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Kartei zur Dokumentation in der Molekilspektroskopie

Arbeitsgruppe fiir Dokumentation der Molekillspektroskopie in Verbindung mit dem wissenschaftlichen Beirat der
Gesellschaft zur Firderung der Spektrochemie und angewandten Spektroskopie, e. V., Dortmund, und dem Infrared
Absorption Data Joint Committee, England.

Bearbeitet von Dr. G. BERGMANN und Dr. G. KRESZE

Es wird eine allgemein verwendbare Methode zur Verschliisselung organischer Substanzen auf Grund

ihrer Konstitution dargelegt. lhre spezielle Anwendung zur Dokumentation der Literatur auf dem

Gebiet der Molekillspektroskopie mit Hilfe von Randlochkarten wird erldutert. Die Randlochkarten

zur Molekillspektroskopie werden gemeinschaftlich von einer deutschen und einer englischen Arbeits-
gruppe erarbeitet.

Dieses Dokumentationssystem ist das Ergebnis einer
mehrjahrigen engen Zusammenarbeit zahlreicher Fach-
kollegen. Dem engeren Arbeitskreis, der im Auftrage einer
groBen Zahl deutscher Molekiilspektroskopiker die Ini-
tiative zu diesem Vorhaben ergriff, gehtrten u. a. an:

Dr. G. Bergmann, Dortmund; Dr. W. Briigel, Ludwigs-
hafen; Dr. B. Gnauck, Berlin; Dr. H. Kienitz, Ludwigs-
hafen; Prof. Dr. H. Kaiser, Dortmund; Priv.-Doz. Dr.
G. Kresze, Berlin;. Prof. Dr. H. Luther, Braunschweig;
Prof. Dr. R. Mecke, Freiburg; Dr. W. Neudert, Berlin;
Dr. W. Nothdurft, Héchst; Prof. Dr. M. Pestemer, Lever-
kusen; Priv.-Doz. Dr. U. Schiedt, Tiibingen; Dr. W.
Steidle, Biberach; Dr. W. Seidel, Leverkusen.

Die Organisation und die Ausarbeitung im Einzelnen be-
sorgte im wesentlichen das ,Institut fiir Spektrochemie
und angewandte Spektroskopie*, Leiter Prof. Dr. H. Kaiser,
Dortmund, und dessen , Arbeitsgruppe fiir Dokumentation
der Molekitlspektroskopie“, Berlin.

Von der Seite der englischen Fachkollegen waren an der
Ausweitung des Systems insbesondere die Mitglieder des
Infrared Absorption Data Joint Committee beteiligt:

Dr. H. W. Thompson, Oxford, Chairman; Prof. E. D. Hug-
hes, London; Dr. 8. Cahn, London; Dr. N. Sheppard, Cam-
bridge; Dr. A. C. Mencies, London; Dr. H. Powell, Sunbury;
Dr. A. E. Martin, Newcastle; Dr. W.C. Price, London; Dr.
-E.F.G. Herington, Teddington; Dr. L. J. Bellamy, Waltham
Abbey; Dr. J. Page, London; Dr. R. Wood, Aldermaston.

Einleitung

Niemand, der selbstdndig wissenschaftlich arbeitet, ist
noch in der Lage, die gesamte anfallende Literatur auch
nur auf einem Spezialgebiet selbst zu sichten, auszuwéhlen
und zu ordnen. Nun kann man zwar keinem Fachmann
das eingehende Studium wirklich wichtiger Originalarbei-
ten abnehmen, doch wire bereits viel gewonnen, konnte
man ein Mittel schaffen, alle wichtigen Arbeiten schnell
und sicher aufzufinden. Bei der Verfolgung und Regi-
strierung der Literatur, der Anlage einer Kartei und der
Einordnung der einzelnen Ergebnisse sind zudem zahl-
reiche Arbeitsginge notwendig, die vielfach mit den mo-
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dernen technischen Hilfsmitteln der Biirotechnik gelei-
stet werden konnen. Es ist eine untragbare Verschwen-
dung von Arbeitskraft und -mitteln, wenn in vielen In-
stituten und Laboratorien hochwertige Fachkrafte sich
mit derselben halbmechanischen Aufbereitungsarbeit
abplagen. '

In Deutschland hat man in den letzten jahren an vielen
Stellen mit der wissenschaftlichen Dokumentation auf
Lochkarten begonnen, doch liegt bisher kein allgemein
anwendbares System vor, insbesondere kein System, in
dem Literaturreferate und Daten an einer zentralen Stelle
erfaBt und in mechanisch-auswertbarer Form einem gro-
Beren Benutzerkreis zuganglich gemacht werden. Einer
der Griinde schelnt zu sein, daB jeder Benutzer schon in-
nerhalb seines Spezialgebietes seine eigenen Auffassungen
dariiber hat, welche Gesichtspunkte besonders eingehend
behandelt werden sollten. Bei einem Dokumentationssy-
stem fiir moglichst viele Benutzer wird man daher zwar
anstreben miissen, die Zah! der Fragestellungen, auf die
eine solche Kartei Antwort geben kann, mdglichst gro8 zu
machen. Allzu eingehende Behandlung von Spezialfragen
jedoch kompliziert das System, erschwert die Auswertung
und erhéht die Kosten. Man muB also einen verniinftigen
KompromiB zwischen Wiinschen und Mdglichkeiten schiie-
Ben. Dieser wird umso eher tragbar, wenn das System die
Moglichkeiten offen 1aBt, individuelie Fragestellungen zu-
satzlich zu beriicksichtigen.

In Deutschland hat nun — veranlaBt durch den Wunsch
zahlreicher Fachkollegen — ein Arbeitskreis in Verbindung
mit dem wissenschaftlichen Beirat des Instituts fiir Spek-
trochemie und angewandte Spektroskopie die Frage der
mechanischen Dokumentation fiir ein abgeschlossenes Spe-
zialgebiet, die Molekiil-Spektroskopie, griindlich bearbeitet.
In England bildete sich unabhingig davon das Infrared
Absorption Data Joint Committee, das sich mit demselben
Problem befaBte.

Die zentrale Erfassung ist auf dem Gebiet der Molekiil-
spektroskopie besonders brennend, da hier neben der allge-
mein {iblichen Verarbeitung der Literatur eine Unzahl von
physikalischen Daten zu registrieren ist. Die Sichtung der
an verschiedenen Stellen im In- und Ausland bereits
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benutzten Entwiirfel) zeigte, daB das Kernproblem die
Verschliisselung der chemischen Substanzen ist,
da sich hieran die Brauchbarkeit der Kartei in der tég-
lichen Arbeit erweist.

Ausgehend von der Uberlegung, daB die Aufarbeitung
der in der Literatur anfallenden MeBdaten und Angaben
kein spezifisch nationales Problem ist und die Benutzung
des einmal aufgeschlossenen Materials an mdglichst vielen
Stellen im Sinne einer rationellen und 6konomischen Ver-
wendung der Kréfte nur niitzlich sein kann, gelang es, auf
der Basis des von der deutschen Arbeitsgruppe erarbei-
teten Schliisselplanes die Vorarbeiten der Gruppen in
Deutschland und England zusammenzufassen. Die hier
beschriebene ,,Dokumentation der Molekiilspektroskopie
wird danach ein gemeinschaftliches Unternehmen der deut-
schen und englischen Gruppen sein. Es ist zu hoffen, daB
iiber diese beiden Partner hinaus auch andere Gruppen in
anderen Lindern den Weg zu einer gemeinsamen Arbeit
finden werden.

