Fiir den Theoretiker dagegen ist der direkte Zugang zu
einer Rechenanlage bereits selbstverstindliche Voraus-
setzung fiir ein erfolgreiches Arbeiten geworden.

Den folgenden Fortschrittsberichten seien einige Be-
merkungen vorangestellt :

Die Berichte sind keineswegs nur fiir den Fachmann ge-
schrieben worden. Auch der mit der Datenverarbeitung
nicht vertraute Chemiker sollte sich fiir diese Probleme
interessieren ; selbst wenn er Details iiberliest, wird ihm
schnell klar werden, welche Moglichkeiten sich erdffnen.
Gewisse Wiederholungen lieBen sich nicht vermeiden.
An die hauptsichlich aus dem Englischen stammende
Computerterminologie mu8 man sich gewohnen. Einige
Fachausdriicke sind in einem Anhang erklirt.

AbschlieBend ist eine Warnung angebracht. Die uns heute
zur Verfigung stehenden Methoden der experimentellen
Analytik konnen sehr leicht dazu verleiten, mit riesigem
Aufwand Probleme bearbeiten und 15sen zu wollen, die den
Aufwand im Hinblick auf den tatsichlichen Erkenntniswert
in keiner Weise rechtfertigen. Schnell kann es zu Uber-
lastungen des analytischen Apparates kommen, ohne daB
wirklich Neues erarbeitet wird. Mehr denn je ist eine kri-
tische Beurteilung und Auswahl der mit diesen groB-
artigen Hilfsmitteln zu bearbeitenden Probleme von-
noten. In der Begeisterung iiber unsere heutigen Mog-
lichkeiten sollten wir schlieBlich denen unsere Reverenz
erweisen, die ohne dieses Potential, d.h. vor 1952, her-
vorragende Leistungen erbracht haben.

Eingegangen am 18. November 1971  [A 865]

Computersysteme fiir die chemische Forschung

Von Engelbert Ziegler, Dieter Henneberg und Gerhard Schomburg'™

1. Einleitung

Wie in nahezu alle Bereiche unseres Alltags sind elektroni-
sche Digitalrechner auch in den Bereich der chemischen
Forschung eingedrungen. Denkt man an die ersten Erfolge
von Corey und Wipke!"), die ein Computersystem zur Auf-
findung und Optimierung von Synthesewegen in der pripa-
rativen Chemie einsetzen, oder an die Entwicklung von
Dokumentationssystemen fiir die chemische Literatur oder
fiur Molekiilspektren, so liBt sich erahnen, welche neuen
Moglichkeiten dem Chemiker durch den verstirkten Ein-
satz von Computern in der Zukunft noch geboten werden
und welche Auswirkungen auf den chemischen Arbeitsstil
mdglich sind.

Im folgenden soll jedoch weniger ¢in Bild der zukiinftigen
Entwicklung gezeichnet als vielmehr eine kurze Ubersicht
iiber die derzeitigen Einsatzbereiche von Digitalrechnern
in der chemischen Forschung und iiber die dabei verwen-
deten Computersysteme gegeben werden. Sodann wird das
am Max-Planck-Institut fiir K ohlenforschung in Miilheim/
Ruhr aufgebaute System beschrieben.

2. Einsatzbereiche in der chemischen Forschung

Die derzeit in der chemischen Forschung iiblichen Anwen-
dungen von Digitalrechnern lassen sich in zwei Einsatz-
bereiche unterteilen:

1. Rechenaufgaben (,,Off-line“-Betrieb) und

[*] Dr. E. Ziegler, Dr. D. Henneberg und Dr. G. Schomburg
Max-Planck-Institut fiir Kohlenforschung
433 Miilheim/Ruhr, Kaiser-Wilhelm-Platz 1
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2. Kopplung von analytischen MeBgeriten mit einem
Rechnersystem (,,On-line*-Betrieb).

2.1. Off-line-Anwendungen

Im Off-line-Betrieb werden Rechenprobleme aus der theo-
retischen Chemie, meist solche, die bei den verschiedensten
Verfahren der MO-Theorie auftreten, sowie Probleme aus
der Reaktionskinetik gelost. Ferner fallen in diesen Bereich
auch Rechnungen nach Programmen aller Art aus dem
umfangreichen Gebiet der Spektroskopie und der Analytik
sowie der Literatur- und Spektrendokumentation.

Viele dieser Rechenprogramme stellen hohe Anspriiche an
die Leistungsfihigkeit und Kapazitiit eines Rechners. Als
typische Anforderung kann eine Kernspeicherkapazitit
von 32 K Worten zu 36 (oder mindestens 32) Bits gelten.
AuBerdem ist der hohe Rechenzeitbedarf charakteristisch
fiir derartige Off-line-Programme. Rechenzeiten von einer
Stunde und mehr (bezogen auf den ,,Standard“ IBM 7094)
sind durchaus keine Seltenheit. (Besonders rechenintensiv
sind z. B. Auswerteprogramme fiir die Rontgen-Struktur-
analyse.) Ein weiteres Charakteristikum der meisten dieser
Programme (Ausnahme : Dokumentationssysteme) ist der
relativ geringe Anteil von Ein- und Ausgabeoperationen.

