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I. Einleitung 
In  der vorliegenden Arbeit wird ein Verfahren zur Dokumentat ion der Quan- 

tentheoretischen Chemie (DQC) auf I~andlochkarten besehrieben. I t iermit  sell 
eine MSglichkeit zur schnellen und sicheren Information iiber die Literatur  auf 
diesem Gebiet gesehaffen werden. Abgesehen davon, dal~ die Siehtung der/~lteren 
und laufenden Literatur  bei der heutigen Zahl der j~hrliehen Publikationen ffir 
einen Einzelnen nicht mehr mSgHeh ist, stellt sie eine unverantwortliche Zeit- 
versehwendung hochspezia]isierter Fachkr/ifte dar. Dies ist um so mehr der Fall, 
als die Beantwortung der meisten Fragen bei Vorliegen einer entspreehenden 
Kartei ,  in der alle betreffenden Arbeiten erfal~t und sinnvoll versehliisselt sind, 
weitgehend dureh eine Vorsortierung zu erreiehen ist, die von Hilfskr/~ften mit  
gut entwickelten Sortierger/~ten durchgeffihrt werden kann. Daher besteht das 
Hauptproblem in der Verschliisselung der Quantentheoretischen Chemie. Es sei 
bereits an dieser Stelle darauf  hingewiesen, dal~ ein soleher Schlfissel immer viel- 
f/~ltiger Kri t ik ausgesetzt sein wird. Das liegt vor ahem darin begriindet, dal~ jeder 
Wissenschaftler eine ganz persSnliche Einstellung zu seinem Fachgebiet hat  und 
naturgem/~B den Tell starker in den Vordergrund gestellt nnd aufgegliedert haben 
mSchte, an dem er selbst besonders interessiert ist und auf dem er arbeitet. Nun 
erhSht aber ein zu welt in das einzelne gehender Sehliissel nicht nur die Kosten 
betr/~ehtlieh, sondern erschwert nach unseren Erfahrungen die Einordnung der 
Arbeiten ganz wesentlich und macht  das Verfahren sehwerf/~llig. Der im folgenden 
zu besehreibende Schliissel stellt eine Kompromil~lSsung in diesem Sinne dar, wie 
es nach dem gesagten immer der Fall sein mul~. Allerdings soil nicht unerw/~hnt 
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gelasscn werden, dal3 dem Schlfissel ein/~lterer Entwurf  (It. Panuss  ; i954) und die 
Saehregister zweier umfangreicher Literaturkartcien (W. A. BInomiaL, H. P•EVSS) 
zugrunde liegen. Darfiber hinaus hut sich bei zahlreichen Stichproben an ~lteren 
Arbeiten und der laufenden Erfassung der entsprechenden Literatur seit dem i. I. 
t964 durch die Autoren bisher kein Mangel des Schltissels gezeigt. Wir diirfen 
daher mit gutem Grund annehmen, eine brauchbare LSsung gefunden zu haben. 

Ffir die vorliegende Dokumentation ist auf die Randlochkarte zurfickgegriffen 
worden. Diese Wahl liegt ira besonderen darin begrfindet, dub die Randlochkarte 
gegenfiber anderen Dokumentationsarten, wie z. B. der Fl~chenlochkarte oder 
etwa e]ektronischen Datenverarbeitungsmaschinen den Vorzug hat, dab sic alle 
Informationen gleichzeitig im Klar text  enth~l~. Dies ist yon gr61~ter Bedeutung, 
wenn sieh am Aufbau der Kartei  mehrere Mitarbeiter beteiligen, wie es bei dem 
Umfang der anfallenden Literatur unumg~nglich ist. Die so erstellten Kartei- 
karten bilden darfiber hinaus die Grundlage jeder hSher automatisierten Form 
der Dokumentation und lassen sich nach dem Xerox- oder einem anderen geeig- 
neten Verfahren ]eieht duplizieren, was von Bedeutung ist, so lange keine andere 
Vervielfiiltigung erfolgt. 

Das Schwergewicht der Arbeit liegt vorerst in der Verfolgung, Erfassung und 
Versehliisselung der laufend verSffentlichten Literatur. Dabei ist Sorge getragen, 
dag die Uberwachung vollsti~ndig ist. Erst an zweiter Stelle folgt zun/ichst die 
Aufarbeitung der ~lteren Literatur. Hierffir s~ehen zwei umfangreiche Sachkar- 
teien (W. A. BIXGE]~, It. PR]~uSS) als tIilfe zur Verffigung, die jedoch im wesent- 
lichen nur als Zitatsammlungen yon Wert sin& 

II. Die Dokumentation 

Die Dokumentation soll alle Arbeiten der quantentheoretischen Chemic, die 
sich mit den physikalisehen bzw. chemischen Eigenschaften der Atome und Mole- 
kfile sowie mit den chemischen Reaktioneu besch/~ftigen, umfassen. VerSffent- 
liehungen fiber FestkSrperphysik sowie Kern- und Elektronenspinresonanz werden 
nicht berficksiehtigt. 