L. Organisationsschema

Es ist vorgesehen, das laufend in der Literatur anfallende
Material einschlieBlich der Spektren sowie die Spektren
reiner Substanzen aus unverdffentlichten Quellen auf
Randlochkarten aufzubringen. Diese werden in den Re-
daktionen erarbeitet und nach einem Offsetdruckverfahren
vervielfaltigt2). Randlochkarten besitzen gegeniiber Hol-
lerithkarten den Vorzug, daB sie neben den mechanisch
auslesbaren Merkmalen den verschliisselten Sachverhalt
im Klartext enthalten. Dariiber hinaus sind sie ohne ma-
schinellen Aufwand einfach zu sortieren und konnen daher
unmittelbar am Arbeitsplatz ausgewertet werden.

Die Kartei wird zwei Sorten Karten umfassen:

Literaturkarten mit Referaten

soweit irgend mdglich, in einheitlicher Form dargestellt
(Ordinate: Durchlissigkeit; Abszisse: Wellenzahlen mit
MaBstabsstauchung 1:4oberhalb 2000 cm™). Die Umzeich-
nung erfolgt auf optisch-mechanischem Wege, das Verfah-
ren wird in Kiirze gesondert beschrieben werden.

Vorerst wird das Gebiet der Raman- und IR-Spek-
troskopie bearbeitet werden, die Ausdehnung auf an-
dere Gebiete ist vorgesehen.

Die Arbeitsgruppe in Berlin verfolgt zundchst die ge-
samte, auch im chemischen Zentralblatt erfaBte Literatur,
Es ist Sorge getragen, daB die Uberwachung vollstandig
ist. Die Arbeitsgruppe in London wird sich vornehmlich
mit der Aufarbeitung unverdffentlichter Reinspektren be-
fassen. Beide Reihen an Randlochkarten bilden jedoch ein
einheitliches System, das gemeinsam hergestellt und ver-
trieben wird. Jahrlich werden etwa 2000 verschiedene Kar-
ten hergestelit werden. Fiir den Fall, daB die Tendenz der
Fachzeitschriften, nur noch wenige Spektren zu verdffent-
lichen, stirker werden sollte, wird man evtl. die Dia-
gramme nach den Originalen abdrucken.

II. Dokumentation der Molekiilspektroskopie

Das Dokumentationsverfahren soll bei der Auswertung
Antwort auf folgende Fragen geben:
a) 1.) Wie sieht das Spektrum einer bestimmten Sub-
stanz aus?

2.) Welche Substanz gehdrt zu einem vorgegebenen
Spektrum? .
WelcheSubstanzen besitzen cine bestimmte Bande?

B) 1.) Welche spektralen Eigenschaften besitzt eine be-
stimmte Atomgruppierung?

2.) Welcher Struktureigenschaft entspricht ein defi-
nierter Bereich des Spektrums?

von Verdffentlichungen sowie

G900 cc00cc0o00coeboccccoccoccdoeoe

Spektrenkarten (Substanzkar- | % ° ° 0000000 "o
ten) mit Angaben iiber spektrale Ei- .’é" .8, ;o8 ol G mﬁx %_&Em s [0c0
genschaften einzelner Verbindungen. o rerarorkarene] a la00,[ & oo
Die Literaturkarten werden in (X1 E j 9999/1 | N | F |eve
deutscher und englischer Ausgabe |ox® L el -NO, | tome[ N @@
hergestellt. Bei den Substanzkarten 5@ ) -0 [gReN| -s- |e-e@
erlaubt es das gewdhlte Vervielfal- [O28| ¢ oo\ 00000 partially emolic struc- x| o500 Scwssa) -150)- |@ 00
tigungsverfahren, den einsprachig |®%s®| ture (cf. spectrum and discussion p. 686) w2 |Nepey| N | K (@<@®

gung ) P g | ™ = —
(englisch) abgefaBten Text, der fast |%® ©o-Dime tnyipsporidons(2) 3 N Ko e-e

obe n- ‘Hic.q | -OF, - M ™

ausschlieBlich aus Formeln und |®e® Rerhyipiperide o 80-85 M | .5 Hia |@4@
.‘;’ -1 Ric.c |-M, Bel.| -Ricer (@—@
Zahlen besteht, auf deutsch- oder oip Tomrond s 7 vo [von] T m lece
englischsprachige Grundkarten |7l liquid 600 - 3600 cm” > Tio | 1o |@€F

; . us | K , Oruck, Temp: Prisma/Erregerk n24 1.4802 [y _
mit dem Aufdruck des Schliissels lgcg| 'y NaCl o ! RIS o |@ce
aufzubringen. Die Substanzkarten .E, Schichidicke Apparonsr 5" =TT o ocor | @ ae
werden ein Diagramm der Spek- lece &L'. :;:,‘;3 or [0 sx (@c®
tren enthalten. O~®| o1. anslysis — I T T )
In Anbetracht der Verschieden- |q2p ";""‘é" Biwsrds and Tera Singh o Seer s Qosoerizn | @ . @
artigkeit der Darstellung von Spek- [®:®[zenans et ‘m- - | @~ @
tren und der Notwendigkeit, einheit- |®aPLEaneds. Lo, Ghets 3% (19580 6831 se seiercsns teneee, e o ern {820
liches und vergleichbares Material [ §®39g0g®g 0z 0303 050585 8;8;030;05050:0:0:0:05050:0:050:0:0:0/1°9
zu besitzen, werden alle Spektren, 0 00" 0 0 00000000 0008000000 000"0" 000

1) Ober einige Systeme, insbesondere das in den USA vom National
Bureau of Standards herausgegebene, erstmallg sich mit diesem
Problem befassende Creifz-System, ist von Schmid und Mecke
(diese Ztschr. 65, 253 [1953]) berichtet worden. Weitere Vor-
schiige sind z. B, vorgelegt von R. Wood, United Kingdom Atomic
Energy Authority, Atomic Weapons Establishments, Report
H 26/52. L. E. Kuentzel, Analytical Chemistry 23, 1413 [1951]
(dieses System wird von der ASTM in den USA mit gewissen Ab-
wandlungen als Hollerithkartei fiir z. Zt. etwa 10000 Karten be-
nutzt und vertrieben, siehe ,,Codes and Instructions for Wyan-
dolte-ASTM-Punched Cards‘‘, Philadelphia 1954). W. Steidle, Z.
Naturforschg. 70b, 284 [1955], (speziell auf UV-Spektroskopie zu-
geschnitten).

Herstellung und Vertrieb der beiden verschiedensprachigen Aus-
gaben werden durch den Verlag Chemie, Weinheim/Bergstr., und
Butterworths Scientific Publications, London, gemeinsam vorge-
nommen.

~
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Bild ta*). Spektrenkarte, Vorderseite
(rot, zweifarbiger Aufdruck)

v) 1.) Welche Verdffentlichungen liegen {iber appara-
tive Einzelheiten oder eine bestimmte Ver-
suchstechnik vor?

