
Das Dokumentationsproblem in der Ultrarotspektroskopie') 
Von Prof. Dr.  R .  M E C K E  und Dip1.-Phys. E .  D .  S C H M I D  

Aus dern Institut fur  physikalische Chemie der Universitat Freiburg i .  Br.  

Die Dokumentation von UR-Spektren gelingt mit den herkommlichen Mitteln n u r  unvollkommen. 
Randlochkarten und die sog. IBM-Karten aber  vermogen die Dokumentationsanforderungen zu er- 
fiillen. Sie konnen nicht nur die gewonnenen Erkenntnisse zweckmaRig speichern und schnell voll- 
standige Auskiinfte vermitteln, sondern sogar dazu beltragen, neue Hinweise auf Zusammenhange 

und GesetzmaRigkeiten zu erkennen. 

Seit einigen Jahren werden in zunehmendem Ma6e auto- ster Substanzen ~nentbehr l ich~) .  Forschungen dieser Art 
matisch registrierende Ultrarotspektrographen in Forschung kbnnten jedoch auch durch die Spektren der Kataloge ge- 
und Technik verwendet. Damit wachst auch die Zahl der sttitzt werden, wenn zu diesen entweder quantitative An- 
aufgenommenen UR-Spektrogramme, und es ist eine ernste gaben tiber den Reinheitsgrad der venvendeten Substan- 
Krise in der Dokumentation der Ultrarotabsorptionsdaten zen verfiigbar wlren, oder, sofern dies nicht moglich ist, 
entstanden. Die Spektrogramme sind iiber zahlreiche In- hinreichende Angaben tiber deren Prlparation; m. a. W., 
stitute und Forschungsstellen verstreut und ihre Zahl ist die R e p r o d u z i e r b a r k e i t  der Spektren mii6te gewahr- 
schwer zu schatzen; sie dtirfte jedoch 10000 bereits erheb- leistet sein. DaB dies nicht der Fall ist, sehen wir als 
lich iiberschritten haben. Hieraus erwachst die dringende einen nicht iibersehbaren Mangel an. Die Anlage der 
Notwendigkeit, eine Institution ins Leben zu rufen, die das Kataloge ist derart, daB das Auffinden eines Spektrums 
vorliegende und weiter anfallende Material sammelt, ord- bei vorgegebenem Substanznamen ohne groBe Miihe mog- 
net und jedem Interessenten zuganglich macht. lich ist. Der hierzu inverse ProzeB ist jedoch unmoglich; 

