -1
DINIBAT 2,5-Dln1trobonlnntn -1
DINIPHAT|2,5-Dinitro henolste -1
DIPHAC |Diphenylacetate -1
DY Dysprosium l 2 0.99 186
DEME 3N Octadeéyltrimethylammonium
D8304 Octadecylsulfate -1
Erbium 2 0.96 186
BTN Tetraéthylammonium 4, 124
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3 thylammonium
ETOHNH3 Ethanolammonium
P luoride

F3AC rifluorocacetate
GA allium
H rogen
HG reury II (Mercuric)
HGJ3 riiocdomercurate
HGJ4 etraiodomercurate
HGJS5 entalodome rcurate
HO olmium
HP4R trabheptylammonium
HFNH3 tylammonium
HPO4 rogen Phosphate
HS rogen Sulfide
HI4R trahe xylammonium
H2P04 glh.ydmgsn Phoephate
IAM3IBUN riisocamylbutylammonium
TAMAN Tetraisoamylammoniun
IN Indium
IOFR Isopropylate
J Iodide
Joz2 Iodite
JO3 Iodate
JO4 Periodate
K Potaseium
1A Lanthanum
LI Lithium
MENH3 ethylammonium
MEOHNH3 thanolammonium
METSUAT tbilaulronate
MEZ2BUZN |Dimethyldibutylammonium
ME2NHZ |Dimethylammonium
ME3AMN |Trime thylamylammonium
ME 3BUR Trimethylbutylammonium
ME 3ETN Trimethylethylammonium
ME Trimethylammonium
ME Trimethylphenylammonium
ME3PRN |Trime thylpropylammonium
ME4N Tetrame thylammonium
NG sium
ot [reraee 11
rmanganste

MO04 olybdate
3 de
?D dymi

80 um
NH2 i
NH4 nium
b " Wickel II

LI I |
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Nitrite

Nitrate
Tetraoctylammonium
Ethylate

Hydroxyl

Methylate

?r:zylato

Le II (Plumbous)
Pentylammonium
Pentanolammonium
Hexafluorophoephate
Phenylacetate
Tetraphenylarsonium
Tetraphsnyloborate
Tetraphenylammonium
Tetraphenylphosphonium
Tetraphenylantimonium
Picrate
Pentachlorophenolate
P-Nitrobenzoate
P-Nitrophenolate
Phosphate
Tetrapropylammonium
Propanolammonium
Rubidium

Sulfid (Sulphide)
Scandium

Thiocyanate (Rhodanide)
Samarium

Sulfite

Sulfate

Strontium

Thiosulfate

Perbium

Thorium

Titanyl

Thallium I (Thallous)
Thallium IIT (Thallic)
Posylate (P-Toluene-
sulphonate)

U 1

v::=51u- I1I (Vanadols)
Vanadium V

Vanadate

Wolframate

Yttrium

Zinc

Zirconyl

L ]
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Tabelle der MeBarten

Abklirsung MeBart Eenn-
ummer

LEITPARH. LeitfEhigkeit 1
EATION-LEIT, Kationen-Leitfihigkelit 24
ANION-LEIT. Anionen-Leitfuhigkeit 3
EAT . USBERPZ Kationen-Uberfilbrungssahl 4
AN ,UEBERPZ Anicnen-Uberfilhrungszahl 5
OSMOT .KOEP Osmotischer Koeffizient 6
AKTIV.KOEF Mittlerer AktivitHtskoeffizient T
VED.WAERME Verdiinnungewk rne 8
VISKOSITAET ViskositKt 9
REL.DK. Relative DielektrizitHtaszahl 10
DICHTE Dichte 11
A.DIFP.ECHP. Ambipolarer Diffusions-

koeffiszient 12
T.DIFP . KQEF, Thermodynamischer Diffusions-

koeffisient 13
TR.EOEP.K-K Traneportkoeffisient Eation-

Kation I 14
TR.EOEP.A-A Transportkoeffisient Anion-

Anion 15
TR.EOEP.K-A Transportkoeffizient Kation-

Anion

-
o
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9. Teilprogramsysten EXCOND

Dieses Programmeystem dient zur Bestimmung der molaren LeitfH-
higkeit elektrolytischer Losungen aus primiren experimentellen
Eingabegrofien (z.B, gewogene Massen, Kennummern von Widerstin-
den, Ionen, Losungsmittel), Das Programm ist so gestaltet, daB
eine sofortige Anpassung an eine LeitfEhigkeitatheorie vorge-
nommen wird und daf am Ende der MeRsatz in der Standardform im
SAFE und als gestanzte Lochkarten vorliegt.