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

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

b) Welche Arbei~en behandeln oder verwenden ein bestimmtes Verfahren ? 

c) Welche Rechnungen und Untersuchungen liegen fiber bestimmte Atome, 
Molekfile oder Gruppen davon vor und 

d) welche fiber bestimmte Eigenschaften ? 

Itierzu wird ffir jede in Frage kommende Arbeit eine Karteikarte angelegt. 
Wit glauben nun, ein Dokumentationssystem vorlegen zu kSnnen, dessen Schliissel 
es gestattet, diese Fragen weitgehend dureh eine meehanische Vorsortierung zu 
beantworten. 

III. Die Kartei 
Die Karteikarten sind einheitlich chamois und an der rechten oberen Eeke ab- 

geschr~gt. Im Karteninneren finden sich die bibliographisehen Angaben: Verfas- 
ser, l~berschrift, Quellenangabe und ein Referat. Der Kartenrand enthi~lt auf 
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jeder Seite zwei Lochreihen. Durch einen aufgedruckten Schlfissel 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 Verfahrcn am linken und unteren Rand. 
c) Die untersuchten Systeme sowie die sic aufbauenden Atomarten am linkcn 

bzw. oberen Rand und die untersuchten Eigenschaften desgl, am unteren Rand. 
Tri t t  ein 1V[erkmal auf, so wird das zugehSrige Schlfisselfeld markiert  und das 

entsprechende Loch gekcrbt. In  jedem Loehpaar ergeben sich dabei drei Kenn- 
zeiehnungsmSglichkeit en: 

a) Nur das gui~ere Loch wird zum Rand bin aufgeschnitten : flach-Kerbung. 
b) Das ganze Lochpaar wird zum Rand bin aufgeschnitten: tie/-Kerbung. 
c) Lediglich der Steg zwisehen den beiden L5chern wird aufgeschnitten: 

mittel-Kerbung. 
Die Sortierung kann yon I-Iand oder mit einem entsprechenden Gergt erfolgen. 

Man fiihrt Sortiernadeln durch alle die LScher eines Kartenstapels, die die ge- 
suchten Merkmale tragen. Beim Schfitteln fallen dann die Kar ten heraus, die an 
den befragten Stellen gekerbt sind, d. h. dig gesuehten Merkmale besitzen. 

IIIa) Bibliographisehe Angaben und Reierat 
Die bibliographischen Angaben werden aufgeffihrt in der Reihenfolge : Verfasser, 

]Jberschrift und Quellenangabe und abgefaBt in einer der Sprachen: Deutsch, 
Engliseh oder FranzSsisch. Sit werden zusammengestellt nach dem Original, wenn 
dies in einer dcr angegebenen Sprachen erschienen ist., anderenfalls naeh desscn 
~lbersetzung in eine dieser Sprachen und nur dann nach einem Referatorgan, 
wenn entweder das Original sehwer zuggnglich ist bzw. die erforderHche Uber- 
setzung nicht vorliegt oder gleichfalls schwer zugs ist. Wurde die Arbeit 
nicht in deutsch, englisch oder franzSsisch verSffentlieht, so wird die Publika- 
tionsspraehc in Klammern hinter der ~berschrift  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- 
schrfften werden abgekiirzt nach der ,,Chemical List of Periodicals ~96~, and 
Suppl. t962". 

Das Re/erat wird gleichfalls abgefagt in einer der Sprachen : Deutsch, Englisch 
oder FranzSsisch. 

IIIb) Schliisse] und Versehliisselung 
Von den Ver/assern werden dig 2 Anfangsbuchstaben des i. Autors eindeutig 

gekennzeichnet. Dazu werden zwei 6- bzw. 5-stellige Dreieekschliissel verwendet 
(Fig. l). 
Jeder Buchstabe wird durch eine Zweier-Kombination gekennzeichnet. Diese er- 
gibt sich bei Verli~ngerung 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 l~andlochkarte angefertigt werden, 
bei der dieser Verfasser gekennzeichnet wird und alle anderen Eintragungen die gleichen sind. 



Verfasser 
1 Buchstabe 2. Buchstabe 

Fig. I 

Erscheinungsjahr 

19..  