Die herkommlichen Informationsquellen iiber die Ultra- das Auffinden der zu einem bestimmten Spektrum 
rotabsorptionsdaten sind : Zeitschriften, Handbiicher, gehorenden Substanz bzw. Substanzen sto6t auf unii ber- 
Monographien *) und die laufende Dokumentation a). windliche Schwierigkeiten. 
Hinzu kommen eine Anzahl von Spektrenkatalogen, wie Dieser Mangel, der auch den oben genannten Quellen 
z. B. der API-Yatalog4) und der von Sumuel P. Sadtlers) anhaftet, erschwert entscheidend' das Arbeiten im Bereich 
aufgestellte "; sie bestehen aus Kopien registrierter der Ultrarotspektroskopie. Es ist hier nicht die Stelle, 
Spektren. Neben einem Vermerk iiber Herkunft und weitere Vor- und Nachteile dieser Informationsquellen 
Aggregatzustand der Substanz, Herstellungsort des Spek- abzuwagen. Offenkundig ist, daO sie einige wesentliche 
trums und Lange der verwendeten Kiivette enthalten DokumentationswUnsche nicht erfrillen. 
diese Kopien aber haufig nur rohe Angaben iiber Das Ziel aller Dokumentationsbemtfhungen wird wohl 
den chemischen Reinheitsgrad. Meist wurden Spektren erst dann erreicht sein, wenn fur  den einzelnen Forscher 
der handelsublichen Materialien aufgenommen, da die grundsatzlich die Mtiglichkeit besteht, Uber das zu einer 
Herstellung von Reinstsubstanzen nicht nur zeitraubend, bestimmten Fragestellung gehllrende, bereits vorhandene 
sondern auch sehr kostspielig oder aus chemischen Grtin- Erkenntnisgut eine hinreichende Information zu erhalten. 
den grundsatzlich unmoglich ist. Ftir . analytische Zwecke Der hierzu erforderliche Zeitaufwand mu8 in tragbaren 
ist die Giite dieser Spektren vielfach ausreichend und von Grenzen bleiben. Es mag einer grundsitzlichen Betrach- 
gro6em Wert; sie sind in kurzer Zeit in vielen Zweigen der tung vorbehalten bleiben, Verfahrensweisen zu erartern, 
Chemie, vor allem in der chemischen Industrie der USA, die dazu geeignet sind, einem solchen Ziele niher  zu 
zu einem unentbehrlichen analytischen Hilfsmittel gewor- kommen. 
den. In diesem Sinne besteht der haufig zitierte Satz zu Neuerdings ist man bestrebt, vor allem in USA, nun- 
Recht: ,,Irgendein Spektrum ist besser als kein Spektrum". mehr auch auf dern Gebiet der Ultrarotspektroskopie die 
Hat  man jedoch das Bestreben, die Spektren zu deuten, Dokumentation durch Verwendung von L o c h k a r t e n 
d. h. die beobachteten Banden bestimmten Molekel- gtfnstlger zu gestalten; Gber diese Bemilhungen wird im 
schwingungen bzw. Rotationszustanden zuzuordnen mit folgenden berichtet. In diesen Karten wird das yenntnis- 
dern Ziel, u. a. iiber Bindungsverhaltnisse und Molekel- gut  gespeichert. Man ist bemtiht, die Speicherung so 
struktur Kenntnisse zu gewinnen, so sind Spektren rein- 

I )  Vorgetragen von E .  D .  Schmid anlBOllch der von Prof. Dr. R.  
Mecke veranstalteten Aussprache tiber Technlk der Ultrarot- 
spektroskop1e"vom li: bis 18. 1 1 .  1952 im lnstltut filr physlka- 
llsche Chemie der UnlversltBt Freiburg i .  Br. 

z, Handbticher: ,,Geiger-Scheel", ,, Wien-Harms", ,, Eucken-Wolf' 
.,Landolt-Bornstein", I. Band, 2. Teil Molekeln I (Maicr: 
MeckclKerkhof Pajenkamp, Scidel) ,,Infrared Determination 
of Organic Structures", (Randall ,  Fowler, Fuson, Dangl), 1949, 
D. van Nostrand Company, lnc New York. 
Monographien : ,,Molecular SpectFa and Molecular Structure II", 
G. Herzberg, D. van Nostrand Company, Inc., New York. - 
,,Vibration Spectra and Structure of Polyatomlc Molecules" 
T .  Y .  W u  (Natlonal Univers. Peking, Kun-ming China, 1939): 

vorzunehmen, da6 die Sortierung nach einem gewahlten 
Ordnungsprlnzip maschinell bzw. manuell sicher und 
rasch moglich ist. 

Lochkarten als Hilfsmittel zur Dokumentation 
von Ultrarotabsorptionsdaten8). 

Die Lochkarte, deren Verwendbarkeit zur Dokumen- 
tation der Ultrarotabsorptionsdaten nunmehr besprochen 
werden soll, ist heute in zwei Kartensystemen im Ge- 
brauch: die I B M - K a r t e  mit maschineller und die 

Chemical R a n d  I o c h k a r t e mit manueller Sortierung. Entscheidend 
') Die Perkin-Elmer Cor oration Norwalk Connecticut USA hat 

U. a.  m. 

unter Leltung von V. %. W i l l i h s  mit dem Aufbau elhes R&st- 
spektrenkataloges begonnen. 