Un die Migllchkeiten des Programmsystems anzudeuten, ist der
Programmablauf kurz erl¥utert worden, Der gesamte Ablauf wird
fiber die erste einzulesende Datenkarte gesteuert, Die darauf
enthaltenen zehn Griflen (IPRi mit i=1 1232++10) dienen als
Schalter fiir die Programmverzweigungen. Standard ist IPRi=f

i=1 znano;qﬁ

| EXCOND |

Erogrammablaufplan
Hauptprogranm

Je nach vorgegebener Version ist hier eipe Da-
tensingabe fiir die Konzentrationsbesimmung und/ .
oder die Viderstandsanpassung méglich,

Hler wird die Berechnung der Konzentrationen
und Dichten der Lisungen realisiert, Palls kei-
ne Daten zur Widerstandsbestimmung eingegeben
wurden, wird der RTN-Ausgang benutzt. Danach
kenn eine Ankopplung an Auswerteprogramme fiir
andere MeBgroBen elektrolytischer Lisungen er-
folgen (z.B. Viskositht, Dichte oder Dielek-
trizitdtszahl), '

Es werden die frequenzabhiingigen Widerstdnde
berechnet, und es sind verschiedene Varianten
fiir eine Extrapolation auf R;(0) mBglich, Falla
EXLKON (bersprungen wurde, werden vom gesamten
Programm nur Informationen iiber die elektrische
lUessung verarbeitet, und es wird der RTH-Aus-
geng benutzt, Diese Variante wird bei der Bi-
chung neuer Widerstandsnormale benutst.



CONKCL

RIN

—>+RTN

Cotonr ]

—= RTH

RIN

125

Wird nur abgearbeitet, falls SXLKON und EXLVID
ausgefiihrt wurden, und bestimmt die molare Leit-
fihigkeit.

Die Abarbeitung von CONKCL erfolgt nur bei der
Eichung neuer MePzellen. £s werden entsprechend
den bestimmten Konzentrationen und Widerstdnden
die Zellkonstenten berechnet. Die dazu notwen-
dige KCl-Leitféhigkeit wird nach 7 verschiede-
nen Standardgleichungen ermittelt.

Hier wird mit einer vorgegebenen Anzahl von
lefpunkten eine auswertung mit der KKEMAL-
leitfahigkeitatheorie (LHEORIZS(1)=¢1.09.0:.72.24)
vorgenommen. &8 werden durch unpaasungio. e
und J3/2 bestimmt; KA wird berechnet, Falls kei-
ne graphische Darstellung gewiinacht wird, muB
der RTN-\usgang benutzt werden.

&8 erfolgt eine Reihe von verschiedenen graphi-
schen Darstellungen dex frgebnisse dleser leB-
reihe und eine Verkniipfung mit eventuell in

SAFE bereits vorhandenen KeBreihen. Falls keine
sofortige Sintragung ist das SAFPE-System er-
wiinacht ist, ist der RIN-Ausgang zu benutzen.
Hiermit wird eine sofortize Zintragung der LeB-
reihe in das SAFE-System vorgenommen. Der Mef-
block wird im Standardformat auf Lochkarten aus-
gestanzt.

Aufgrund der Dimensionierung der Felder sind einige Einschrén-

kungen fiir die Durchfiihrung der lessungen notwendig:

= in einer MeBreihe kinnen nur 20 verschiedene Konzentrationen
ebgearbeitet werden (einschlieflich des reinen Losungemittels)

= Zu jeder Konzentration kann die Widerstandsmessung bei maximal
10 verschiedenen Freguenzen erfolgen

- in einer LieBreihe kénnen maximel 5 verschiedens Stammlésungen
verwendet werden