~ig.  2 I: I: ... :. I 

]~'ig. 4~ 

Empirische - 
�9 �9 (Experimentelle-) 

Ha[b- 
�9 �9 empidsche- 

Halb- 
theoretische- 

Theoretische-, Theoretische-, 
�9 �9 (Wellen- (Klassische) mechanische) 

Statistische- Ph~nomeno- 
Iogische- 

o( 

3 

Fig.  5a 

1- >1-  Elektronen- 

Exp. Gaul3 - 

1- 2- Zentren- 

"11 == 

Dichte- 

Fig.  5b ......... 

i- 2- E)ektronen- 

1- 2- 
Zentren- 

3-  4- 
E 

�9 �9 Originalarbeiten 

�9 �9 0bersichtsartikel 

�9 �9 Lehrb0cher 

�9 Determinanten- 
entwicklung 

�9 �9 :SCF- 

�9 �9 AP 

�9 ~ I LCAO- 

�9 IMO-  

i �9 HLSP-(VB-) 

�9 "Semilocalized 
Orbitals" 

�9 � 9  

�9 �9 WKB- 

~ Heitler-Rumer- 

~ Vektormodell 

�9 �9 - der Atome in 
MoJek0]en 

�9 �9 1-Zentrum 
Entwicklung 

�9 �9 - der Molekfile 
in Molek01en 

�9 �9 R-Entwicklung 

�9 �9 S,~rungo- 
rechnung 

�9 �9 Zei~bh.o0i~e 
Storungsrechnung 

�9 �9 Variations- 

�9 �9 Statistische 
Theorie 

�9 �9 Sonstige- 

CI- 
(Termmischung) 

Analyt. SCF- 

ASMO- 

HMO- 

LCMO- 

HLSP- (VB-) 
+ Ionale Struktur 

LCBO- 

FE- + Elektronen- 
wechselwirkung 

-der getrennten -ON e 
Atome ~- 

- des vereinigter L~. 
Atoms 

- der 
Atomassoziationen 

Z-Entwicklung 

St6rungsrechnung 
1. Ordnung 

~Scaling" 
[Virialsatz] 

Komb. N~herungs- 
(Eft. Potential) 

Fig. 3 

Fig.  4b 



Fig. 6a 

Fig. 7a 

Anorganische 
�9 �9 Verbindungen Komplexe 

Organische Komplexe, 
�9 �9 Verbindun~.en Metallorg.-Verb. 

�9 �9 Ketten 

�9 �9 R i n g e  Heteroringe 

�9 �9 

�9 �9 

Unges#lttigte 
Verbindungen 

1- 5- 

2- 6- 

3- 7- 

4- 8 -  

I atomiges 
Molek01 

cr~ 
L5 

Bindungs- Geometrische �9 �9 
abstfinde Struktur 

Potential- Energie- �9 �9 
kurven hyperfl~chen 

Aktivierungs- Bildungsw~rmen �9 �9 
energien (Bindungsenergienl 

Reaktions- Reaktions- �9 �9 
raten vorg~nge 

Multipol- Matrix0bergangs- �9 �9 
IJ bergt~nge elemente 

lenisationsenergie 
[AffinitY.t] 

Sichtbare 
Spektren 

Energieterme 

Ladungs- 
Ubertragung 

Elektronen- 
spektren 

Allg. Potential- Molek01- 
konstanten schwingungen,~ �9 �9 
(Kraftkonstanten) Rotation (UR) 

Streuung �9 �9 

Erwa~ungswe~e 
(auBer Energie-) 

He Ne Ar Kr X Rn �9 �9 

Li Na K Rb Cs Fr �9 �9 

Be Mg Ca Sr Ba Ra �9 �9 

B AI Ga In TI �9 �9 

C Si Ge Sn Pb �9 �9 

E N P As Sb Bi 

~ �9 �9 
O S Se Te Po 

F CI Br J At �9 �9 

so u li'c/ Ti z, .f �9 �9 

V Nb Ta Cr Me W �9 �9 

Mn To Re Fe Co i Ni �9 �9 

Ru Rh Pd Os Ir Pt �9 �9 

Cu Ag Au Zn Cd Hg �9 �9 
Fig. 6b 

Ladungsordnung, 
�9 �9 ~ Ehndungsordnung 

Hybridisierung 

i Wasserstoff- br~ickenb ndung 

Populations- 
anal]se 

Valenzzust~nde �9 �9 

Zwischenmoleku- 
late Kr~fte 

Relativistische 
Effekte 

�9 �9 

�9 �9 
Fig. 7b 

das linke dagegen t i e / ,  steht der Buchstabe dagegen links, so grit entsprechend das 
umgekehrte. 