2.) Welche theoretischen Untersuchungen zu
einem Einzelproblem sind bekannt?
*) Die Bilder la und b weichen in Einzelheiten ein wenig von der

endgiiltigen Kartenaustithrung ab (meso = mittel, Wellenzahlen
1100—3700 cm=1)
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lochkartenallgemeinanwendbar
Die Klassifikation bedient sich
der natiirlichen Strukturele-
mente der Molekeln selbst, stellt
also keine nur formelle Systemati-
Daraus ergibt sich der
Hauptvorteil des Schliissels: Er er-
laubt nicht nur — wie die meisten
alteren Systeme — das Aufsuchen
einer bestimmten Substanz, son-
dern dariiber hinaus die Zusam-
menfassung ganzer Substanz-
gruppen, die in einem oder mehre-
ren, jedoch beliebig wahlbaren Merk-

Es lassen

sich auf diese Weise im gesamten
Gebiet der organischen Chemie Sub-
stanzgruppen heraussuchen, denen
spezielle strukturelle Eigentfimlich-
keiten zukommen. Hierdurch wird
ein Vergleich von Eigenschaften bei

Bild 1b*). Spektrenkarte, Riickseite
3.) Welche spektroskopischen Ar-
beiten sind in einem bestimm- Trerciue N [ Varfasser w | v [@-®
ten Jahr oder von einem be- 0000 | 1. Gaunt = (% eve
stimmten Autor erschienen ? 2 Ein einfaches Infrarot-Gitterspektrometer fir e o Iq
Hierzu wird fiir jede Substanz, " ZeinchrW g nw | e [0-@
deren Spektrum in der Literatur be- ol yet Instrments 31 (1954.) 313 [ —
schrieben ist, eine ,,Spektrenkarte“ 7| Zantrolbian Beschreibung eines mit geringen Kosten zu erstellen- | M (00
. .l s den Gitterspektrographen (2400 Linien/inch; maximale MS | (MS) [O0-@
(_Blld 1a und b), flir ]Cde Zu refe- 3 Intensit&t bei 2,95 u). Als Empriinger dienten entwe~ PR1 | ook @-®
rierende Arbeit eine ,,Literaturkarte* Owm.Aberecs | dor eine ungekithlte PoS-Zelle mit einem 400 Hz-Ver- 2
. R e stirker oder ein Thermoelement mit 10 Hz-Verstiirker. R L
®
(Blld 2a und b) ausgefertlgt. Durch Zur Bliminierung der {verlappenden Ordnungen des 2 38053 WEE
; : : - Spektr. wurden Filter aus geflirbten Alkalihalogenid- il
verschiedene Kartonfarben Wll:d be 0z @| M. |Awmen kristallen (P-Zentren-Pilter) verwendet. Die Charak- é 3816  uerna |0 <€
reits eine duBerliche Unterscheidung ['gogl = te:mﬂ;-n «le:her P:I:er gau- 11“:1 u :B:) '1:",‘2“' & 16.50.] > 305 |@ 0@
; . . D). geben, Das Instrument ist in seiner Leistung be n
mdbglich: Literaturkarte: chamois; |'ga¢g e i einen NaCl-Prismenspektrographen vergleichbar, im Foar @@
3 u-Bereich bedeutend bssser. Als Anwendungsbeispiel
. . - X 3 u- sser. "
sPektrenkarte lR_‘ I'Ot, Spektren o« AR 1st die Analyee von n.‘,o angegeben (Diagrame in den | O 'K”"' i
karte Raman: weiB. E___“' O, r Bereichen von ca. 2,6 - 2,9 u. 6,0 - 7,0 pj BHC1- é ot i
Wir glauben nun, ein Dokumen- | @»@|oiy| 62" [ §| Spektr. bei 3,4 u, Hg-Spektr. bei 1 - 2 K § Lorung| retins |@ @
ohAome - N
tationssystem vorlegen zu konnen, | @@ [ fim |0-@
v Sotriohs-
dessen Schliissel zur Kennzeichnung | 2@] ___jsw] e e —— L!.‘:","" 10°8
organischer Verbindungen auf Rand- | K ICKR RGO LI R g
00 0000000060060 0000006060060 0000
Bild 2a. Literaturkarte, Vorderseite
0000 0 QM [ 1k 4 y
3 : ; % x| ] % % (chamois, zwelfarbiger Aufdruck)

000000000000 0COGCOEOS 9[*

beliebig ausgew#hlten Stoffkiassen
moglich. Eine solche Auswertung ist
bei den bisher bekannten Systemen
iitberhaupt nicht oder nur in sehr
beschranktem Umfang
auch die Dezimalklassifikation und
Chiffre-Systeme versagen hier, Da-
mit 148t sich der ,,Schliissel“ aber
in derselben Weise bei der Ordnung
von Literatur und Daten aber pri-
parative, analytische, technologi-

mdglich,

GRU NDL}AGEN T APPARATUREN - MESSTECHNI sche Fragen u. s. w. anwenden.

. % T TI1E% ¥s {1 R4 < e i H
RN TR A TR RIRIRDHEA Man erreicht mit dem vorgeschla-
| ; g E E i é ﬁ J § 3% ﬁ ii i ] ,I L & ?ﬂfg ii ;i i: I} genen Prinzip ein sehr feinmaschiges
- : — . ii ;z g ' f?i Tk {; Netz und kann auch bei komplizier-
HE! ;!if iti {; il 53 HE! } i .,i MG ten Substanzen und gréBeren Kar-
i” : } ;i Il s§ Flapig ga‘ P i.:: . . .i. teien eine weitgehende methani-
REHEE I ."ﬂ’. ‘ sche Vorsortierung erzielen. Dabei
{ssise|35{36]37 |8 |m{midlalaleuiale)a]s » N $3 13458 57 [s8 139 ] g erzielen. abel
slele/e/sieidielsvioo0cnosipjosieoc® .A. L 1468t sich der Sortieraufwand im
Bild 2b Gegensatz zu einem Dezimalsystem je nach Sachlage

Literaturkarte, Riickseite
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in weiten QGrenzen variieren,

Andererselts bedingt die
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begrenzte Zahl an Kennzeichnungsméglichkeiten auch
die Grenzen der Anwendbarkeit: Die Kartei ist fiir
die Erfassung eines der vielen Spezialgebiete, wie es die
Molekilspektroskopie darstelit, geschaffen und gut geeig-
net; eine umfassende Registrierung des gesamten
Tatsachenmaterials der organischen Chemie ist natiirlich
nicht mit einer einzigen Karte mdglich, sondern kann nur
nach Sachgebieten unterteiit vorgenommen werden. Die
Kartei will und kann daher keine Konkurrenz zu den all-
gemeinen Referateorganen darstellen.

Im folgenden wird insbes, das System zur Klassifizierung
organischer Verbindungen auf Randlochkarten ausfiihrlich
dargestellt, da es iiber den Kreis der Benutzer der spektro-
skopischen Kartei hinaus verwendbar ist3).

A. Spektrenkarte

Die Spektrenkarte trigt in der Kartenmitte die wichtig-
sten zu einer bestimmten organischen Verbindung gehd-
renden Angaben, die in der zu referierenden Arbeit ent-
halten sind. Die Strukturmerkmale und das Spektrum sind
durch Kerbung am Rand gekennzeichnet; nach diesen
Merkmalen kann also mechanisch aussortiert werden4. %),

1.) Karteninneres
In vorgedruckten Rubriken sind angegeben:

a) Name der Substanz, Summen- und Strukturformel,
Beilstein-System-Nr.

b) Physikalische Konstanten.

¢) IR- oder Raman-Spektrum (als Diagramm und / oder
Tabelle).

d) Aufnahmebedingungen bei der Gewinnung dieses Spek-
trums.

e) Literaturzitat einschl. Kopplungsgruppe zur Literatur-
karte (s. u.).

2.) Kartenrand

Der Kartenrand enthilt auf jeder Seite zwei Lochreihen.
Durch einen aufgedruckten Schliissel wird jedem Loch ein
Merkmal zugeordnet. Tritt dieses Merkmal in einem Einzel-
fall auf, so wird das zugehdrige Schliisselfeld markiert und
das entsprechende Loch gekerbt,

Es wird gekennzeichnet:

a) am oberen und rechten Rand der Karte: die chemische
Konstitution;

b) am unteren und linken Rand: das Spektrum durch
die acht starksten Banden. Die Intervalle sind der Be-
deutung der einzelnen Spektralbereiche angepaBt, tiefe
Lochung kennzeichnet die untere Halfte des aufgedruck-
ten Wellenzahlintervalls, flache Lochung die obere
Hailfte (jeweils mit Einschlul der unteren Grenze).

Der Karteninhalt bedarf mit Ausnahme des Abschnitts
2a keiner weiteren Erlduterung; die Verschliisselung der
Konstitution wird im foigenden Abschnitt ausfiihrlich be-
handelt?).