Sofern die Programme ausgetestet sind und Wartezeiten
(,,turnaround*-Zeiten) von mehreren Stunden bis zu eini-
gen Tagen in Kauf genommen werden konnen, eignen sie
sich fiir den konventionellen ,Batch“-Betrieb, in dem die
Programme nacheinander abgearbeitet werden.

Fiir kleinere Hilfsrechnungen aller Art, wie sie in der tig-
lichen Laborroutine anfallen kénnen, ist jedoch ein schnel-
ler Zugang zum Rechner und eine ebenso schnelle Ergeb-
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nismeldung wiinschenswert. Eine im Laboratorium aufge-
stellte Ein-/Ausgabeschreibmaschine (,,Teletype*), die mit
einem Computer verbunden ist, fordert den Rechnerein-
satz fiir derartige Aufgabenstellungen erheblich.

2.2. On-line-Anwendungen

Ein vollig andersartiger Einsatzbereich eines Computers
ist die Echtzeiterfassung von MeBdaten aus direkt ange-
schlossenen analytischen MefBgeriten. Die MeBdaten fal-
len entweder unmittelbar in digitaler Form an, oder - und
das sehr viel hiufiger — als analoge MeBwerte, iiblicher-
weise elektrische Spannungen. Zur Verarbeitung durch
den Computer muB diese MeBspannung zunichst mit ei-
nem Analog/Digital-Wandler (A/D-Wandler) digitalisiert
werden. Zwischen A/D-Wandler und Computer befindet
sich eine elektronische Anpassungseinheit, das ,,Interface“.

Man kénnte sich auf den Standpunkt stellen, daB es uner-
heblich ist, ob an den Computer ein Kartenleser, ein
Magnetband oder ein A/D-Wandler angeschlossen ist. In
dieser Sicht wiire das Interface zu einem analytischen MeB-
gerat eben nur eine zusiitzliche periphere Einheit in einem
normalen Computersystem, wie es fiir die vorher bespro-
chenen Off-line-Programme verwendet wird.

Wihrend jedoch konventionelle Peripheriegerite wie
Magnetbinder oder Lochkartenleser Daten in den Rech-
ner abgeben, wann und wie das Programm es bestimmt,
miissen die MeBdaten eines Analysengerites zu Zeitpunk-
ten vom Rechner empfangen werden, die das jeweilige Ex-
periment bestimmt (Echtzeit-Datenerfassung).

Die typischen Anforderungen an ein On-line-System sind
nicht spezifizierbar, ohne auf die jeweilige Aufgabenstel-
lung niher einzugehen. Der Aufbau eines On-line-Systems
wird wesentlich bestimmt durch:

Datenrate (zu registrierende MeBpunkte pro Sekunde)
Datenmenge (Anzahl der MeBpunkte)

Genauigkeit der MeBwerte

Geforderte Echtzeit-Datenreduktion

AusmaB an Echtzeit-Riickmeldungen und -Steuerung
(.,Closed-loop“-Operationen)

Anzahl gleichzeitig zu bedienender analytischer Methoden

Anzahl gleichzeitig zu bedienender gleichartiger Analysen-
geriite

Ab- und Zwischenspeicherung von Daten
Kompliziertheit der Datenauswertung

Art und Geschwindigkeit von Parametereingabe und Er-
gebnisausgabe

Erforderliche Flexibilitit von Hardware und Software
Hiufigkeit der Anderungen von Problemstellungen
Grad der geforderten Betriebszuverlissigkeit

Vorhandene Laborstruktur und AusmaB einer eventuell
notwendigen Umorganisation

Verfligbare finanzielle Mittel fiir Anschaffung und Unter-
halt

Verfiigbares Personal.
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Zur Hardware eines On-line-Systems zihlen neben dem
Computer iiblicherweise ein A/D-Wandler, eine Echtzeit-
uhr als externer Taktgeber sowie Relaisein- und -ausginge
zur Registrierung und Steuerung von Start-Stop-Vorgin-
gen. In fast allen Fillen ist ein peripherer Datenspeicher
(vorzugsweise Platte oder Band) unentbehrlich. Closed-
loop-Systeme benétigen oft auch einen D/A-Wandler.

3. On-line-Systeme fiir die Analytik

Spektroskopische und analytische MeBgerite sind bis jetzt
standig verbessert worden ; zugleich wurden sie meist auch
komplizierter und teurer. Der DirektanschluB dieser Mef3-
gerite an einen Digitalrechner ist ein weiterer Schritt in
dieser Richtung. Fiir die betroffenen Analytiker und Spek-
troskopiker jedoch ist dieser Schritt keineswegs unproble-
matisch. Einerseits bieten sich ihnen verlockende neue
Maoglichkeiten, andererseits sehen sie sich einem fiir sie
neuen und vielfiltig komplizierten Sachgebiet konfron-
tiert. Da iiberdies die Anschaffungskosten fiir ein On-line-
System mindestens so hoch sind wie fiir ein analytisches
GroBgerit, sollte man sich die Installation eines solchen
Computersystems besonders griindlich iiberlegen. Deshalb
seien hier fiir die ,,Computerisierung® analytischer MeB-
gerite einige Argumente aufgezihlt, deren Gewichte von
den spezifischen Gegebenheiten eines Labors abhingen
und fiir den Einzelfall diskutiert werden miissen:

Erhohung der Analysengenauigkeit

Beschleunigung der Auswertung

Erh6hung des Analysendurchsatzes

Gewinnung von mehr Information

Durchfiihrung neuarﬁger Experimente
Experimentsteuerung

Aufbereitung von Spektren fiir Dokumentationszwecke
Einsparung von Personal

Uberwachung des Personals.