Vom E r s c h e i n u n g s ] a h r  werden die ]etzten 2 Ziffern eindeutig gekennzeichnet. 
Itierzu werden zwei l-2-4-7-Schliissel benutzt (Fig. 2). 
Die verschiedenen Ziffern sind durch folgende K e r b u n g e u  festgelegt (Tab. 1): 

Tabelle 1 

1 : I t i e f - K e r b u n g  
2:2 tie[- ,, 

3 : 2  + 1 f laeh- ,, 
4:4 t ie / .  ,, 
5:4 + I / laeh-  ,, 
6 : 4  + 2 f laeh-  ,, 
7 : 7 t ie/-  ,, 
8:7 + 1 f laeh-  ,, 
9 : 7  + 2 ]laeh- ,, 
0:7 + 4 / lach-  ,, 

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

(n~oh Definition) 
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�9 �9 �9 �9 �9 O �9 �9 �9 O �9 O 
�9 Determinanten- CI- ",,4, icklung (T ischung) 

~:1~ ~ ~ ~ �9 
�9 �9 SCF- Analyt, SCF- I ~ I-~ 1'~ U C"? II ~ ~ )~ Ne Ar Kr X Rn 

�9 �9 AP ASMO- 

�9 �9 LCAO- HMO- 

�9 �9 MO- LCMO- 

~. HLSP- (VB-) 
�9 (va') + Ionale Struktur. 

�9 "Semilocalized 
Orbitals" LCBO- 

�9 �9 FE- FE- + Elektronen- 
wechselwirkung 

�9 �9 W~B- 

�9 �9 Heitier-Rumer- 

�9 �9 Vektormodell 

�9 �9 - der At�9 in - der getrennten 
Molek~Jlen Atome N. 

2. 
�9 �9 :t-Zentrum - des vereinigten e~- 

Entwicklung Atoms 

�9 - der Molek01e - der 
in MoMk01en Atomassoziationen 

�9 �9 R-Entwicklung Z-Entwicklung 

�9 O i St,~rungs- St~rungsrechnung 
rechnung 1. Ordnung 

�9 �9 Zeitabhtingige 
St(3rungsrechnung 

�9 �9 Variations- "Scaling" [Virialsatz] 

�9 �9 Statistische ! Komb. N~therungs- 
Theorie (Eft. Potential) 

�9 "Transition 
State"- 

�9 �9 i Sonsfige- 

!>1- Elektronen- 

) 

/ 

N  ,o ,ronen- 

 oo, .... 

2 

F a- (]) {D (b ~:3 ', ED li Na K Rb Cs Fr �9 �9 

~b d) (~ ~9a ! Be! Mg, Ca Sr aa Ra �9 �9 ~ F,.~ :~ (~ o ~ 

O'J ~:~ ~ r d- ('D B AI Ga in TI �9 �9 

I'-" P~ d" ~ {:~" ~ C Si Ge Sn Pb 
I=-0 e~ ~: | 

0~. b3 ~ c'1-, s c-f" ~ N P As Sb Bi �9 �9 

C~ m~ F-bm~Cf: ~ 0 S Se Te Pol �9 �9 
~cD- ~CD 

O~ H" ~ ~ ~ ,~_%'-'= F CI Br J At �9 �9 
(1) 03 t-'.~ 

m ~ ~ ~ Sc Y IALa I Ti Zr Hf �9 0! 

I-]J 03 ~ I-'j V Nb Ta Cr M�9 W �9 �9 

�9 ('D m "= 03 ~: Mn Tc Re Fe Co Ni !0 0! 

L"~.] ~:~ ,OJ CO Ru i Rh Pd Os Ir 

03 I " C~ s Cu Ag Au Zn Cd Hg �9 �9 

(D �9 ~I) B~,gs- G .... tri,che I 
~' ~D a de Struktur 
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Die Publilcationsarten sind unterteilt nach Fig. 3. 
In diesen und in allen anderen F~Lllen, in denen einem Merkmal ein ganzes Loch- 
paar zngeordnet ist, lautet die Kerbungsvorschrfft (i): Beim Auftreten eines 
Merkmals ist das entsprechende Lochpaar flach zu kerben. 