*) API: American Petroleum Institute Research Project 44, Na- 8 )  Auf zahlrelchen anderen Gebleten hat sich dle Lochkarte als 
tional Bureau of Standards, Washington, D. c. In diesem Ya- Hllfsmittel der Dokumentation gut bewihrt. So werden Z. B. 
talog sind bls heute etwa 1300 Spektren erfa5t. die Versuche, komplizlerte organlsche Substanzen mlt  Hllfe der 

6 )  Samuel P. Sadflcr 6r Son, Inc., 2100 Arch Street, Phlladelphia Massenspektren ihrer Verbrennungsprodukte zu identlfizieren, 
3, Pa. neucrdings durch die Verwendung von Lochkarten erleichtert . 

6 )  Der Yatalog des Institutes fur physikalische Chemie der Uni- slehe: P .  D. Zemany, Analyt.Chemlstry 24 ,  1 1  [1952]. Vgl .auci  
versltkt Freiburg i .  Br. umfa5t bls jetzt 800 Spektren, die mlt W. Gryhr ,  ,,l?andlochkarten fllr die Dokumentation organ. 
dem Perkln-Elmer Mod. 21 registriert worden sind. Verbb. , diese Ztschr. 66, 230 [1953]. 



Bild 1. Vorderseite der ,,compound card" 

bei beiden Kartensystemen ist, daR jedem einzelnen der 
vorgesehenen ( I  BM-Karte) oder bereits vorgegebenen 
(Randlochkarte) Locher definierte Erkenntnisinhalte bzw. 
Sachverhalte zugeordnet werden konnen, wie sie z. B. in 
Veroffentlichungen vorliegen, 

Schon vor mehreren Jahren wurde in den USA der Ge- 
danke aufgegriffen, die Lochkarte als Hilfsmittel zur Do- 
kumentation der Ultrarotdaten heranz~ziehen~).  Als dort 
1948 ein ,,Punch Card Committee" 
gegriindet wurde, existierten im Be- 
reich der Spektroskopie bereits 18 
verschiedene Kartensysteme. Das 
Kornitee machte es sich zur Aufgabe, 
diese Systeme, dis naturgemaa nicht 
zu iibersehende Mange1 aufwiesen, 
in dern Bestreben zu studieren, eine 
Karte zu entwickeln, die den gestell- 
ten Forderungen so weit als mog- 
lich Rechnung tragt. Die Unter- 
suchungen des Kornitees sind heUtelo) 
abgeschlossen; das Ergebnis ist ein 
Zwei-Kartensystemll). Es besteht 
aus einer gelben ,,compound card" 
(Bild 1 und 2) und einer weiSen 
,,bibliography card" (Bild 3 ) ;  beide 
Karten sind Randlochkarten. Die 
,,compound card'* enthalt auDer den 

Das wahrscheinlich z. Z t .  beste Buch 
iiber die Anwendung von Lochkarten 
ist jenes von Robert S .  Casey and James 
W .  Perry Punched Cards"; Reinhold 
Publishing 'Corporation, New York. 
Im Juli 1951 wurde das Komitee vom 
National Research Council ubernommen. 
DlegegenwPrtige Leitung hat Dr. Wallace 
R. Erode, National Bureau of Standards 
Sekretar ist E.  Carroll Creifx, Nationai 
Bureau of Standards. 
Die hier iiber dieses System gemachten 
Angaben stammen von E .  Carroll Creifz 
der uns freundlicherweise laufend iibe; 
den Stand der Arbeiten des Punch Card 
Committees unterrichtet hat. 

Wellenlingenwerten der Absorptions- 
banden u. a. die funktionellen Grup- 
pen, Schmelz- bzw. Siedepunkt, ein 
aufgedrucktes Diagramm des Spek- 
trums und Literaturzitate, die mit 
einem Zahlenschltissel versehen sind. 
Dieser Zahlenschliissel ist auf der 
,,bibliography card" gelocht, so daD 
ein Auffinden der betreffenden Karte 
leicht mBglich ist. Die Karten haben 
eine GroSe von B1/gl' ma1 71/81'. 

A) Beschreibung der  compound card 

Wie aus Bild 1 zu ersehen ist, ist 
der Rand der Karte in vier Bereiche 
eingeteilt, in denen aufgenommen 
werden: (1) Lage der Hauptabsorp- 
tionsbanden (outside row - wave length 
- wave number), ( 2 )  Schmelz- oder 
Siedepunkt (outside row - melting or 
boiling point),  (3) funktionelle Grup- 
pen (both rows - functional group),  
(4) Zahl der Kohlenstoffatome (outside 
row - No.  of C atoms). 