Die Vielfalt der auf dem Markt befindlichen MeBgeriite, die
von Labor zu Labor sehr unterschiedlichen Problemstel-
lungen, die differierenden Organisationsformen der analy-
tischen Arbeit und schlieBlich die groBe Anzahl in Frage
kommender Computertypen haben die Entwicklung von
vielen sehr unterschiedlichen On-line-Systemen verursacht.
Die meisten der bisher bekannten Systeme lassen sich in
eine der folgenden Kategorien einordnen:

1. Einzelmethodensysteme (,,dedicated“ Systeme)

2. Mehrmethodensysteme

3. Gemischte Systeme (off-line und on-line) ohne Satelliten-
rechner und mit solchen.

Die Einsatzbereiche dieser drei Kategorien von On-line-
Systemen sind in Tabelle 1 zusammengefaBt. Ihre wesent-
lichen Charakteristiken werden im folgenden kurz be-
schrieben.
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Tabelle 1. Einsatzbereiche der Typen von On-line-Systemen.

System

Aulfwand

besonders geeignet fur

typische Umgebung

Einzelmethodensysteme
1. ein Gerit pro Rechner

2. Mehrzwecksysteme

3. mehrere gleichartige Gerite
pro Rechner

Kleinrechner, 4-8 K
Kleinrechner, 4-8 K

kleiner bis mittelgroBer
Rechner, 8-16 K

Mehrmethodeasysteme
(kleiner oder mittelgroBer Rechner)

meist mittelgroBer Rechner,

8-16K

Geriitesteverung, schnelle Datenerfassung,
Ladgzeitexperimente

alternativen AnschluB an eines von
mehreren Geriiten

langsame Datenerfassung,
einfache Auswertung,
beschrinkte Geratesteuerung

weitgehend unabhingig
vom Labortyp
Forschungsiabor
(Universitat)
Routinelabor
(Industrie)

Routinelabor mit prak-
tisch unverinderter
Problemstellung

Gemischte Systeme
(mit konversatiopnellem

groBer Rechner, 32K,
umfangreiche Peripberie

Echtzeit-Datenerfassung, Bewiltigung
groBer Datenmengen, komplizierte
Auswerteverfabren, beschrinkte Steuerungs-

Forschungs- und Indu-
strielabors mit vielen
analytischen Methoden

Time-Sharing-Betrieb)

funktion, Off-line-Rechnungen im Dialog-
verkehr

Satellitensysteme

(mit dedicated Satelliten) Kleinrechner, umfangreiche

Peripherie, evtl. komplizierte

Dateniibertragung

groBer Rechner, 48 K, mehrere

groBe Institutionen mit
breiter Skala von ana-
Iytischen Methoden,
GroBrechenzentren mit
einigen Echtzeitanwen-
dungen

Geriitesteuerung, viele Gerite mit hohen
Datenraten, komplizierte Auswertever-
fahren, Off-line-Rechnungen

3.1. Einzelmethodensysteme (dedicated Systeme)

Zu dieser Gruppe zihlen Computersysteme, die entweder
ein einzelnes MeBinstrument oder mehrere gleichartige
Gerite (etwa eine Gruppe von Gaschromatographen) be-
dienen. Wesentlich ist, daB der Rechner mit einem einheit-
lichen Programmsystem (,,Software*) arbeitet.

3.1.1. Computersystem fiir ein einzelnes Mefgeriit

MeBgerite fiir schnell ablaufende physikalische Vorginge
(z B. ein Fourier-Transform-NMR -Spektrometer oder ein
Schnell-Scan-Massenspektrometer) erzeugen in kurzer Zeit
sehr viele digitalisierte MeBwerte (Datenraten im kHz-Be-
reich), die vom Rechner erfaBt und weiterverarbeitet oder
abgespeichert werden miissen. Zu den hohen Datenraten
kommen oft noch komplizierte Auswerteprogramme. Des-
halb kann Rir Gerite mit solchen Anforderungen ein eige-
ner Kleinrechner notwendig sein.

=== [)/A - Wandler

| A/0-Wandler
Rechner Messgerat
Steversignale
periph
Speicher

Ein- und
Ausgabe (1K)

Abb. t. Blockschema eines Einzelmethodensystems (dedicated Systems),
bei dem ein Rechner fiir die Datenerfassung und zur Steuerung eines
einzelnen analytischen MeBgerites benutzt wird.

