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I. Einleitung

In der vorliegenden Arbeit wird ein Verfahren zur Dokumentation der Quan-
tentheoretischen Chemie (DQC) auf Randlochkarten beschrieben. Hiermit soll
eine Moglichkeit zur schnellen und sicheren Information iiber die Literatur auf
diesem Gebiet geschaffen werden. Abgesehen davon, daf} die Sichtung der ilteren
und laufenden Literatur bei der heutigen Zahl der jihrlichen Publikationen fiir
einen Einzelnen nicht mehr moglich ist, stellt sie eine unverantwortliche Zeit-
verschwendung hochspezialisierter Fachkrifte dar. Dies ist um so mehr der Fall,
als die Beantwortung der meisten Fragen bei Vorliegen einer entsprechenden
Kartei, in der alle betreffenden Arbeiten erfaBt und sinnvoll verschliisselt sind,
weitgehend durch eine Vorsortierung zu erreichen ist, die von Hilfskriften mit
gut entwickelten Sortiergerdten durchgefithrt werden kann. Daher besteht das
Hauptproblem in der Verschliisselung der Quantentheoretischen Chemie. Es sei
bereits an dieser Stelle darauf hingewiesen, daB ein solcher Schliissel immer viel-
faltiger Kritik ausgesetzt sein wird. Das liegt vor allem darin begrimndet, daB jeder
Wissenschaftler eine ganz personliche Einstellung zu seinem Fachgebiet hat und
naturgemif den Teil stirker in den Vordergrund gestellt und aufgegliedert haben
méochte, an dem er selbst besonders interessiert ist und auf dem er arbeitet. Nun
erhoht aber ein zu weit in das einzelne gehender Schliissel nicht nur die Kosten
betrachtlich, sondern erschwert nach unseren Erfahrungen die Einordnung der
Arbeiten ganz wesentlich und macht das Verfahren schwerfillig. Der im folgenden
zu beschreibende Schliissel stellt eine KompromiBlésung in diesem Sinne dar, wie
es nach dem gesagten immer der Fall sein muf3. Allerdings soll nicht unerwihnt
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gelassen werden, dall dem Schliissel ein dlterer Entwurf (H. PrrUss; 1954) und die
Sachregister zweier umfangreicher Literaturkarteien (W. A. BivceL, H. PREUSS)
zugrunde liegen. Dariiber hinaus hat sich bei zahlreichen Stichproben an dlteren
Arbeiten und der laufenden Erfassung der entsprechenden Literatur seit dem 1. 1.
1964 durch die Autoren bisher kein Mangel des Schliissels gezeigt. Wir diirfen
daher mit gutem Grund annehmen, eine brauchbare Losung gefunden zu haben.

Fir die vorliegende Dokumentation ist auf die Randlochkarte zuriickgegriffen
worden. Diese Wahl liegt i besonderen darin begriindet, daf die Randlochkarte
gegeniiber anderen Dokumentationsarten, wie z. B. der Flichenlochkarte oder
etwa elektronischen Datenverarbeitungsmaschinen den Vorzug hat, daB sie alle
Informationen gleichzeitig im Klartext enthélt. Dies ist von gréBter Bedeutung,
wenn sich am Aufbau der Kartei mehrere Mitarbeiter beteiligen, wie es bei dem
Umfang der anfallenden Literatur unumgénglich ist. Die so erstellten Kartei-
karten bilden dariiber hinaus die Grundlage jeder hoher automatisierten Form
der Dokumentation und lassen sich nach dem Xerox- oder einem anderen geeig-
neten Verfahren leicht duplizieren, was von Bedeutung ist, so lange keine andere
Vervielfaltigung erfolgt.

Das Schwergewicht der Arbeit Hegt vorerst in der Verfolgung, Erfassung und
Verschliisselung der laufend verdffentlichten Literatur. Dabei ist Sorge getragen,
daB die Uberwachung vollstindig ist. Erst an zweiter Stelle folgt zunichst die
Aufarbeitung der dlteren Literatur. Hierfiir stehen zwei umfangreiche Sachkar-
teien (W. A. BingeL, H. Prevuss) als Hilfe zur Verfugung, die jedoch im wesent-
lichen nur als Zitatsammlungen von Wert sind.

II. Die Dokumentation

Die Dokumentation soll alle Arbeiten der quantentheoretischen Chemie, die
sich mit den physikalischen bzw. chemischen Eigenschaften der Atome und Mole-
kiile sowie mit den chemischen Reaktionen beschéftigen, umfassen. Verdffent-
lichungen iiber Festkorperphysik sowie Kern- und Elektronenspinresonanz werden
nicht beriicksichtigt.