Die Bereiche (1) und (2) erlauben 
eine Verwendung im Fall von unbe- 
kannten Verbindungen und die Be- 
reiche (3) und (4) im Fall von be- 
kannten Verbindungen. 

(1) Die W e l l e n l a n g e n w e r t e  werden von 2,7 p (3700 
cml-) bis 40 p (250 cm-1) in nichtlinearen Intervallen auf- 
genomrnen. Bemerkenswert an dieser Einteilung ist, daD 
in dern Bereich von 1750 cm-' bis 650 cm -l, dem sog. 
,,finger-print"-Bereich, der bei der Sortierung am haufig- 
sten verwandt wird, ein enges Interval1 von 50 cm-1 von 
Loch zu Loch gewahlt wurde. Benutzt wird nur die auSere 
Lochreihe; durch zusltzliche Verwendung der inneren 

Bild 2. Riickseitc der ,,compound card" 
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Bild 3. ,,bibliography card" 

Lochreihe kijnnen die Intervalle verkleinert werden, wo- 
durch die Auflosung vergrijBert wird. 

(2) Die Angaben uber S c h m e l z -  o d e r  S i e d e p u n k t  
werden mit dern Schliissel 1, 2, 4, 7, SF angegeben. Wenn 
der mitzuteilende Wert kleiner als Null ist, wird das Loch 
,,negativ" gekerbt. Die Unterbereiche zur Aufnahme der 
Einer und Zehner enthalten die Null nicht. Fur diesen 
Fall wird die Null durch Kerbung von 4 u n d  7 ange- 
zeigt. In jedem der drei Unterbereiche werden stets zwei 
Locher gekerbt; ist die zu kerbende Zahl selbst ein Ele- 
ment des Schliissels, wie z. B. 4, so wird zusatzlich das mit 
S F  bezeichnete Loch gekerbt. Durch die Verwendung die- 
ses Bereiches werden die Bemuhungen, das Spektrum 
einer unbekannten Verbindung zu identifizieren, erleich- 
tert. 

(3) Samtliche Locher dieses Bereiches, mit den laufenden 
Nummern 1 bis 31 einschlieBlich, werden zur Aufnahme 
eines Code der f u n k t i o n e l l e n  G r u p p e n  verwendet. 

der Karte mit nachfolgender ein- oder 
mehrmaliger Sortierung im Bereich 
der funktionellen Gruppen kann das 
Spektrum einer bekannten Verbin- 
dung sehr schnell gefunden werden. 

AuDer den durch Kerbung be- 
stimmter .LScher bzw. Lochfolgen in 
die Karte aufgenommenen Erkennt- 
nisinhalten sind auf die Yarte noch 
einige a l l g e m e i n e  I n f o r m a t i o -  
n e n  gedruckt; im oberen Drittel 
der Karte u. a. Name der Substanz, 
Summenformel, Strukturformel. Die 
Tabelle auf der Karte dient zur Auf- 
nahme von Literaturdaten. In der 
ersten Spalte ist die ,,reference 
number" angefuhrt; dies ist die Num- 
mer einer bestimmten bibliography 
card. Wie schon erwahnt, finden 
nur  zur Aufnahme der funktionellen 
Gruppen sowohl die innere als auch 
die guDere Lochreihe Verwendung. 
Die inneren Lochreihen der anderen 
Bereiche stehen den einzelnen Labo- 
ratorien zur Aufnahme individueller 
Informationen zur Verfiigung. Diese 
Locher sind auf der Riickseite der 
Yarte, siehe Bild 2, numeriert. 

B) Berchreibung der ,,bibliography card" 
Die Lochreihen dieser Yarte, deren wesentlicher Inhalt 

ein Abstrakt einer publizierten Arbeit ist, sind wie bei der 
compound card in vier Bereiche eingeteilt: (1) Angabe der 
,,reference number" unter Benutzung des 1, 2, 4, 7, SF- 
Code. (2) In diesem Bereich wird die innere und die 
auDere Lochreihe zur subjektiven Klassifizierung benutzt. 
Der Bereich (4) nimmt eine subjektive Klassifizierung hin- 
sichtlich der Instrumentation auf. 