Einzelgerit-Computersysteme (Abb. 1) konnen den Erfor-
dernissen des jeweiligen MeBgerits optimal angepaBt wer-
den und eignen sich daher besonders fiir Experimente, die
viele Riicksteuerungsoperationen des Computers erfor-
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dern, wie etwa die computergesteuerten Einkristall-Diffrak-
tometer. Bei dieser letzteren Anwendung kommt hinzu, da
sich eine Messung gewohnlich iiber mehrere Tage hinzieht
und deshalb eine besondere Systemzuverlissigkeit ver-
langt, die komplizierte Computersysteme meist nicht aul-
weisen.

Vom wirtschaftlichen Standpunkt sind derartige On-line-
Systeme derzeit noch sehr ungiinstig ; der Computer samt
Peripherie und Interface ist in der Regel teurer als das MeB-
instrument selbst. Allerdings zeichnet sich die Entwicklung
Hintegrierter* MeBinstrumente ab, bei denen die Computer-
Hardware als integraler Bestandteil des Instruments iiber
dessen Bauelemente verteilt ist. Dies erfordert allerdings
eine vollige Neukonstruktion der konventionellen analyti-
schen MeBinstrumente. Solche Gerdte mit ,eingebautem*
Computer brauchen als Folge der steten Weiterentwick-
lung und Verbilligung der Bauelemente nicht unbedingt
teurer zu sein als die jetzigen Instrumente ohne Computer.

3.1.2. Mehrere gleichartige Gerite an einem System

Aus wirtschaftlichen Griinden wird man vorerst noch ver-
suchen, mit einem Computer moglichst viele MeBgerite
gleichzeitig zu bedienen (Abb. 2). Handelt es sich um gleich-

A0 platte

— Computer
Lochstreifen

Multiplerer

— ]

Wandler

Mefigerate

-

Tetetype - Anschiusse

Teletype

(A0607)

Abb. 2. Uber einen Multiplexer sind die MeBausginge mehrerer gleich-
artiger MeBgerite mit cinem Rechner verbunden.
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artige Geriite, etwa um eine Anzahl von Gaschromatogra-
phen, so gelingt dies auch noch relativ einfach, da alle Ge-
rite mit dem gleichen Programmsystem arbeiten, also Da-
tenerfassungsroutinen und Auswerteprogramme nur ein-
mal im Rechner vorhanden sein miissen.

3.2. Mehmnethodensysteme

Sind verschiedenartige MeBgerite (z. B. Gaschromatogra-
phen neben IR-, NMR- oder Massenspektrometern) an
das gleiche Computersystem zur gleichzeitigen Bedienung
angeschlossen, so sind fiir die Messungen nach jeder der
Methoden unterschiedliche Auswerteprogramme und oft
auch unterschiedliche Datenerfassungsprogramme erfor-
derlich. Dazu wird ein Betriebsprogramm (,,Monitor*) be-
notigt, das den zeitlichen Ablauf regelt, also die Rechenzeit
der Zentraleinheit abwechselnd an die Programme vergibt.

Um wihrend der Datenverarbeitung auch noch die Daten
aktiver MeBgeriite erfassen zu kdnnen, muB der Rechner
iiber ein ,Interruptsystem” mit mehreren Prioritdtsebenen
verfigen. Mit diesem System kann eine externe Echtzeit-
uhr durch einen elektronischen Impuls das gerade laufende
Programm im Rechner unterbrechen. Auf einen solchen
»Interrupt“ hin entscheidet das Betriebsprogramm, welches
Gerit fur die Erfassung eines MeBwerts an der Reihe ist,
schaltet den Multiplexer auf den entsprechenden Kanal
und startet die A/D-Umwandlung. Bis zu deren Vollen-
dung (die wiederum durch einen Interrupt“ signalisiert
wird) kann der Rechner zum vorher unterbrochenen Pro-
gramm zuriickkehren oder auch auf ¢in anderes Programm
iiberwechseln.

Der Programmieraufwand fiir ein solches Mehrmethoden-
system ist recht erheblich. Die nebeneinander laufenden
Messungen miissen in bezug auf Kernspeicherbedarf, ex-
terne Speicherbelegung, Datenraten und Rechenzeiten
aufeinander abgestimmt sein.

Die Programmpflege (Beseitigung von Programmierfeh-
lern, programmtechnische Verbesserungen, Einbau neuer
Auswertealgorithmen) kann in solchen Systemen zu einem
ernsthaften Problem werden. Nur relativ groSe, ,komfor-
table* Rechner verhindern bei der Anderung eines Pro-
gramms eine Beeinflussung (z. B. durch fehlerhaftes Pro-
grammieren) von parallel laufenden Programmen. Alle
Programmiinderungen miissen deshalb oft recht miihsam
am Gesamtsystem ausgetestet werden. Je mehr verschie-
denartige MeBgerite aber gleichzeitig an das Computer-
system angeschlossen sind, desto hiufiger werden derartige
Anderungen, die dann den Gesamtbetrieb erheblich stéren.