Die Ver]ahren sind sehr rein gegliedert (Fig. 4a u. 4b). 
Der Sehliissel ist so aufgebant, da]3 das in der 5ufieren (randn~Lheren) Spalte 

stehende Merkmal jeweils das in der innere~ Spalte stehende einschliel~t. Ftir diesen 
Sehlfissel erweist sieh folgende Kerbungsvorsehrfft (2) als zweckms : Zur Kenn- 
zeiehnung eines auflen stehenden Merkmals ist das entspreehende Lochpaar flach 
zu kerben, zu der eines innen stehenden dagegen tie/. Fragt  man nun nach einem 
auflen stehenden Merkmal, so werden die entsprechenden Karten dureh flaches 
Einsteehen der I~adeln, d. h. in das i~uflere Loch, aussortiert. Aueh alle Karten, 
bei denen das innere Merkmal gekennzeichnet isf, fallen hierbei - folgerichtig - 
mit. Fragf man dagegen speziell naeh einem inneren Merkmal, so werden die zu- 
gehSrigen Kar ten  durch tie/es Einstechen ausgesondert. 

Einige der auftretenden Merkma]e seien dureh folgende Definitionen festge- 
legf: Unter halbempirisehen Verfahren sollen solehe Arbeiten versehliisselt wer- 
den, in denen an Hand einer grol~en Anzahl yon experimentellen Ergebnissen ge- 
wisse Gemeinsamkeiten und Regeln aufgestellt nnd diese dann mathematisch 
formuliert werden. Unter  halbtheoretischen Verfahren werden dagegen solche 
gekennzeichnet, in denen im ]%ahmen theoretiseher Behandlung einige der wesent- 
lieh auftretenden Ausdrticke empirisch festgelegt werden, um daraus andere mole- 
kiileigensehaften zu bestimmen [1]. 

Sofern in Arbeiten bes~immte I'unlctionen verwendet oder Integrale berechnet 
bzw. abgesch~tzt sind, werden aueh diese versehliisselt (Fig. 5a u. 5b). 
Fiir die bei den Elektronen- und Zentrenangaben auftretenden Zahlen wird fol- 
gende Kerbungsvorsehrift (3) eingeffihrt : Das auflen stehende Merkmal ist wieder 
dutch flache Kerbung zu kennzeiehnen, das innen stehende dagegen durch mittel 
Kerbung und beide gleiehzeitig - folgeriehtig -- dureh tie/e Kerbung. Diese Vor- 
schrfft ermSglieht nun, alle zu einem Merkmal gehSrigen Karten eindeutig auszu- 
sortieren. Sucht man nach dem ~ufleren Merkmal, so werden die entsprechenden 
Karten durch flaches Einstechen abgetrennt. Sucht man dagegen naeh einem 
inneren Merkmal, so gestaltef sich die Auswahl etwas umsts Man stichf 
dazu tie/ ein; dann fiillt ein Tefl der gesuchten Karten bereits aus, der andere 
rutseht ein Loch tiefer. Blockiert man die zuriickgebliebenen Karten durch zwei 
in die EcklScher eingefiihrte Haltenadeln und entfernt die Sortiernade]n, so fallen 
die restliehen gesuchten Karten. 

Aueh die naeh einzelnen Verfahren behandelten Atome und Verbindungen 
lassen sieh re_it Hilfe der entspreehenden Systeme und Elemente weitgehend kenn- 
zeiehnen (Fig. 6a u. 6b). 
Die Systeme, aul3er der Atomzahl, werden hierbei naeh Kerbungsvorsehrfft (2) 
gekerbt, die Elemente, einschliel31ieh der Atomzahl*, dagegen nach Kerbungs- 
vorsehrift (3). 

Die Eigenscha/ten und das Verhalten sowie die allgemeinen Bindungs/ragen 
sind, analog den Verfahren, folgendermaI~en unterteilt  (Fig. 7a u. 7b). 
In  beiden F/illen wird die Kerbungsvorsehrfft (2) angewandt. 

* Dabei gilt die Kerbung ftir 8 Atome sinngem~l~ fiir 8 und mehr Atome. 
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Zum besseren Verstgndnis soil das beschriebene Verfahren zur Registrierung 
und Verschltisselung noch an einera Beispiel demonstrierg 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 groBen Karteien. Dabei ls sich der Sort.ieraufwand 
in weiten Grenzen variieren. 

Diese Randlochkartei  li~l~t sich leicht durch eine Sichtlochkartei erg~nzen. 
Doch sollte die Frage erst diskutiert werden, wenn sich eine Notwendigkeit dafiir 
ergibt. 

Wir danken  Her in  Prof. Dr. H. HA~T~A~-~r fiir das Interesse an dieser Arbeit  und  die 
FSrderung der Untersuchungen.  Einer  yon uns (G. D.) dankt  ferner der Deutschen Forschungs- 
gemeinschaft fiir ein Stipendium. 
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