3.) Substanzschliissel

Zur Beantwortung der Fragen a | und f 1 wurde, wie
angedeutet, ein ,,Baukasten“-System gew#hit, das mit Zer-

3) Der ,Konstitutionsschliissel* wurde gepriift z. B. bei der Kata-
logisierung thermodynamischer Daten (durch Dr. Kienitz, Lud-
wigshafen); das System erwies sich auch hier als gut geeignet.

4) Uber das Prinzip der Sortierung bei Randlochkarten vgl. O.

Gruber, dlese Ztschr, 65, 230 [1953].

Mechanische Sortiervorrichtungen und Zubehdr werden z. B.

von Fa. Edler u. Krische, Hannover, hergestellt und sind iiber

den Verlag Chemie, Weinheim, Bergstr., oder Butterworths Scien-
tific Publications, London, zu beziehen.

Eine ausfiihrliche Anleitung mit Substanzregister erscheint in

Kiirze in beiden Verlagen und wird der Kartei beigefiigt werden.

~
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legung einer Molekel in kleine, einwaridfrei definierte und
chemisch sowie spektroskopisch sinnvelle Bauelemente ar-
beitet.

Das System unterscheidet drei Merkmalsgruppen, die in
getrennten Abschnitten verschliisselt werden:
a) Anzahl der C-Atome;
b) Art der Substituenten;
c¢) Grundskelett der Verbindung und Ort der Substitution.

a) Anzahl der C-Atome (Lochpaare 26-31). Die

* Summenformel einer Verbindung wird nur durch die An-

zahl der C-Atome gekennzeichnet. Mit dem iiblichen
Dual-Dezimalschliissel lassen sich durch 5 Lochpaare (L
26-30), denen die Zahlenwerte 0, 1, 2, 4, 7 zugeordnet
sind, 20 Zahlen eindeutig festlegen: Die Einer werden als
Summe zweier Werte dargestellt und gekerbt:

1=,04+1 3=,14+2%......

Die Null wird durch das iiberzahlige Werte\paar wd+ T4
definiert. Bei geraden Dekaden (0—9, 20—29 usw.) kerbt
man den hoheren Summanden tief, den niedrigeren flach,
bei ungeraden Dekaden umgekehrt.

C-Zahlen iiber 20 werden durch Subtraktion von n-20
reduziert und zusitziich in Loch 31 gekerbt.

Beispiel {Bild 8a):

C,: Einer=7: ,0+ 7“ (L 26 und 30)
Zehner = gerade Dekade: L 26 tief, L 30 flach.

Bei der Suche nach C, fallen nun alle Verbindungen mit 27, 47,
67 C-Atomen ebenfalls heraus. Sie lassen sich jedoch durch die
Kerbung ,+ n-20“ (L 81) leicht abtrennen, konnen untereinander
allerdings nicht mehr mechanisch unterschieden werden. Sie
miissen ggf. von Hand aussortiert werden. Ein Blick in das For-
melregister des Chemischen Zentralblattes zeigt aber den ver-
schwindenden Anteil der Verbindungen tiber C,, so daf diese
zusitzliche Sichtung in Kauf genommen werden kann, zumal nach
der Anlage des Systems eine Sortierung ausschlieBlich naoh der
C-Zahl nur zur Vorauswahl geeignet ist.

Cyr: Kerbung wie G,
gusdtzlich ,,+ n-20“ (L 31)

b) Art der Substituenten (Lochpaare a—s, v). Die
funktionellen Gruppen wetden am rechten Rand der
Karte verschliisselt.” Die Bezeichnung der Schliisseifelder
(Bild 3b) gibt die Lochungsvorschrift beim Auftreten eines
Merkmales an: die innere Spalte ist tief zu kerben, die 4uBere
flach. Die wichtigeren und hiufigeren Merkmale sind dabei
,»tief* angeordnet, da diese Kerbung eine eindeutige und
einfache Kennzeichnung erlaubt. ,,Flach” gekerbte Merk-
male fallen beim Suchen mit den tief eingeschnittenen zu-
sammen und.kﬁnnen in einem zweiten Arbeitsgang abge-
trennt werden. Begriffe der mittleren Spalte werden durch
»mittel“-Kerbung gekennzeichnet, bei der lediglich der
Steg zwischen innerem und duBerem Loch ausgestanzt
wird. Solche Karten riicken bei tiefem Einstechen der
Nadel um einen Lochabstand tiefer und fallen erst nach
Entfernung der Nadel heraus; hierbei blockiert man
zweckmaBigerweise die anderen Karten durch eine Halte-
nadel in der duBeren Reihe. Als Vorrangregel gilt: Tief-
kerbung geht vor Flachkerbung, diese wiederum vor Mittel-
kerbung. Um die Fille, in denen zwei verschiedene Kenn-
zeichnungen in einem Lochpaar notig sind, zu kennzeich-
nen (z. B. Cl und Br gleichzeitig in der Molekel) wird bei
solchen Koinzidenzen die Kerbe ,, Doppeliochung* benutzt
(L b flach).

Grundsatzlich wird nun unterschieden in zwei Gruppen

I. Einfachgebundene Substituenten (b bis 1)
aa) X (b—e)
bb) —X-Z f-n

Y
11. Verbindungen der Form I (m--r)
U-C-v
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Folgende Vereinbarungen sind zu beachten:
S
Geminale Substitution der Gruppe I: c\ usw. wird

X
wie mehrfache unabhingige Substitution behandelt.
Mehrfaches Auftreten desselben Merkmaies (z. B. in Poly-
bromiden, Dicarbonsduren) wird durch-zusatzliche Ker-
bung des entsprechenden Eckloches ,Poly I bzw. ,Poly
I1* charakterisiert. Kennzeichnung in der Gruppe II hat
Vorrang vor Gruppe I und schlieBt diese ein, z. B. wird das
Chloratom in S&urechloriden nur in 11 gelocht.

faa) In der ersten Gruppe (b—e) erscheinen als Substi-
tuenten am Kohlenstoff die Halogene, Pseudoha-
logene, Nitro- und Nitroso-Gruppen. AuBerdem wer-
den hier — als Sonderfidlle — Kohlenwasserstoffe
(X=H) und heterocyclische Grundkdrper sowie
N-Nitro(so)-Gruppen gekennzelchnet, eine weitere
Erlduterung ist iiberfliissig.

Ibb) Die zweite Gruppe umfaBt im wesentlichen Substi-
tutionen am C-Atom in der Form —X-—Z, worin X
ein Atom der 5. oder 6. Hauptgruppe ist.
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Die Zentralatome (oder -gruppen) X dieser Substitution
werden in f—i gekennzeichnet. Sie kénnen in verschiedener
Weise durch eine oder mehrere einwertige Gruppen Z sub-
stituiert sein, die in k und 1 erlutert werden. Ein Sulfon-
sdureester C—(SO,)—OR’ ist danach in g (tief) und k
(mittel) zu kerben. Tabelle 1 gibt einige Beispiele der Kenn-
zeichnungsmaoglichkeiten fiir den Fall X = -O-.

X z L
f (tief) und k (tief): -H(Cc-¢) Alkohole
X =~-0— (flach): -H(C=C) Enole
Phenole
(mittel): —OR’, Peroxyde
~SR’
I (tie): —R(Cc—C) Ather
(flach): —R(C=() Enolather
aromat. Ather usw.
(mittel): ~NRj O-substituierte
Hydroxylamine
—Hal Hypochlorite
Tabelle 1

Verschliisselung von Sauerstoff-Verbindungen der Gruppe [
C~X—Z = C~0-Z
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Die Merkmale k und | (tief) bezeichnen dabei Substitu-
tion an gesattigten, k und 1 (flach) an ungesittigten C=C-
Bindungen (z. B. Alkohole oder Phenole).