Das Dokumentationsverfahren soll bei der Auswertung auf folgende Fragen
Antwort geben:

a) Welche Arbeiten sind von einem bestimmten Autor bzw. in einem bestimm-
ten Jahr erschienen ?

b) Welche Arbeiten behandeln oder verwenden ein bestimmtes Verfahren ?

¢) Welche Rechnungen und Untersuchungen liegen tiber bestimmte Atome,
Molekiile oder Gruppen davon vor und

d) welche iiber bestimmte Eigenschaften ?

Hierzu wird fur jede in Frage kommende Arbeit eine Karteikarte angelegt.
Wir glauben nun, ein Dokumentationssystem vorlegen zu kénnen, dessen Schliissel
es gestattet, diese Fragen weitgehend durch eine mechanische Vorsortierung zu
beantworten.

III. Die Kartei

Die Karteikarten sind einheitlich chamois und an der rechten oberen Ecke ab-
geschrigt. Im Karteninneren finden sich die bibliographischen Angaben: Verfas-
ser, Uberschrift, Quellenangabe und ein Referat. Der Kartenrand enthélt auf



Randlochkartei zur Quantentheoretischen Chemie 119

jeder Seite zwei Lochreihen. Durch einen aufgedruckten Schliissel wird jedem Loch
ein Merkmal zugeordnet. Es werden gekennzeichnet:

a) Der Verfasser* und das Erscheinungsjahr am rechten, die Publikationsart
am linken Rand.

b) Das behandelte bzw. verwendete Verfahren am linken und unteren Rand.

¢) Die untersuchten Systeme sowie die sie aufbauenden Atomarten am linken
bzw. oberen Rand und die untersuchten Eigenschaften desgl. am unteren Rand.

Tritt ein Merkmal auf, so wird das zugehorige Schliisselfeld markiert und das
entsprechende Loch gekerbt. In jedem Lochpaar ergeben sich dabei drei Kenn-
zeichnungsméglichkeiten:

a) Nur das duBere Loch wird zum Rand hin aufgeschnitten: flach-Kerbung.

b) Das ganze Lochpaar wird zum Rand hin aufgeschnitten: tef-Kerbung.

¢) Lediglich der Steg zwischen den beiden Léchern wird aufgeschnitten:
mittel-Kerbung.

Die Sortierung kann von Hand oder mit einem entsprechenden Gerit erfolgen.
Man fiihrt Sortiernadeln durch alle die Locher eines Kartenstapels, die die ge-
suchten Merkmale tragen. Beim Schiitteln fallen dann die Karten heraus, die an
den befragten Stellen gekerbt sind, d. h. die gesuchten Merkmale besitzen.

1ITa) Bibliographische Angaben und Referat

Die bibliographischen Angaben werden aufgefithrt in der Reihenfolge: Verfasser,
Uberschrift und Quellenangabe und abgefalBt in einer der Sprachen: Deutsch,
Englisch oder Franzosisch. Sie werden zusammengestellt nach dem Original, wenn
dies in einer der angegebenen Sprachen erschienen ist, anderenfalls nach dessen
Ubersetzung in eine dieser Sprachen und nur dann nach einem Referatorgan,
wenn entweder das Original schwer zuginglich ist bzw. die erforderliche Uber-
setzung nicht vorliegt oder gleichfalls schwer zuginglich ist. Wurde die Arbeit
nicht in deutsch, englisch oder franzésisch verdffentlicht, so wird die Publika-
tionssprache in Klammern hinter der Uberschrift vermerkt und gegebenenfalls
die Ubersetzung gleichfalls in Klammern hinter der Quellenangabe des Originals
zitiert. Angaben nach einem Referatorgan werden als solche gekennzeichnet
durch dessen in Klammern gesetztes Zitat hinter der Quellenangabe. Alle Zeit-
schriften werden abgekiirzt nach der ,,Chemical List of Periodicals 1961, and
Suppl. 1962°.

Das Referat wird gleichfalls abgefaBt in einer der Sprachen: Deutsch, Englisch
oder Franzosisch.