Aus diesem Grunde sind Mehrmethodensysteme in Ver-
bindung mit kleinen oder mittelgroBen Rechnern insbe-
sondere fiir Forschungslaboratorien mit hiufig wechseln-
den Problemstellungen sehr schlecht geeignet. Fiir manche
Routinelabors in der Industrie, die iiber Lingere Zeit hin-
weg mit einem Satz ausgetesteter Programme ohne Pro-
grammiinderungen arbeiten kdnnen, mogen derartige Sy-
steme jedoch brauchbar sein.

Der Vorteil eines Mehrmethodensystems gegeniiber meh-
reren Einzelmethodensystemen liegt in der Einsparung von
Hardware. Von der Zentraleinheit ebenso wie von man-

374

chen peripheren Einheiten (die deshalb etwas groBziigiger
ausgelegt werden konnen) wird nur je ein Exemplar be-
notigt.

3.3. Gemischte Systeme
(On-line- und Off-line-Verarbeitung simultan)

Wenn ein Computersystem nicht nur mehrere direkt ange-
schlossene analytische Instrumente bedient, sondern gleich-
zeitig auch noch ein oder mehrere Off-line-Programme
(,,Hintergrund-Verarbeitung®) rechnet, so handelt es sich
um ein ,,gemischtes System™.

Soll ein derartiges System wirkungsvoll arbeiten, so ist ein
leistungsfihiger Zentralrechner erforderlich, dessen Hard-
ware iiberdies die einzelnen Programme hundertprozentig
gegeneinander absichert. Da sich unter den Off-line-Pro-
grammen in der Regel ein beachtlicher Anteil noch nicht
voll ausgetesteter und deshalb potentiell fehlerhafter Pro-
gramme befinden wird, ist ein derartiger Programmschutz
unentbehrlich.

Ein gemischtes System bietet den Vorteil, daB die meist
umfangreiche Peripherie eines groBen Rechners wie Zeilen-
drucker, Kartenleser, Magnetplatten und -bénder auch
den On-line-Benutzern Mdglichkeiten bietet, die ein Klein-
rechnersystem nicht aufweist.

Manche gemischten Systeme verwenden neben dem gro-
Ben Zentralrechner eine Reihe untergeordneter Kleinrech-
ner (,,Satelliten*) fiir die Erfassung der MeBdaten von den
angeschlossenen analytischen Geriiten und fir eine Vor-
verarbeitung dieser MeBdaten. Der Zentralrechner kann
durch Satelliten insbesondere von den reinen ,,Buchfiih-
rungsaufgaben” entlastet werden und braucht sich nur
noch mit den rechenintensiven Auswertearbeiten zu be-
fassen.

Eine Abart eines Satellitensystems ist das ,,Multi-Mini“-
System, bei dem als Zentralrechner ein Kleinrechner ein-
gesetzt wird (mGglichst vom gleichen Typ wie die Satelliten)
oder auf einen Zentralrechner ganz verzichtet wird. Im
letzteren Fall sind die ,dedicated* Kleinrechner netzwerk-
artig miteinander verbunden. Das Fehlen eines leistungs-
fahigen Zentralrechners erfordert allerdings den Verzicht
auf rechenintensivere Verarbeitungsprogramme. Aufer-
dem kann das Betriebssystem eines zentralen Kleinrech-
ners, das den Datenverkehr zu den Satelliten organisieren
muB, naturgemi0 nicht so flexibel und leistungsfahig ausge-
legt werden, wie dies bei einem GroBrechner mdglich ist.

Fiir eine allgemeine Diskussion der Vor- und Nachteile
eines gemischten Systems wird auf Abschnitt 4 verwiesen,
in dem das , Miilheimer Computersystem®, das als ein typi-
sches gemischtes System gelten kann, beschrieben wird.

3.4. Failsafe-Systeme

Die Computerisierung der Mefgerite macht die analyti-
schen Laboratorien in hohem MaBe vom Computer ab-
hingig. Je mehr Geriite an ein System angeschlossen sind,
desto unangenehmer ist deshalb ein Zusammenbruch des
Systems.
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Die sicherste MaBnahme gegen derartige , Katastrophen®
wiire ein identisches Zweitsystem, das parallel zum ersten
System die gleichen MeBdaten verarbeitet. Ein derartiger
Aufwand diirfte in der Regel aber nur fiir manche zur Fa-
brikationskontrolle eingesetzte ProzeBrechenanlagen zu
rechtfertigen sein. In diesem Fall wird man selbstverstind-
lich versuchen, das zu duplizierende System so klein wie
moglich zu halten.

Fiir die computerisierten Experimente im Bereich der che-
mischen Forschung ist keine derart hohe Betriebssicherheit
erforderlich. Deshalb reicht eine Teilsicherung — gegen die
schlimmsten Ausfille — schon aus.

Kernspeicher

| 181 1}
e L H
Zenlraleinreit
F—I Leilendrucker '

Teletypes =
Magnetbander
. 0n- line "-System L—E Teletypes
Benutzer-, Time - Sharing”™- System

Abb. 3. Failsafe-System bei der Firma Du Pont. Bei Ausfall der mit der
Echtzeit-Verarbeitung betrauten Zentraleinheit [ werden deren Auf-
gaben von der Einheit Il iibernommen.