Sekundiare Amine (oder Ammonium-Verbb.) usw. wer-
den wie ,,Gemische” von prim. und tert. behandelt. (i tief,
k tief, | tief), Onium-Verbindungen der 5. Hauptgruppe
sind in i (mittel), solche der 6. Hauptgruppe in g (mittel)
zu lochen.

Diazo-Verbindungen sowie Acetale, Ozonide und Ortho-
ester treten als. Sonderfille auf.

Tabelle 2 gibt eine Zusammenstellung der wichtigsten
Verbindungen der Gruppe Ibb.

Y
11. Die Kennzeichnung der Verbindungen des Typus U E v

verlauft ganz analog. Bei einfachen C-Verbindungen, in
denen das zentrale C-Atom der Gruppe mit anderen Koh-
lenstoffatomen verkniipft ist (U =R = Alkyl, Aryl, in C;-
Abkémmlingen auch ausnahmsweise U = H), wird der
doppelt gebundene Ligand Y (=0, =S, =N—T) in n, die
einfach gebundene Gruppe V jedoch in o—r gekennzeich-
net. In allen Kohlensiure-Derivaten wird die Gruppe Y
(=0, =S, =NT) im Lochpaar m vermerkt. (Hier werden —
ohne Benutzung von ,,Poly II“ — die Gruppen U und V
unabhangig voneinander in o—r verschliisselt).

Die Mittelspalte umfaBt einige cyclische Formen der
Gruppe Il und gestattet auBerdem die Verschliisselung
von T in Imino-Derivaten (Y = N-T).

Konjugation von Doppelbindungen in Substituenten
(z. B. in den Formen >C =Y, —CN, —NO,, auch —80,
usw.) mit beliebigen anderen Mehrfachbindungen wird in
s vermerkt.

Tabelle 3 gibt die Verschliisselungsvorschrift fiir ein-
fache Carbonyl-Verbindungen wieder, Tabelle 4 eine Zu-
sammenstellung der wichtigsten Verbindungsklassen der
Gruppe IL

Es sind danach also zu kennzeichnen: (siehe Bild 3b):
Saureamide:

R-CO—NR’;: U= R[Y =0] (n tief)
V = NR’, (r tief)
Lactame:
R-CO—NR’ U= RQ{ = 0] (n tief)
| V =NR’, (Lactam) (r mittel)
Thiosdureester:
R—-CS—-OR": U= RF&Y = 8] (n flach)
V =O0OR’ (q tief)
N-OH
. Vi
Ketoxime: R—C = R[Y = N-T] (n mittel)
V=R (o tief) .
R T=O0H (p mittel)
Carbaminsaureester:
NR’;—CO-OR’ U=VI[Y =0] (m tief)
V =O0R’ (q tief)
V = NR’, (r tlef)

Durch die Kombination mehrerer Locher bringt dieses
einfache System eine starke Erweiterung der Aussagemog-
lichkeiten iiber die benutzte Lochzahl hinaus. Verbindun-
gen, die hiernach nicht unterscheidbar sind, z. B. sek.
Aminoalkohole (R-NH-[CH,],OH) und prim. Aminoather
(NHy[CH,],-OR) mit gleicher C-Atomzahl und mit glei-
chem Bau kommen nur selten vor, die Selektivitit der
Kartei wird durch diese Fille nicht beeintréchtigt.

¢) Das Grundskelett der Verbindung. (Lochpaare
4--25, Bild 3c). Das Skelett der Verbindung wird in ganz
ahnlicher Weise in verschiedene Gruppen unabhéngiger
Bauelemente zerlegt.

z k 1
tief flach mittel tief flach mittel
x ’
—Hic_¢ —Hic=c) —OR’; —SR’ —Re-¢ —R(c=q) —NR'y; —Hal
tief —-0- Alkohole Enole, Phenole Peroxyde Ather Enolather O-substituierte
Hydroperoxyde Phenolather | Hydroxylamine
Unterhalogenig-
Saure-Ester
f flach —S— Mercaptane Thiophenole Di-, Polysulflde aliphat. aromat. | Schwefel-
Thioather chloride
Acetal
mittel| Orthoester J| (Halbacetale) Ozonide Acetale
Ozonid Orthoester
tief —(80,)—- Sulfonsauren, aliphat. aromat. Sulfonséure-
-ester Sulfone amide, -halogenide
aliphat. aromat. Sulfinsjuren, aliphat. ' aromat. Sulflnsédure~
g flach | —(SO)— Sulfensiduren -ester Sulfoxyde -amide,
~-halogenide
& aliphat. aromat,
mittel| —X< Oxonium-, Sulfonium-,
(0,5,8¢) Selenoniumsalze
tief —N=N- aliphat. aromat. Diazohydroxyde aliphat. I aromat, Triazene
—~N=(NO)- (Diazoniumsalze) Diazotate Azo-, Azoxyverbindungen
aliphat. aromat. phosphonige u. aliphat. aromat, Phosphinamine
h flach | —-P< prim. Phosphine®*) phosphinige tert. Phosphine Halogenphos-
Sduren | phine
mittel] <N, aliphat. aromat,
(Diazo-Verbindgg.)
tief —N< aliphat. prim.*) | aromat.prim.Amine*) N-subst. aliphat. aromat. Hydrazine
Amine prim.Enamine Hydroxylamine tert. Amine tert. Amine | N-Halogenverb.
i flach | —(X0)< Phosphinséuren Phosphonsauren aliphat. aromat. Phosphonséure-
(N,P,As) Amin-,Phosphin-, Arsinoxyde amide,
~halogenide
mittel —xeé Ammonium-, Phosphonium-, Arsoniumsalze, Einteilung wie i tief bzw. h flach.
(N,P,As) Tabelle 2. —C—X-—Z-Verbindungen

*) Sek. Amine usw. werden wie Mischungen von prim. und tert. Aminen gelocht usw.
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Y v

Anordnung, Grofle, Bindungszustand und Heteroatome in

n (tief) und o (tiet): -R Ketone Ringen, Zahl und Stellung der Substitutionen.
UlY] = R[O} (flach): -H Aldehyde Im einzelnen lassen sich folgende Begriffe verschlilsseln:
(mittel):  — = cycl. Ketone (Die Bedeutung der einzelnen Felder geht aus den aufge-
p (tief): -OH,-OOR’ (Per)-Sduren d Kkt S bol h
-SH,-OM Salze, Thiosduren ruckten Symbolen ervor)’
(flach): O-CO'R’ Anhydride a) in Ketten:
(mittel): - cycl. Anhydride . : :
q (tief): -OR’ Ester Die Zahl der unverzweigten C-Ketten (eine oder
(flach): -SR’ Thioester mehrere) ohne Riicksicht auf die Substitution: L 4
(mittel): - Lactone der Verzweigungsgrad einzelner C-Atome: L5
r (tief): -NRj S#ureamide, . N
-hydrazide B) in acyclischen Mehrfachbindungen:
(flach): -Hal, -N, Sdurehalogenide, endstandige verzweigte oder unverzweigte Doppel-
-azide s
. ind :
(mittel): — Lactame b . ungen : . : L6
Tabelle 3 mittelstdndige verzweigte oder unverzweigte Dop-
Verschliisselung einfacher Carbonyl-Verbindungen pelbindungen: L7
U-CY~V = R—-CO—-V die Zahl von C=C-Dreifachbindungen: L8
U = R (Lochpaar n)
v [Y = 0] [Y = S} [Y = NT]|
n tief n flach n mittel
I tief -R Ketone Schwefel- T=R,H: Aldimine, Ketimine
Analoga Schiffsche Basen
[ | flach | —H Aldehyde T=OH: Ald-, Ketoxime
N mittel| cycl. Keton Ringketone T=0R’: Ald-, Ketoximither
| Chinone T=NR;: Hydrazone
[N
| tief —OH, —O0OR’ Carbonsduren, Schwefel- T=QH: Hydroximsauren
—SH, —-OM -salze, Persfuren u.Thiols&uren Analoga
P flach | ~O—CO'R’ Anhydride
mittel| cycl. cycl.
Anhydrld Anhydride
tief —OR’ Ester T=R,H: Iminoather
q flach | —SR’ Thiolsiureester T=O0H: Hydroximsédure-
ester
mitiel| Lacton | Lactone (Thlo-
! yverhindun
tief NR, Sdureamide, -hydrazide gen) T=R,H: Amidine
l S T=NR’,: Hydrazldine
r flach | —Hal S4urehalogenlde, R—C:V
—N, -azide
mittel | -Lactam Lactame
U =V (Lochpaar m)
\' [y = O} 'y =98) [Y = NT]
m tlef m flach m mittel
tlef -R
o flach | —H
mittel | cycl. Keton
tlef —OH, —O0OR’ Carbonate, Thlolcarbonate, |
—SH, —OM Percarbonate, .
P flach | ~0~CO-R’ gemischte Kohlensdureanhydride Analoga (Thio-
verbindun-
mittei | cycl.Anhydrid gen)
tief —-OR’ Diaikyicarbonate Isocyansdureester
U’ = Hal: Chlorkohlensiureester V—CfV)
U’ = NR’;: Urethane
q flach | —SR’ Dithiokohlensiureester
mittel] Lacton
tief -NR; U’ = NR’;: Harnstoffe Guanidine
r flach | —Hal Phosgene
—N,
mittel| —Lactam
Tabelie 4
/Y Konjugation von Mehrfachbindungen in Ketten
U-C~  -Verblndungen bzw. mit / unter aromatischen Ringen: L9