(1) Die ersten fllnf Zahlen der ,,reference number'' dienen 
zur eindeutigen Verschlusselung der A u t o r e n n a m e n .  
Die beiden nachsten Zahlen sind die beiden letzten Zahlen 
des E r s c h e i n u n g s j a h r e s  der Publikation. Die achte 
und letzte Zahl der ,,reference number" gibt die Zahl der 
von dern betreffenden Autor im Erscheinungsjahr publi- 
zierten Arbeiten an. 

Die drei anderen Bereiche der Karte bediirfen keiner 
weiteren Erlauterung. Wenn in dern Bereich ,,year of 
publication" 18 gekerbt ist, so bedeutet dies 1800, ist dies 

Dies ist der einzige Bereich der compound card, in welchem nicht der Fall, so 1900. 
sowohl die auf3ere als auch 
die innere Lochreihe beniitzt 
wird; dadurch ist es moglich, 
samtliche bekannten funk- 
tionellenGruppen in die Yarte 
aufzunehmen. 

(4) Die Z a h l  d e r  K o h l e n -  
s t o f f a t o m e  wird wieder wie 
in (1) angegeben, unter Ver- 
wendung des Schliissels 1, 2, 
4, 7, SF. Die Null im Unter- 
bereich der Einer wird wieder 
durch4 und 7 gekennzeichnet. 
1st die Zahl ,,39" gekerbt, so 
bedeutet dies, daD die Sub- 
stanz 39 oder mehr Kohlen- 
stoffatome enthalt. Durcheine 
Verwendung dieses Bereiches Bild 4. 1BM-Karte 
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Einerster Teil der Karten desZwei-Kartensystems, die auf 
Subskriptionsbasis verkauft werden, ist bereits IieferbaP). 

IBM-Karten 
In den USA wird gegenwartig bei einigen Forschungs- 

stellen jenes System bevorzugt, das auf der Verwendung 
der IBM-Karte basiert. 

Bild 4 zeigt eine solche IBM-Karte. Bei ihr wird das 
Erkenntnisgut durch Lochung der Karte an bestimmten 
Stellen gespeichert. Jedes Loch wird durch Angabe von 
Zeilen- und Spaltenzahl eindeutig lokalisiert. Die Spalten 
sind von 1 bis 80, die Zeilen von 0 bis 9 numeriert. Ober- 
halb der 0-Zeile befinden sich noch zwei weitere auf der 
Karte nicht rnit Zahlen bedruckte Zeilen, die bei dem ver- 
wendeten Code mit X und Y bezeichnet werden. Der Code 
wurde von Lester E. KuenfzePs) entwickelt. Auf diesen Kar- 
ten betragt die Auflosung 0,l p irn Interval1 von l p bis 
25,9 p und 1 p im Intervall von 25,9 p bis 49 p. Sortiert 
wird maschinell; in einer Minute konnen 250 bis 650 Kar- 
ten sortiert werden. 

Ausblick 
Eine endgiiltige Aussage dariiber, ob die IBM-Karte 

oder die beschriebene Randlochkarte die Dokumentations- 
wiinsche im Bereich der Ultrarotspektroskopie besser er- 

Der Preis betragt schltzungsweise pro Karte fur die ,,cornpound 
card" 10 cents (+ 2 cents) und fur die bibliography card" 
5 cents. Man kann damit rechnen, daD dai'Komitee im ersten 

ahr seiner TBtlgkeit yarten irn Werte von S 200 bis S 250 lie- J ern kann. Besteilungen und Anfragen sind zu richten an: 
Committee on Infrared Absorption Spectra E. Carroll Creitz, 
Secretary, National Bureau of Standards, Wgshington 25, D. C. 

18) L. E. Kuentzel, Wyandotte Chemicals Corporation, Wyandotte, 
Michigan, USA.  