Interessant ist in diesem Zusammenhang ein Failsafe-Sy-
stem, das bei der Firma Du Pont, Experimental Station,
Wilmington (USA), aufgebaut wird™. Dieses System be-
steht aus zwei gekoppelten (PDP10-)Zentraleinheiten.
Normalerweise dient eine davon ausschlieBlich der Echt-
zeiterfassung der Daten von den analytischen Instrumen-
ten, wihrend die andere zur Auswertung der Echtzeit-Da-
ten und zum Rechnen von Off-line-Programmen einge-
setzt wird (Abb. 3). Ein Teil des Kernspeichers und einige
periphere Einheiten sind beiden Zentraleinheiten gemein-
sam zuginglich. Fillt die fir die Echtzeit-Datenerfassung
zustindige Zentraleinheit aus, so iibernimmt die andere
Zentraleinheit selbsttitig deren Aufgaben.

4. Das ,,Miilheimer Computersystem*

4.1. Computer-Einsatzbereiche
am Max-Planck-Institut in Miilheim/Rulr

Am Max-Planck-Institut fiir Kohlenforschung einschlie3-
lich Abteilung Strahlenchemie in Miilheim/Ruhr sind die
meisten der in der chemischen Forschung moglichen Ein-
satzbereiche fiir Computer vertreten. Zu den Off-line-Auf-
gabestellungen gehoren Programme zur

(*] Dr. E. A. Abrahamson, Dr. J. Fok und Dr. J. Read, Wilmington,
persdnliche Mitteilung.
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Rontgen-Strukturanalyse

MO-Theorie

Reaktionskinetik

Simulation und Iteration von Spektren

Auswertung von Spektren

Spektrendokumentation

Literaturdokumentation

Unterstiitzung der Institutsverwaltung.

Dazu kommen noch kleinere Hilfsprogramme aller Art.

Die umfangreichen spektroskopischen, analytischen und
physikalisch-chemischen Laboratorien des Instituts verfii-
gen iiber eine groBe Anzahl analytischer MeBinstrumente,
von denen einige moglichst direkt an einen Computer an-
geschlossen sein sollten (augenblicklicher Stand siche Ab-
schnitt 4.6):

1. ,,Langsame“ MeBgeriite (Datenraten ca. 20 Hz):

20-30 Gaschromatographen
1 Massenspektrometer

2-3 NMR-Geriite

1 IR-Spektrometer

1 Ramanspektrometer

1 ESR-Geriit

1 Spektralpolarimeter.

2. ,Schnelle* MeBgerite (Datenraten 1 bis 20 kHz):

2 niedrigauflésende Schnellscan-Massenspektrometer
1 Impuls-NMR-Geriit.

Als 1967 die Anschaffung eines oder mehrerer Computer-
systeme fiir alle diese Einsatzbereiche zur Debatte stand,
boten sich dem Institut zwei Alternativen:

1. Die Anschaffung eines mittelgroBen bis groBen Rech-
ners, der im Batch-Betrieb fiir alle Off-line-Rechenprobleme
eingesetzt wird, erginzt durch eine Reihe von Kleinrech-
nern zum Aufbau mehrerer dedicated On-line-Systeme fir
die analytischen MeBinstrumente.

2. Die Anschaffung eines einzigen, dafiir etwas leistungs-
fihigeren Rechners, der sowoh! Hardware als auch Soft-
ware fiir ein ,,multiprogramming time-sharing“-System be-
saB und der cinen simultanen Off-line- und On-line-Betrieb
zulief.

4.2. Hardware-Koafiguration der PDP 10-Rechenanlage

Aus finanziellen und organisatorischen Griinden entschied
man sich damals fiir die zweite Mglichkeit :

Im Dezember 1968 wurde der erste Teil einer PDP 10-An-
lage™ in Betrieb genommen, im April und September 1969
wurdg die fiir die On-line-Anwendungen bendtigte zusitz-
liche Hardware installiert, und im Juli 1970 wurde das
System um 32 K Kernspeicher und eine Magnetplattenein-
heit erweitert. Die derzeitige Systemkonfiguration ist in
Abbildung 4 skizziert.

[**] Hersteller: Digital Equipment Corporation, Maynard, Mass.
(USA).
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Die Hardware der PDP10-Zentraleinheit umfaBt 366
Maschinenbefehle (darunter Gleitkomma- und Byte-In-
struktionen), ein Interruptsystem mit sieben Prioritits-
ebenen sowie Speicherschutz-Register. Die derzeitige
Kernspeicherkapazitit betriigt 64 K Worte zu je 36
Bits. Zwei Kanile fiir schnelle Ubermittlung von Daten

POP 10 [}
Zlentral- Kernspeiches
einheit 1368it)

}_ Lochstreifenleser
und - stanzer
88andeinheiten
1,,0EC-tapes”}
pe >MagnetbaMeinheilen