Generell wird das einmalige Auftreten eines Merk-
males tief, mehrfaches Auftreten flach gelocht,
seltenere Spezialfalle sind in der mittel-Spalte unterge-
bracht.

Es werden folgende Merkmalsgruppen unterschieden:
Verzweigungs- und Sattigungsgrad in Kohlenstoffketten,
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Als Sonderfalle treten auf:

4 (mittel): unsubstituierte Seitenketten an Ringen

5 (mittel): geminale, angulare oder Briicken-Systeme

6 (mittel): exocyclische endstindige Doppelbindungen

8 (mittel): mehrere isolierte Doppelbindungen

9 (mittel): gekreuzte oder kumulierte Doppelbin-
dungen).
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v) in Ringen:
die Ringanordnung:

einzelne Ringe L 10

oder kondensierte Systeme L 11

(mehrere verbundene Ringe 10 (mittel))
die RinggréBe: L 12—-14

(Bei 5- und 6-Ringen wird auch deren Zahl gekenn-
zeichnet, 5-Ring/6-Ring-Kombination: 13 (mittel)).

der Bindungszustand isocyclischer Ringe: L 15-17

(Spiro-Verbindungen
cyclische Polyene
Tetralin- oder Indan-Systeme usw.:

15 (mittel)
16 (mittel)
17 (miittel))

der Bindungszustand heterocyclischer Systeme L 18

(Chinolin- oder Cumaran-Systeme usw.:

Ringen (L 22-25).

Hicrin bezeichnet ,,mono + poly“ das gleichzeitige
Auftreten von monosubstituierten Systemen neben
polysubstituierten, (Ringsysteme zihlen hierbei nicht
als Substituenten an Ketten); die Lochpaare 24 + 25

sind Substitutionen an Benzo!l vorbehalten.

¢) Eine Reihe spezieller Begriffe kann zusdtzlich in den
Lochpaaren 3, u und t gekennzeichnet werden. Dane-
ben stehen einige Lochpaare und Einzell6cher zur in-

dividuellen Verwendung zur Verfligung.

18 (mittel)

Art und Zahl von Heteroatomen eines Ringsystems
L 19-21

(mehrere Heteroatome im gleichen Ring,19-21 (mittel))

8) Zahl und Stellung der Substituenten in Ketten oder

Beispiel:

Das System soll an der Verschliisselung von 1,8-Dimethyl-
piperidon-(2) erldutert werden. Bild 3 zeigt die Charakterisierung
der einzelnen Morkmale schematisch.
a} C-Zahl G, (s. oben) 26 (t)

30 (f)

b) Substituenten:
Da der heterocyclische Ring eine Struktur der Substituenten-
gruppe II enthilt, wird er sowohl hier als auch im Geriist-
system gekennzeichnet.

Lactam U=R[Y=0] n (t)

V= NR’; (Lactam) r (m)

o) Skelett:

mehrere unsubstituierte Seitenketten am Ring ... 4 (m)
ein einzelner Ring ............. ... ... oot 10 (t)
6-Ring .....coviiiieii i 14 (t)
heterocyolischer Ring mit einem N-Atom ....... 21 (t)
mehrfach substituierter Ring ................... 23 (f)

F Bei der Verschliisselung ist keine Riicksicht gemommen auf dio
enolische Struktur der Verbindung, die sich z. B. im Spektrum
aufert. Sie kdnnte ggf. durch den Benutzer zusatzlich gekenn-
zeichnet worden [18(t), 1(t), k(f)].

Tabelle 5 zeigt fiir eine Reihe weiterer Substanzen die zugehaorige
Lochungsvorschrift,

4.) Sonderfille

Manche in der Literatur beschriebene Substanzen lassen
sich in das erwdhnte Schema nicht einordnen. Dieses gilt
fiir die Fille, in denen die chemische Konstitution
nicht bekannt oder nicht angegeben ist. Hierunter fallen
z. B. Substanzen mit Trivialnamen, Gemische, Mischpoly-
merisate, technische Losungsmittel usw. In diesen Fillen

Substituenten Grundgeriist C-Zahl
I ] . ] '
x z v v Ketten] Mehrt. B. Ringe Subst.

Ne. [ alb|c[dle]te[nft]k | t]m nfo[pla|c]s]t|uivit]2)3] 4 |s]6] 7 [8]g]to[11]12] 13]14] 15 "16/17] 18 19|20 |21]22]23|24] 28] 26] 27| 28] 20'30i31
1)e] |t ||t t t t]t . t t t t t t
| t m t m flt{tm/ml t| |tlrm[t| [t} [t t|t

I t t]f|m t t|f t(t t] t m m| t t f
v t t|t t|t t |mt t t t
v t]t t t t{f|tm m t t f t

A% m] t t{t] |tft]t t t t mj t t

Vil tft|t fit t m et t t t|t]t t)t

VIIIL | £ t f tit t{f t m t t t t t t
1X m| t t t f m | mj mj|t fm fm f tif t f t
X t t t t t f
I01-1 —N--
1 Chloromycetin C,,H;,0,N,Cl, O,N/_>—-CH—EH—CH,OH _ y I . N
H-CO-CHCl, II Strychnin C4;H 404N, Lo
) B VWV
U1 Sulfathiazol CoH,0,N4S, ks /_NH.so,_QNH, /\/\ /I
0 0
V Isopseudoiron C;(H,,0 IV all-trans-Affinin C,,H,,ON
(CH,),-CI—;C—(CH,),-('2=CH—CH=CH—CO—CH, : CH,
A, én, oC.H, CH,—(CH=CH—),—(CH,),—CH-‘:CH-—-CO-NH—CH,—CH\CH
! N
CH, | .
VII 2-Oxy-3-cyan-d-dthoxymethyle  ChoHy;04N, VI D-Glycyl-N-carbobenzoxy-
5-nitro-6-methylpyridin O,N—( ! CN pL-serin-hydrochlorid C,aH ;40N HCI
N —OH CI(-) NH4(*)—-CH,'CO-O—CH,CH:COOH
Hy¢ N 2R
NH~CO-0CH,—<_ >
IX Tigogeninacetat C,eH (O,
OH
CH, i /CH,
L« >—CH, ?\~CO-CH=C
H,C I Mo-- VIII Dimethyl-acryloyi-hydrochinon C, Hy, 04 ! | N
F A\ o N\ CH,
H.C (\I/V H
/\’i/\/_“‘
(,I\/\/l X Essigsdure C,H,0,
CH,-COO CH,'COOH
Tabelle 5. Lochungsvorschrift einiger ausgewidhlter Substanzen: t = tief, f = flach, m = mittel
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tf = tief, tm == tief, fm = flach (Doppellochung!)
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wird eine Karte benutzt, die an Stelle des Geriistschliissels
einen alphabetischen Schliissel trdgt, sich aber im {ibrigen
nicht von der Normalausfiihrung unterscheidet. (Sonder-
karte B, Tabelle 6). Der Schliissel wird im Abschnitt B
naher erlautert, er kann selbstverstindlich auch durch
einen individuellen Zahlenschliissel, z. B. nach einem De-
kadensystem ersetzt werden.