I11b) Schliissel und Versehliisselung
Von den Verfassern werden die 2 Anfangsbuchstaben des 1. Autors eindeutig
gekennzeichnet. Dazu werden zwei 6- bzw. 5-stellige Dreieckschliissel verwendet
(Fig. 1).
Jeder Buchstabe wird durch eine Zweier-Kombination gekennzeichnet. Diese er-
gibt sich bei Verlingerung der Buchstabenfelder zum Lochrand. Steht der Buch-
stabe auf der rechten Seite des Feldes, so ist das rechte Lochpaar flach zu kerben,

* Bei mehreren Verfassern kann fiir jeden Autor eine Randlochkarte angefertigt werden,
bei der dieser Verfasser gekennzeichnet wird und alle anderen Eintragungen die gleichen sind.
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das linke dagegen fief, steht der Buchstabe dagegen links, so gilt entsprechend das
umgekehrte. '

Vom Erscheinungsjahr werden die letzten 2 Ziffern eindeutig gekennzeichnet.
Hierzu werden zwei 1-2-4-7-Schlissel benutzt (Fig. 2).
Die verschiedenen Ziffern sind durch folgende Kerbungen festgelegt (Tab. 1):

QO =T S Tt . W b =
K N

Theoret. chim. Acta (Berl,), Vol. 3

Tabelle 1
tief-Kerbung

tief-
flach-
tief-
flach-
flach-
tief-
flach-
flach-
flach-

22

(nach Definition)



W. A. BinagEL, G. DiercksEN und H. PrEUSS:

122

%l
:i"

g ‘3L

ooVeoeeooo0oo0006000000 00 oo o
® 0000000000000 00 0 %0 00 o 00
390 ‘$QEL | gReid ‘H '19s)o181q D '|eBUIE VM : HNMIUS 101670 IN-lieiseq 3 1Bjopea pam ?__._E._Zc-z.ct-x._ue_u:-mm— —gl| -» . .
Tea8equTyoSNELSNY SpUajleILINe SBg *3qTaIyos L
o -9(Q puUB]ISNZPUNIY ULP USYOTSZ + SBp TaqoMm sebuois | VAO j
s ‘. s s . 2 ;
: (2% (7 K7 (KK = A Sl @
Nz USUOTZBUTqUONIBIUTT ©TPD QWHW usq ) ustipur @ @
< -a8as P4 pun 44 USUOTRHUNJ-S| UOA Funpues |g pre——
gl -xep aequn *3I9ISTT SweqsAg SOp UOTIRINITIUOY |8 st @ @
& 9TTO®BAS 9UTe (PURISNZPUNIYH) SUTS OTD ULUSD [?| eousoimen obuy| @ @
: UOA ‘USAINYTRTAUS]O0g TOMZ UIISTATNSSI SnBIR( °
ANGZ ot +JuUNaIRQUY USUOBITISMZ JIUTIS nNZ 3IYyny ‘usu venox | @
@ 3 s:MA W -UQy Uapdam PMQUHO@@S.N g pun v MGEMP,qqu.MM.@MMm ﬁi%ﬁ...ﬁﬂﬂ :ow“nw_u_mhw% )
Xz H us -4 weas WT USUOIYNSTH USPT T
) e P H-H S 3¥MeTH PTaq o u“w“wﬂg. -
)% | —ewsmemms | i@ @
. —— £ § (8yosiveyda;
®o. i (L26L) GGH ‘T wrshug *7 |B| -wne| Load| O @
" TUBYOOWULjUENY JOD UORU FUNPUTH oOJe m BT bl
o o _; " ; JTueyoawuag P U i puTd T g e @ @
P g -odoQuioy pun SWOTY IBTLIINIU JUNJITMTSSYOSM |5 p———
~ @ o, ~eyosidwy
=]
= (4 [ ¢
o 0 . m *d "uopuoT - °*M "ISTRTSH . voyeqe | @ @
) jeiojey) | 8
® 0. al “onmm:Amcm__o:O m wyopqye] | @ @
m_ ‘yuyosseqn IR
® @O . 11essepop = jeyesyosiegn | @ @
=
& uepeqse|eYyO .
o