Schnelldrucker
1000 Zeiten/min

Lochkartenleser 26 Terminals:
800 Karten/min :E 2leletypes
1 Datensichtgerat
1 POP-8-Kleinrechner
Kontakt - Scanner Line -Oriver
{72 kontakt-Eingangel i 172 Relais - Ausgange!}

Echtzeituhr 20 kHz

- q - ao- E .
8MeNgerdte —f wandler wandler E 32 Mengerite
—  schnell langsamfE

Abb. 4. Hardware-Konfiguration der PDP 10-Rechenanlage am Max-
Planck-Institut fir Kohlenforschung in Miilheim/Ruhr.

verbinden den Kernspeicher mit einer Festkopf-Magnet-
platte (mittlere Zugriffszeit 17 ms, Ubertragungsgeschwin-
digkeit 77 K Worte/s, Kapazitit 500 K Worte) und einem
Plattenstapel (mittlere Zugriffszeit 60 ms, Ubertragungs-
geschwindigkeit 62 K Worte/s, Kapazitit 5000 K Worte).
Ein Teil der Festkopfplatte wird zur kurzzeitigen Aufnahme
von Kernspeicherabbildern laufender Programme be-
nutzt (,,Swapping“-Betrieb), wenn der Kernspeicher nicht
ausreicht, um alle parallel laufenden Programme aufzu-
nehmen. Der weitaus grofte Teil der Plattenkapazitit
dient jedoch der Speicherung von Programmen und Da-
ten.

Als weitere periphere Einheiten sind Schnelldrucker, Loch-
kartenleser, Magnetbandeinheiten, Plotter, Lochstreifen-
leser und -stanzer sowie 22 Ein-/Ausgabeschreibmaschinen
{,,Teletypes“) als Benutzerstationen im Time-Sharing-Be-
trieb vorhanden.

Als Interface zwischen Computersystem und den direkt
angeschlossenen analytischen MeBinstrumenten dienen
einige spezielle Einheiten: Uber eine Multiplexereinheit
kénnen bis zu 32 ,langsame® MeBgerite mit einem
leistungsfihigen Analog/Digital-Wandler verbunden wer-
den. Dieser A/D-Wandler arbeitet mit 13 Bit Auflésung
in elf Verstirkungsbereichen und iiberstreicht damit
einen dynamischen Bereich von nahezu 10’. Die Ge-
samtdatenrate betrigt bei automatischer Bereichsselek-
tion 3.3kHz.

376

STATUS OF MUELHEIM 4S7T2R.1A41 AT 15:21:50 ON Q3-SEP-79

Fiir die ,,schnellen” MeBinstrumente wird ein weiterer A/D-
Wandler benutzt, der mit Datenraten zwischen 1.25 und
20 kHz arbeiten kann. Die Auflosung betriigt 10 Bit, der
dynamische Bereich 2.5-10%, unterteilt in drei Ver-
stirkungsbereiche. Uber einen Multiplexer konnen bis
zZu acht MeBinstrumente an diesen A/D-Wandler
angeschlossen werden. Um jedoch den normalen Time-
Sharing-Betrieb und die gleichzeitige Datenerfassung von
den ,Jangsamen*“ MeBgeriten nicht zu storen, darf nur je-
weils eines der acht moglichen ,;schnellen® Instrumente
aktiv sein. Wegen der kurzen Registrierzeiten von ca. 2-3
Sekunden eines derartigen MeBinstruments bedeutet diese
Einschrinkung keine ernsthafte Behinderung.

Der Takt der Datennahme wird durch eine Echtzeituhr
{Quarzoszillator fiir 20 kHz) iiber einen Zihler fiir jeden
der beiden A/D-Wandler gegeben.

72 Kontakteinginge und eben soviele Relaisausginge er-
lauben es, das SchlieBen und Offnen externer Stromkreise
zu erkennen bzw. ermoglichen es, externe Relais durch den
Rechner zu 6ffnen und zu schliefen. Damit erkennt das
Betriebssystem Start- und Stopbefehle fiir die Echtzeit-
Datenerfassung und kann seinerseits externe Vorginge
steuern. Nicht zeitlinear registrierende MeBgerite wie IR-
Spektrometer konnen den Zeitpunkt jeder einzelnen A/D-
Umwandlung dem Betriebssystem durch Schlieflen eines
externen Kontakts anmelden.

4.3. Die Time-Sharing-Betriebsweise

In der derzeitigen Version des Betriebssystems konnen bis
zu 23 ,Jobs* gleichzeitig abgewickelt werden. Die Jobs
werden von den Benutzern von den im Hause verteilten
Teletype-Stationen aus zu beliebigen Zeiten initialisiert
und kontrollieren den Ablauf von je einem Programm, das