4.) Spektralgebiet und -methode
5.) Aggregatzustand der Probe
6.) Einzelheiten iiber benutzte Apparatur, Me-
thode, theoretische Begriffe der Spektroskopie (33—61)
Die Autorenverschliisselung gelingt mit einem achtund-
zwanzigstelligen, einzeiligen Dreieckschliissel. Dieser ist
auf der Kartenriickseite aufgedruckt: Jeder Buchstabe

(c—o)
(p—u)

P wird — &dhnlich den Zahlen —
r. der . . . .
] urch ei r- ination
Referate Rahmen Farbe Name der Karte Leerkarten d eine Zwele, Komb' .
dtsch engl gekennzeichnet. Diese ergibt sich
~ bei Verlingerung der Buchsta-
Literatur dtsch. dtsch. Literaturkarte chamois | Literaturkarte d 110 — benfelder zum Lochrand.
engl. engl. Literaturkarte chamois Literaturkarte e —_— 120 . .
Durch tiefe Lochung kdnnen
. weiB Ramankarte d 211 —_ ;
dtsch. Substanzk. (A) | ro IR-Karte g 212 — die 3 Anf.angsbt.lchstaben des
Substanzreferat ! 1. Autoren eindeutig gekennzeich-
aus Literatur dtsch. Sonderk. (B) | rot IR-Karte ds | a2 _ net werden. Uberlagernd werden
oder Reinspektren die 3 ersten Buchstaben des 2.
englisch weiB Ramankarte e — 221 A dd f hst
(elnsprachig) engl. Substanzk. (A) rot IR-Karte e — 222 utors und der Anfangsbuchsta-
. be des Vornamens des 1. Autors
engl. Sonderk. (B) rot IR-Karte es — 322 flach gelocht.

Tabelle 6. Randlochkartei der Molekiilspektroskopie
Organisationsschema
Schema der Bezifferung:
1. Ziffer = Kartenrahmen 2, Ziffer =~ Sprache 3. Ziffer = Farbe

1 Literaturkarte 1 deutsch 0 chamolis
2 Substanzkarte (A) 2 englisch 1 weifl
3 Sonderkarte (B 2 rot

Das geschilderte Markierungsprinzip fiir die Konstitution der
Randlochkarten ist auch geeignet, ein System fiir die Ordnung
und Ablage von Kurvenblittern odér Substanzproben
nach der chemischen Konstitution abzugeben.

Die Bezifferung der gekerbten Ldcher an der Lingsseite und
an der Querseite (Buchstaben) liefert — bei 21 bzw. r endend —
ein Ordnungsschema, das — dhnlich wie das Beilstein-System —
durch die Ziffern in Klassen fiir das Molekiilgeriist, durch die la-
teinischen Buchstaben in Untergruppen fiir die Bubstituenten ein-
geteilt ist und eine Einordnung nach der ,spitesten Systemstelle*
ermoglicht. Die Art der Kerbung tief, mittel, flach gibt man durch
die Kurzzeichen t, m, t an. Die Kohlenstoifzahl wird nicht als
Chiffre wiedergegeben, sondern einfach als letzte Zahl in Klam-
mern.

Z. B. liest man
tir Chinolin

die Bezifferung der gelochten Felder ab
21 (t), 18 (m), 17 (t), 14({f), 11(t),
9 (f); b (m); (9)

Es steht also als Heterosyolus hinter dem Aromaten

Naphthalin 17 (1), 14 (f), 11 (t), b (t); (10)
Das alicyclische
Dekalin 15 (1), 14 (1), 11 (t), b (t); (10)

folgt frither und noch frither z. B.
n-Deecan HyC-(CH,)s-CH,y 4 (t), b (t); (10)

Innerhalb einer Klasse (gleioche Ziffern) reihen sich die Substan-
zen nach den Substituenten (lateinische Buchstaben) z. B.
Naphthol 17(1), 14(f), 11(t), £(t), k(f}; (10)

Naphthylamin 17(1), 14(f), 11(t), i(t), k(t); (10)
Naphthoesdure 17(1), 14(f), 11(t), n(t), p(t); (11)

B. Literaturkarte

Wihrend die ,, Spektrenkarte* einen aligemein verwend-
baren Substanzschlilssel enthilt und erst durch die Kenn-
zeichnung des Spektrums ijhren spezifisch spektroskopi-
schen Charakter bekommt, ist die , Literaturkarte® von
vornherein auf Probleme der Molekiilspektroskopie zuge-
schnitten. Sie enthilt im Karteninneren ein Referat der
zugrunde liegenden Arbeit und die bibliographischen An-
gaben.

Am Rande sind verschliisselt:

1.) Autorenname (L 1-30)
2.) Jahreszahl (Dezimalschliissel) (C—M)
3.) Allgemeine Angaben iiber den Inhalt der

Arbeit (Analyse, Sammelarbeit usw.) (N-U)
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Beispiel: Meyer, F. und Schulze, W.:

Lochungsvorachrift: 30, 27; 16, 15; 9, 8 (tief) = M—~EY—E
28, 24; 21, (16); (9), 7; 2, 1 (flach) =
SCH-U-L; F.

Man kann auf diese Weise — durch flaches Einstechen --
auch Arbeiten finden, bei denen die Reihenfolge der
Autoren nicht bekannt ist, die Koinzidenz an einzelnen
Stellen (z. B. 16,9) beeintrachtigt die Selektivitat nur un-
wesentlich.

Die in der Arbeit benutzte Methode wird durch Tief-
lochung gekennzeichnet, wenn die Arbeit sich speziell mit
spektroskopischen Problemen beschaftigt, Flachlochung
charakterisiert Arbeiten, in denen neben anderen Dingen
z. B. auch ein Spektrum verdffentlich ist. Die benutzte
MeBanordnung wird in jedem Falle in den Lochern 49—60

. (tief) gekennzeichnet. 1st dariiber hinaus irgendein spe-

zielles Problem der MeBtechnik (L 33—47 tief) angeschnit-
ten, so wird neben dem Merkmal das ,,Gruppenhalteloch*
61 flach gekerbt. Bei speziellen Begriffen des Bereiches
L 49-59 (flach) wird 61 tief gekerbt. In gleicher Weise
wird L 48 (flach) als Gruppenhalteloch fiir Begriffe aus den
Grundlagen der Molekiilspektroskopie (L 33—47 flach)
benutzt.
C. Kopplungsgruppen

Zur Kopplung der Substanzkarten mit den zugehdrigen
Literaturkarten miissen Kopplungselemente vorgesehen
werden, die einer Zusammenfithrung beider Kartenarten
dienen.