Randlochkartei zur Quantentheoretischen Chemie

123

eoVooooooeVolVlooooeooVWoeoooo
® 00 0006060060 600060 0600900
. . Bunmyoeneg eyosyaiceyuaddnin g | Bunjjsissepusioiessdp ' .
© 0]
[ I ) oyosmentog = *f_"' S: '8 “vi-€t|@ @
] 2
aysiy o | Bunpuiquesopq | 5 OO = g uenuez \
® O reousys + MIS m b é‘( X
g =
. . spugisnzzusjep | Bunieisipuqiy | S 2 [} 51—4) 'g -usuonye|g 5( >;
askjeue llignupjosbynpuggg gg g © 3 33401 -
[ 3N d P PET P oed 3 0, 'W“G’ ®
. 0=~ N el H
® o i o5 R : wenez| 3| X | @
g.9g9 o £
o e Bunnang ﬁ“"ag‘”aq" ) o = - {oreg]
-sBunpe 5 e N ¢ 2 x .
() uonejoy | (usjueisuoyyes)) [V -] (o | .
o0 -|peIoN tenuerog By | 1 g l=s o Hovomraid I<>< o
ualyeds uanyedg | % & O -
o © -usuonyal3 SRS | 3 P oD g -abusuog ‘ '
S 5
. . suuejeiblousy a!meuss{ﬁ;féfﬁz} % fg Cﬁ Bﬁg A uoug-sf::f . .
3 Il
[SUENTEY ) obupBieqn | £ CU [0] g g .
. . -sBueBisqnxinep -jodiiniy g_ g féo 1 :‘(—; g -sﬁug.z;ﬁ:;ﬁgu.‘ﬁoa)z sqos;!;:se‘:é ’ .
<]
Eugb.
' ‘ -sauolx]&ej:g -suog}:s‘a‘f\;% g S g 89 [ngf!'fzé!é\,] -Suojjeles . .
Biauosb Broun |8 am = =]
@ it | -cBunsemny | g0 o e @ @
© > ’d bﬂ ,_C: IDuRyqepez
uayop)pradiy \xhg o o c el Bunupip ' Bunuyser
-a1Biauzy -1ey d HE S © o BunuyoaisBuniqig -sBunigig . .
npnag ap ® [¢)] E
syosiEWoSE) -sBupfwg Q® + ® = Bunpjoimuz-z [ Bunpiomuz-y . .
PN P P 3 go[,’_r_‘]. :]|:.‘ 8 usliofjeizossBwWaly ua|NNBION Ul
‘ . oLP o = o 1ap - | ®|y8iOp Jep — . .
[l AN}
@ @ | [ofpdjuwimn » “#2 B B P
~ O S 3
. ' IN 10D | a4 |3y | oL | UN E gJOT:‘-lQJ) % f—: E_ usjuueneb Jep — ugauf(:axl\?‘g:v—“ . ‘
’ (2]
o0 M |ON [D fFBLIOGN | A gg I g CHQF : lepowiopeA 1 @y @
5]
® @ "l zlu g‘.’, A |98 ggmm %é f: -ewnyopeH | @) @
o~ 0 0] s
wior || =M S @ o > -
e °l* T8 .o g oM e @
s V&) 009 o Bumjimiasyos
C W od|olles] s ]| O g _‘; Ci SCH grg ) ‘ueuomia|3+-33 He @
. ©
||as|sv| o | N2 PR %c? a0 . SieUgi0
® 0 4 o © d‘D o 0801 | pozedopuiss, ® 0
L s 0P YA anppnag areuol
o @ ad |ugfeo |5 | 0 S BT P o) e ('8/\)% (|
Iwfuijes|iv]sa R e
Y I . -
® ® %§'+g§><géo OWO7 Ne @
® @ |8 |s|0|5w]es sune * g'gg -OWH ovollg @
® @ | |w|x|w|n m'“ﬁﬁi%? ONSY av
. . T O WP e Ll
|| x| v e[| | E 9; i g § %:‘I 3 -408 ey 48| @ @
2 3T oOza g
4 =3 = 6 B
- X oy woiniiions @@
I 6000 o0 00 o000 oo 000
AYY XX xxy Ixx. o ceoceoe

o¥

Fig. 8b



124 W. A. BivgEeL, G. DiercrseN und H. PrEUSS:

Die Publikationsarten sind unterteilt nach Fig. 3.

In diesen und in allen anderen Féllen, in denen einem Merkmal ein ganzes Loch-
paar zugeordnet ist, lautet die Kerbungsvorschrift (1): Beim Auftreten eines
Merkmals ist das entsprechende Lochpaar flack zu kerben.

Die Verfahren sind sehr fein gegliedert (Fig. 4a u. 4b).