= gine Konzentrationserhthung der Lésung ist nur durch die Zu-
‘gabe von Selz oder Stamml&sung moglich.
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lach dem Aufruf von EXCOND kdnnen, je nach IPRi, die rolganden
Unterprogramme aktiviert werden:
(1) EXLEIN realisiert die gesamte Dateneingabe, die Bereitatel-
lung von Informationen zum vermessenen Elektrolytsyastem aus dem
fIabaT-System und eine Korrektur der eingelesenen Daten (z.B.,
wird an den Massen eine iuftriebskoTektur durchgefiihrt).
(2) SXLKON berechnet die Konszentrationen und die Dichte der Ld-
sung. (3) LXLWID bestimmt die frequenzabhingigen gemessenen Wi-
derstidnde und ermittelt durch ein AnpaBprogramm die Elektrolyt-
widersténde. (4) Im Programmteil EXLAM werden die Ergebnisse
aus EXLECON und ZXLWID miteinander zur molaren Leitfihigkeit ver-
kaiipft, und es wird ein kowplettes leBprotokoll ausgegeben. (5)
“XLaNP _estattet es, sofort eine Auswertung der gemessenen leit-
fihigkeifen mit der KK&3&MAL-Theorie vorzunehmen, Im Programm
{6) HXGRAF werden die relativen abwelchungen der theoretischen
u den experimentellen Werten graphisch dargestellt. Falls zu
vermessenen experimentellen System in SAFE bereits Daten-
-iie abgespeichert sind, werden in einer zweiten Graphik die
LEfEhigkeiten direkt gegen die Konzentration aurgetrag&u. Da-
. werden die eigenen mit den bereits vorhandenmen gameinaam
wgestellt. In einem dritten Schritt werden die in SAFS vorhan-
canen madatenhlocke mit mml. ausgewertet und die relativen
«bweichungen von f.ll A“.VA gemeinsam mit den Abweichun-
sea der eigenen L.easung dargeatellt. Das Programm (7) LXBANK
sealisiert eine sofortige sZintragung in die Datenbank und das
Ausstanzen des KeBblockes im Standardformat,
Flir eine asusfiihrliche Darstellung mit simtlichen Formeln und
Nutzerhinweisen verweisen wir auf das lianuskript "Boachnibung
eines LDV-Programmsystems zur Auswertung experimenteller Daten
der elektrischen Leitfdhigkeit elektrolytischer Lésungen" von
Grigo, Einfeldt und Schmelzer,
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Timm, W.t Diplomarbeit, W.-Pieck-Univ. Rostock 1974
Bich, E.: Diplomarbeit, W.-Pleck-Univ. Rostock 1974
Baudisch, Ch.: Diplomarbeit, W.-Pleck-Univ. Roatock 1977
Blockus, R.: Diplomarbeit, W.-Pleck-Univ, Rostock 1978
Gawende, R.: Diplomarbeit, W.-Pleck-Univ. Rostock 1979
Wenzl, P.: Diplomarbeit, W.-Pileck-Univ. Rostock 1981
Geisler, D.: Dissertetion A, W.-Pleck-Univ. Rostock 1975
Pelstel, Rus Disssrtation A, W.-Pieck-Univ. Rostock 1976
Scherwinski, K.: Dissertation 4, W.-Pieck-Univ. Rostock 1980
Grigo, M.: Dissertation A, W.-Pieck-Univ. Rostock 1982
SHindig, R.: Dissertstion B, W.-Pieck-Univ. Rostock 1980

Ebeling, W., Feistel, R.: Chem.Phys.lett. 36, 404 (1975)

Geisler, D,, Peistel, R., Sdndig, R,: WZ WPU Rostock 24, 687
(1975)

Bich, E., Bbeling, W.,, Krienke, H.: Z.phys.Chemie 257, 549
(1976)

Bbeling, W., Peistel, R., Geieler, D.: Z.phys.Chemie 257, 337
(1976)

Skndig, R., Peistel, R., Ulbricht, H., Bsudiech, Ch., Kiinstner,
H.t WZ WPU Rostock 26, 635 (1977)

Ebeling, W., Peistel, R., Kelbg, G., SHndig, R.: J.Non-Equil.
Thermodyn. 3, 11 (1978)

Wiechert, H., Krienke, H,, Peistel, R., Ebeling, W.: Z.phys.
Chemie 259, 1057 (1978)

Ebeling, W., Peistel, R., Séndig, R.t J.Sol.Chem. 8,53 (1979)

Grigo, M., Einfeldt, J., Ebeling, W.: WZ WFU Roetock 3, 15
(1982)

Grigo, M., SHndig, R.: WZ WPU Roetock 31, 7 (1982)

Die gelegentlich angefilhrten Zitate von Murphy gind entnommen

aus?

Arthur Block: "Murphy's lew and other ressons whyt things go
Fuoam"
"Murphy's Lew Book Two more reasons why thinge
go Fuoxm"

Price/Stern/Sloan Publishers, Inc., Los Augeles, 1982
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fir andere Losungsmittel und Temperaturen

:n dle im Datenblock vorhandenen Werte fiir

¥

ETA bewirkt, daB der DKETA-Modul liber-

Einflufl euf den DEETA-Modul,
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