Zu diesem Zweck sind die Literaturkarten fortlaufend
numeriert. Jede in einer Arbeit untersuchte Substanz er-
hiilt auf ihrer Substanzkarte die gleiche Zahl, eine Anhénge-
ziffer unterscheidet die einzelnen Korper innerhalb einer
Arbeit. Substanzkarten ohne zugehdrige Literaturkarten
erhalten keine Literaturnummer. Die sortier-mechanische
Kopplung kann von der Substanzkarte zur Literatur-
karte iiber die Jahreszahl und die Autorenverschliisselung
verlaufen. Beide sind zu diesem Zweck auf der Karte
angegeben. Umgekehrt findet man die Substanzkarten zu
einer Literaturkarte iiber den Konstitutionsschliissel.

D. Karteniibersicht
AbschlieBend soll noch einmal ein Schema gegeben wer-
den, das die einzelnen Kartenarten fiir die beiden vorge-
sehenen Ausgaben zeigt (Tab. 6). Die Bedeutung der
Kennziffern ist am SchluB der Tabelle angegeben. Es
kann daran gedacht werden, spiter bei Bedarf Substanz-
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karten herzustellen, die lediglich den Schliisselaufdruck,
aber keine spektroskopischen Kennzeichen tragen, sie
konnten zur Registrierung beliebiger Daten organischer
Verbindungen dienen.

11l. SchluBbemerkungen

Das Schliisselsystem, das hier vorgelegt wird, ist end-
giiltig. Es ist in lingeren Versuchen an einer groBen Zahl
von Substanzen erprobt und danach in allen Einzelheiten
in einer ausfiihrlichen ,,Anleitung‘‘¢) festgelegt, die u. a. das
Verfahren bei der Verschliisselung zweifelhafter Falle und
eine Reihe zur Klarheit des Schliissels erforderlicher De-
finitionen bringt. Um aber denjenigen Benutzern, die in
bestimmten Spezialgebieten eine feinere Unterteilung er-
zielen mochten oder aus anderen Griinden das vorgeschla-
gene Schliisselsystem variieren wollen, diese Moglichkeiten
offen zu lassen, werden die Karten zunichst ungekerbt
ausgeliefert werden. Die von der Redaktion vorgenommene
Verschliisselung wird durch eine Umrandung im jeweiligen
Schliisselfeld und durch eine Markierung der Lochung am
Kartenrand gekennzeichnet, so da die Kerbung im Nor-

malfall mechanisch mdglich ist. Es sei aber darauf hin-
gewiesen, daB Abinderungen erst nach sehr sorgfiitiger
Priifung vorgenommen werden sollten, da einmal getroffene

. Festlegungen spater nicht mehr ohne Auswechslung von

Karten zu andern sind.

Die Arbeitsgruppe zur Dokumentation der Molekiilspektro-
skopie betrachtet es als eine angenehme Pflicht, allen Mitar-
beitern und Fachgenossen auf deutscher und englischer
Seite fiir ihre Arbeit und zahlreiche Anregungen zu danken.
Entscheidende, von einander unabhdngige Beitrdge zum Schiiis-
selsystem lieferten Dr. Kienitz, Prof. Dr. Luther und Prof.
Dr. Pestemer. Die Koordinierung, die organisatorischen
Entscheidungen und der Ausgleich der verschiedenartigen In-
teressen lagen in der Hand von Prof. Dr. Kaiser. Dariiber
hinaus ist der Herren Prof. Dr. Klemm, Dr. Klever, Prof. Dr.
Pietsch, Dr. Richter und Dr. Thompson fir ihren Rat und ihre
titige Hilfe bei der Entwicklung des Vorhabens sowie der
Bereitstellung eines Forschungszuschusses durch das Mini-
sterium fiir Wirlschaft und Verkehr des Landes Nordrhein-

Westfalen z2u gedenken.

Eingeg. am 4. August 1955 [A 645)

Uber die Gewinnung , typischer Farbkurven” von Pulvern
aus Reflexionsmessungen

Von Prof. Dr. G. KORTUM und Dipl.-Phys. G. SCHREYER

Institut fiir physikalische Chemie der Universitit Tiibingen

Das in friiheren Untersuchungen entwickelite MeBverfahren zur Ermittlung ,typischer Farbkurven®
aus Reflexionsmessungen war auf solche Fille beschrinkt, in denen das Absorptionsvermégen der
untersuchten Stoffe geniigend klein war, daB Filschungen der gewonnenen Spektren durch Anteile
regulirer Reflexion auszuschlieBen waren. Durch Mischen der zu untersuchenden Stoffe mit einem
geeigneten, nichtabsorbierenden Vergleichsstandard kann man erreichen, daB sich dieses Verfahren
auf Stoffe mit beliebiger Absorption ausdehnen [i8t. Es wird gezeigt, daB fir diese ,,Mischungen” die
Schuster-Kubelka-Munksche Funktion f(R4i) dem molaren Extinktionskoeffizienten exakt proportio-
nal ist, so daB die log f(Rqir)-A-Kurven die typischen Farbkurven der untersuchten Stoffe darstellen.
Dieses Verfahren bedeutet demnach eine wertvolle Bereicherung der MeBmethodik auf dem Gebiet
der Absorptionsspektroskopie. Als Beispiele werden die typischen Farbkurven einiger Pigmentfarb-
stoffe wiedergegeben.

Problemstellung

In neuerer Zeit wird das Reflexionsvermogen fester
Stoffe in zunehmendem MaBe zur Charakterisierung und

Normung industrieller Produkte aller Art herangezogen. .

Das Verfahren wurde urspriinglich zur Bestimmung des
sog. ,,WeiBgehaltes von Deckfarben oder von Papier-
und Textilproben entwickelt, dann aber auch zur Cha-
rakterisierung der ,Farbe“ fester Stoffe benutzt, indem
man das relative spektrale Reflexionsvermogen
bezogen auf einen Weiss-Standard untersuchte. Dafiir
sind sowoh! visuelle wie photographische und lichtelek-
trische MeBmethoden entwickelt worden!). Im allgemeinen
begniigt man sich dabei mit der Angabe, wieviel Prozent
der auffallenden Strahlung der zu untersuchende Stoff
im Verhiltnis zu einem nicht absorbierenden Standard in
den interessierenden Spektralgebieten reflektiert. Fiir
manche Zwecke wie z. B. zur Normung technischer Mate-
rialien rcicht dieses Verfahren aus. Man mift in diesem
Fall die Gesamtreflexion, die sich aus zwei Anteilen
zusammensetzt?):

1) Vgl dazu G. Kortilm: Kolorimetrie, Photometrie und Spektro-
metrie, Berlin 1955, S. 222ff. und 332ff.

2) Vgl. G. Kortiim u. M. Kortiim-Seiler, Z. Naturforschg. 2a, 652
{1947] u. die dort angegebene Literatur.
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1. Der regulare Anteil (Oberflichen- oder Spiegel-
reflexion) ist bei senkrechtem Einfall der Strahlung durch
die Fresnelsche Gleichung

N Drefl.

R = o (Aot ot
T8 " Deint. (MF1)? + nx?

(1)

gegeben, worin n den Brechungsindex und x den Ab-
sorptionskoeffizienten, definiert duech

@ = Pyednnxsliy

darstellt (s = Schichtdicke, A, = Wellenlange im Vakuum).
Fiir groBe Werte von x, d. h. fiir starke Absorption, nimmt
R Werte in der Nahe von | an, Stoffe mit groSer Absorption
zeigen deshalb auch ein groBes Oberflachen-Reflexionsver-
mogen, wie es von Metallen her bekannt ist.

2. Der diffuse Anteil der Reflexion kommt dadurch
zustande, daB die Strahlung in die Schicht eindringt, dabei
zum Teil absorbiert wird und nach mehrfacher Streuung
an den einzelnen Partikeln der Schicht an die Oberflache
und auf den Empfanger zuriickgelangt.

Der relative Betrag dieser Anteile hangt auBer von x
noch von der KorngriBe des untersuchten Pulvers ab, wie
eine Reihe neuerer quantitativer systematischer Unter-
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