Der Schliissel ist so aufgebaut, daB das in der duferen (randnidheren) Spalte
stehende Merkmal jeweils das in der inneren Spalte stehende einschlieft. Fiir diesen
Schliissel erweist sich folgende Kerbungsvorschrift (2) als zweckméfig : Zur Kenn-
zeichnung eines aufen stehenden Merkmals ist das entsprechende Lochpaar flach
zu kerben, zu der eines innen stehenden dagegen #ief. Fragt man nun nach einem
aupPen stehenden Merkmal, so werden die entsprechenden Karten durch flaches
Einstechen der Nadeln, d. h. in das dufere Loch, aussortiert. Auch alle Karten,
bei denen das innere Merkmal gekennzeichnet ist, fallen hierbei — folgerichtig —
mit. Fragt man dagegen speziell nach einem inneren Merkmal, so werden die zu-
gehorigen Karten durch tiefes Einstechen ausgesondert.

Einige der auftretenden Merkmale seien durch folgende Definitionen festge-
legt: Unter halbempirischen Verfahren sollen solche Arbeiten verschliisselt wer-
den, in denen an Hand einer groBlen Anzahl von experimentellen Ergebnissen ge-
wisse Gemeinsamkeiten und Regeln aufgestellt und diese dann mathematisch
formuliert werden. Unter halbtheoretischen Verfahren werden dagegen solche
gekennzeichnet, in denen im Rahmen theoretischer Behandlung einige der wesent-
lich auftretenden Ausdriicke empirisch festgelegt werden, um daraus andere Mole-
killeigenschaften zu bestimmen [1].

Sofern in Arbeiten bestimmte Funktionen verwendet oder Infegrale berechnet

bzw. abgeschitzt sind, werden auch diese verschliisselt (Fig. 5a u. 5b).
Fiir die bei den Elektronen- und Zentrenangaben auftretenden Zahlen wird fol-
gende Kerbungsvorschrift (3) eingefithrt: Das aufen stehende Merkmal ist wieder
durch flache Kerbung zu kennzeichnen, das innen stehende dagegen durch mittel
Kerbung und beide gleichzeitig — folgerichtig — durch tiefe Kerbung. Diese Vor-
schrift erméglicht nun, alle zu einem Merkmal gehérigen Karten eindeutig auszu-
sortieren. Sucht man nach dem guferen Merkmal, so werden die entsprechenden
Karten durch flaches Einstechen abgetrennt. Sucht man dagegen nach einem
inneren Merkmal, so gestaltet sich die Auswahl etwas umstdndlicher. Man sticht
dazu fief ein; dann f&llt ein Teil der gesuchten Karten bereits aus, der andere
rutscht ein Loch tiefer. Blockiert man die zuriickgebliebenen Karten durch zwei
in die Ecklocher eingefithrte Hallenadeln und entfernt die Sortiernadeln, so fallen
die restlichen gesuchten Karten.

Auch die nach einzelnen Verfahren behandelten Atome und Verbindungen
lassen sich mit Hilfe der entsprechenden Systeme und Elemente weitgehend kenn-
zeichnen (Fig. 6a u. 6b).

Die Systeme, auler der Atomrzahl, werden hierbei nach Kerbungsvorschrift (2)
gekerbt, die Elemente, einschlieBlich der Atomzahl*, dagegen nach Kerbungs-
vorschrift (3).

Die Eigenschaften und das Verhalien sowie die allgemeinen Bindungsfragen
sind, analog den Verfahren, folgendermaBen unterteilt (Fig. 7a u. 7b).
In beiden Féllen wird die Kerbungsvorschrift (2) angewandst.

* Dabei gilt die Kerbung fiir 8 Atome sinngemé8 fiir 8 und mehr Atome.
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Zum besseren Verstdndnis soll das beschriebene Verfahren zur Registrierung
und Verschliisselung noch an einem Beispiel demonstriert werden (Fig. 8a u. 8b).

Mit dem vorgeschlagenen Schliissel erreicht man bereits ein sehr feinmaschiges
Netz und kann weitgehend mechanisch vorsortieren, sowohl bei schwieriger
Fragestellung wie auch bei groflen Karteien. Dabei 148t sich der Sortieraufwand
in weiten Grenzen variieren.

Diese Randlochkartei 148t sich leicht durch eine Sichtlochkartei erginzen.
Doch sollte die ¥rage erst diskutiert werden, wenn sich eine Notwendigkeit dafiir
ergibt.

Wir danken Herrn Prof. Dr. H. HartmaNN fiir das Interesse an dieser Arbeit und die
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gemeinschaft fiir ein Stipendium.

Literatur

[1] Prruss, H.: Quantentheoretische Chemie I, 8. 17. Mannheim: Bibliographisches Institut
A. G. 1963

( Bingegangen am 20. Mai/7. Dezember 1964)

Theoret. chim. Acta (Berl.), Vol, § 10