.~ 

Zusc  h r i f t e n  

fiillt, ware bei dem gegenwartigen Stand der Entwicklung 
verfriiht. Beide Kartentypen haben ihrer Anlage entspre- 
chend Vor- und Nachteile. Die IBM-Karte, rnit ihrer gro- 
fleren Speicherkapazitat, ist z. B. zur Berechnung von 
Korrelationskoeffizienten besonders zu bevorzugen, da mit 
ihr unter Benutzung der entsprechenden 1 BM-Maschinen 
s h t l i c h e  vier Grundrechenoperationen durchgefiihrt wer- 
den konnen. Der Hauptwert der Randlochkarte liegt in 
einer schnellen Gruppiermoglichkeit der Werte, wobei sehr 
vie1 Raum fur Eintragungen zur Verfiigung steht. Diese 
Eintragungen ermoglichen es, ,,latentes" Erkenntnisgut in 
die Karte aufzunehmen. So gibt beispielsweise die IBM- 
Karte keine Auskunft iiber die Feinstruktur der Banden, 
wahrend die Randlochkarte mit dem aufgedruckten 
Diagramm des Spektrums (Riickseite der ,,compound 
card") hieriiber eine Information erlaubt. Handelt es sich 
um reine ja-nein Klassifizierungen, so steht die Arbeits- 
geschwindigkeit der Randlochkarte der der I BM-Karte 
praktisch nicht nach und auch maschinelles reines Aus- 
zahlen manuell sortierter Stapel ist rnit gleicher Geschwin- 
digkeit moglich. 

Wir mochten es unterlassen, weitere Vor- und Nachteile 
beider Yartentypen anzufiihren, denn jede Untersuchung 
dieser Art fiihrt zu dern gleichen Resultat: die Leistungs- 
fahigkeit der Lochkarte und damit ihr Wert als Hilfsmittel 
der Dokumentation wird entscheidend dadurch bestimmt, 
in welchem MaBe es gelingt, schwierigere experimentelk 
und geistige Sachverhalte in einsinniger Weise zu erfassen. 

Eingeg. am 5. Januar 1953 [ A  4891 

Proteinsynthese In Hefezellen 
Yon Prof. Dr. FRITZ T U R B A  und H E R B E R T  E S S E R  

Pharmakobgisches Institut der Uniuersitat Mainz 

D a  sich echte Protein-Synthese zuverlassiger als in  Gewebe- 
schnitten oder Homogenaten') in  lebenden Zellen beobachten 
l in t ,  suchten wir dafiir nach einem geeigneten Versuchsobjekt. 
Besser als iiberlebende griine RIPttere), Griinalgens) oder Bak- 

~ 

I )  Zusammenfassung bei H .  Borsook, Physiol. Rev. 30,  212 119501. 
*) Versucht wurde die Methode der Vakuuminfiltration der Aus- 

gangslosung in die Matter. 
-') M. Calvin u. A. A. Benson, Science [New York] 109, 140 [1949]. 

saum 

Start 

terien') bewBhrten sich in unseren Versuchen Zellen der IIefe 
Torulopsis ulilis. Nach geeigneter Umzi ich tune)  wlchst  diese 
mit Acetat ah alteiniger Kohlenstoff-Quelle und zeigt eine sehr 
schnelle Synthese von EiweiO. 

4) Essigslurestoffwechsel in Escheriehia cof i .  : C .  Cotinelli, 0. Ehren- 
svdrd, L. Reio, E .  Saluste 11. R .  Sfjernholm, Acta Chem. Scand. 6,  
353 (19511. 

s, J .  Baddiley G .  Ehrensudrd, R .  Johansson L .  Reio, E .  Saluste u. 
R.  Stjernhoim, J. biol. Chemistry 183, 7 7 i  [1950]. 

Bild 1 
Radioautogramme nach Papielelektropherogrammen von Amino- 
sBuren und Pe tiden die zu verschiedenen Zeiten nach Verabrei- 
chung von CH!'COOk an wachsende Torula-Hefezellen entstanden 

sind. (Die Auftragesteiien wurden nachtraghch eingezeichnet!) 

lOsec I m i n  3min 6min lOmin 30min I h  2 h  4h 8 h  
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