SHORT COMMUNICATIONS 761

authentic sample examined
analysis.

Fraction III contained small amounts of
three unidentified components with chromato-
graphic mobilities in the regions of raffinose
and stachyose. By development of the chro-
matograms with p-anisidine HCl the com-
ponents had a pink colour. The total acid
hydrolysis resulted in the liberation of galac-
tose, glucose, and ribose.

in a parallel
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Kristallographische Computer-
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Kiirzlich wurde in dieser Zeitschrift eine
Serie von kristallographischen Compu-
ter-Programmen in Mass Storage FOR-
TRAN fiir eine CDC-3300-Anlage beschrie-
ben.! Wir stellten einen entsprechenden
Programmecyclus zusammen 2 und méchten
diesen hier kurz vorstellen.

Alle Programme wurden fiir den MS-
FORTRAN-Compiler und das Betriebs-
system MASTER einer CDC-3300-Rechen-
anlage geschrieben. Die iibersetzten Pro-
gramme befinden sich auf Plattenfiles, von
denen sie zur Benutzung einzeln oder im
Job-Sequence-Verfahren in den Kernspei-
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cher abgerufen werden koénnen; variable
Unterprogramme koénnen in FORTRAN
beigefiigt werden. Die Daten-Ein- und
Ausgabe kann wahlweise BCD iiber Loch-
karten oder binér iiber Magnetband oder
Plattenfile erfolgen. Im einzelnen bestehen
die folgenden Programme.

POWDER. Dieses Programm dient zur
Indizierung von Pulveraufnahmen aus
vorgegebenen Gitterkonstanten und zu
deren Verfeinerung und stammt in seinen
Grundziigen von Lindgvist und Wengelin.?
Wir fithrten die Moglichkeit zur Standardi-
sierung mittels der Werte eines inneren
Standards und die Berechnung von Indi-
zierungshilfen nach dem Verfahren von
Hesse * und Lipson ® ein.

CORIN. Dieses Programm_dient zur
Korrektur der Daten eines Aquiinklina-
tionstechnik benutzenden automatischen
Diffraktometers und stammt von H. Pau-
lus, Darmstadt. Durchgefiithrt werden kon-
nen Untergrundkorrektur, Kontrolle be-
rechnete-gemessene Diffraktometereinstel-
lung, Lorentz-Polarisationskorrektur, zwei-
dimensionale Absorptionskorrektur nach
dem Verfahren von Busing und Levy ® und

Gewichtssetzung.
ORABS. Dieses Programm dient zur
dreidimensionalen  Absorptionskorrektur

nach dem Verfahren von Busing und Levy ®
und wurde unter Benutzung einer von
Schultze-Rhonhof, Bonn, bearbeiteten Fas-
sung des Absorptionsprogramms von Wehe,
Busing und Levy ” und in Anlehnung an
die Programmfihrung in CORIN neu
geschrieben.

LSQIMZ. Dieses Programm dient einer-
seits zur statistischen Erfassung des rezi-
proken Gitters® und andererseits zur
Datenvorbereitung fiur Patterson-Synthe-
sen, Strukturfaktorenberechnungen und
““least squares’’-Verfeinerungen.

FSY. Dieses Programm zur Berechnung
von Patterson-Synthesen, Fourier-Synthe-
sen und  Differenz-Fourier-Synthesen
stammt von Schultze-Rhonhof.? Gegeniiber
der Originalfassung, die fiir jede Raum-
gruppe austauschbare Teile der Summie-
rungsfolgen im Hauptprogramm vorsah,
wurden diese Teile fest eingebaut. Die
Fourier-Summation erfolgt nach einer
Faktorisierung der allgemeinen Elektronen-
dichte-Summationsformel in einem aus-
tauschbaren Unterprogramm, von dem 67
Fassungen fiir alle Raumgruppen bestehen.

MSFOUR. Dieses Programm zum Auf-
suchen der Maxima und Minima einer drei-
dimensionalen Fourier-Synthese stammt in
seiner Grundform ebenfalls von Schultze-
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Rhonhof. Wir fiigten eine dreidimensionale
Interpolationsroutine nach dem Verfahren
von Dawson *° bei.

LSQ2 und LSQ2AN. Diese Programme
dienen zur Strukturfaktorenberechnung
und “‘least squares’’-Verfeinerung und be-
sitzen die Moglichkeit zur Rechnung mit
den Basisparametern einer starren Atom-
gruppe, die nach einem ‘full matrix”-
Verfahren verfeinert werden. Die Pro-
grammgrundform stammt von Scheringer.1!
Das schnellere Programm LSQ2 gestattet
nur die Benutzung von isotropen Tempera-
turfaktoren und erfordert fiir jede Raum-
gruppe ein spezielles Unterprogramm.
LSQ2AN ist allgemein geschrieben und er-
moglicht die Benutzung anisotroper Tem-
peraturfaktoren. Dispersionskorrektur und
Gewichtsanalysen werden durchgefiihrt.

ORFFE. Dieses Programm basiert auf
dem bekannten Programm von Busing,
Martin und Levy !* und dient zur weiteren
Auswertung von Lageparametern wund
thermischen Parametern und von deren
Fehlergrenzen. In Anlehnung an ein Pro-
gramm von C.-I. Bréndén, Uppsala, fiigten
wir eine ‘least squares’-Ebenen-Routine
ein.

Listen der einzelnen Programme kénnen
von uns angefordert werden.
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ntegrated solutions to rate equations are

those generally used in some form to ex-
tract information from a series of measure-
ments in terms of a kinetic model. Ob-
taining this information is by no means
a trivial problem, since it has in practice
been difficult to develop reliable statistical
and numerical procedures which are ca-
pable of analyzing the complex equations
that often arise. For first-order systems
where the uncertainty in the measurement
of the dependent variable exceeds one part
promille, it has not been possible to pro-
ceed beyond an equation containing three
coefficients and two exponential terms.!

Y; =0y eXp(A,8;) + ¢4 exp(Asf;) + ¢35 ¢}

Thus integrated algebraic solutions to rate
equations for complex kinetic systems
would appear to be of little else than
academic interest. The concentrations of
the components of a system, however, are
rarely measured directly. Instead, some
quantity is observed that is generally
a linear transformation of these concentra-
tions,? and the expressions for the time
dependence of the concentrations in the
kinetic system may reduce to much simpler
equations involving a set of observagles
(e.g. NMR studies of H—D exchange at
CH,, under irreversible conditions 2). The
opposite may of course also occur. Thus if
one desires to know whether a given
kinetic model and experimental method of
measurement will produce one or more
equations which are feasible to treat
numerically, explicitly integrated solutions
to the rate equations of the model are
desirable. Explicit expressions are also
useful if one wishes to simulate the time
dependence of the system for a hypo-
thetical set of parameters.

Matrix methods have been found useful
for integrating the differential equations
for first-order kinetic systems,®* however,
the algebraic effort required with this
process may be enormous for fairly com-
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