UPTIME 165:01:50, Sa% NULL TIME = l1OLE+LOST = Sit1 + 37

Jos WHO WHERZ wHAT Size STATE RUNTIME

1 xE, k% DET SELDAT 2K SL 90:04:59
2 £k,%% DET MSDAT 44 SL 2M9:00: 90
3 1,2 TTY26 [ER{tIN R 1« SL 00: 362 42
4 13,33 TTY1Y7 ADSTAT 4K tC SW PN 05: A4
S $6,1082 TTY11 P1P 1K T 0/: 902 42
[ S, 21 TTY7 SYSTAT 2K RN 00: P02 15
7 11,32 TTYI1S T=CY 2« TT P3:07:12
8 11,30 TTY1 REFREP 11K TT 20:34: 13
9 13,33 TTYS TECO 2K TT SW 20: 90 48
19 150,45 TTY2 PIP 1K 10 90:012 39
n 200,202 TTY6 TECY 24 TT 00:00: 91
12 11,30 CTY PARA (14 TT 20: 00: 0
13 Ss14 TTYA4 ADSTAT 4K TT Su A0:00: 00
14 &, Kk DET QPRFILE 3K tC Sw 09:00: 33
15 40, 63 TTY16 HEY 11 8K TT 2n:N1:17
16 LA TR L DET HIP 4§ tC SW P02 092 49

18 22, 40 TTY10 MIRCAT 8% +C S 39:080:12

Abb. 5. ,,Momentaufnahme“ des Zustands der gleichzeitig bearbeiteten
Jobs im ,Miilheimer System*“: SELDAT (Job 1) ist das Datenerfas-
sungsprogramm fiir die ,Jangsamen* On-line-Instrumente, MSDAT
{Job 2) das Datenerfassungs- und Vorreduktionsprogramm fiir das
Massenspektrometer ; ORGA NI ist ¢in Kontrollprogramm, das mehre-
re Programme initialisiert; REFREP (Job 8) erzeugt Ausdrucke von
Gaschromatogrammen ; PARAM (Job 12) wird zur Eingabe von Para-
metern fir On-line-Liufe ,langsamer” Instrumente benutzt; NMRCAT
(Job 18} ist ein Time-Averaging-Programm fir NMR-Spektren.
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der Benutzer durch Eintippen eines Befehls am Teletype
gestartet hat. Auch die Eingabedaten kénnen am Teletype
eingetippt und die Ergebnisse ausgeschrieben werden.
(Selbstverstindlich lassen sich auch beliebige andere peri-
phere Einheiten zur Datenein- und -ausgabe benutzen.)

Die an den Teletypes eingetippten Befehle werden vom Be-
triebssystem interpretiert. Letzteres bestimmt auch die Ver-
teilung der Rechenzeit der Zentraleinheit, die Zuteilung
des Kernspeichers und die Zuordnung der peripheren Ein-
heiten zu den einzelnen Jobs. Immer, wenn ein Job mit Ein-
und Ausgabeoperationen - iiber eine der sieben Prioritits-
ebenen des Interruptsystems — beginnt, oder nach Ablauf
der zugeteilten Rechenzeit (,,time slices* von 0.5 bis 2 Se-
kunden), sucht das Betriebssystem nach einem anderen
Job, der dann iiber die Rechenzeit der Zentraleinheit ver-
figen kann. In Abbildung 5 ist eine reprisentative ,Mo-
mentaufnahme“ des Computerbetriebes dargestellt.

Die Time-Sharing-Betriebsweise erlaubt einen regelrechten
Dialog zwischen einem Rechenprogramm und seinem Be-
nutzer. In Abbildung 6 ist als Beispiel eines solchen Dialogs
die Eingabe von Parametern in einem Zeichenprogramm
dargestellt. Erlduterungen und Warnungen fiir ungeiibte
Benutzer sind im Programm vorgesehen.

4.4. Organisation der Echtzeit-Datenerfassung

Der dynamische Time-Sharing-Betrieb ermoglicht den
simultanen Ablauf von On-line- und Off-line-Anwendun-
gen. Fiir die Echtzeit-Datenerfassung werden ein gemein-
samer Datenjob fiir alle ,langsamen* MeBgerite und je
ein Datenjob fiir jedes aktive ,.schnelle“ MeBgerit benstigt.
Es handelt sich hierbei um Programme, die im wesent-
lichen Datenpuffer fiir die einzelnen MeBgerite enthalten.
Die einzelnen Daten werden vom Rechner auf einer der
Interruptsebenen eingelesen, so daB laufende Programme
nur jeweils filr mehrere Mikrosekunden unterbrochen wer-
den. Solange MeBgerite aktiv Daten iibertragen, miissen
die dazugehorigen Datenjobs im Kernspeicher bleiben,
diirfen also nicht im Rahmen des Swapping-Betriebs kurz-
2eitig auf den Plattenspeicher abgeschoben werden. In die-
ser Hinsicht und in einer etwas bevorzugten Behandlung
bei der Zuteilung von Rechenzeit unterscheiden sich die
Datenjobs von den anderen Benutzerprogrammen.

Fiir die ,Jangsamen“ MeBgerite werden die MeBdaten
ohne jede Vorverarbeitung pufferweise auf den Platten-
speicher iibertragen, wo separate Datensitze fiir jedes
MeBgerit angelegt werden. Fiir die ,;schnellen Massen-
spektrometer dagegen wird in der Regel vom Datenjob
bereits eine Datenvorreduzierung vorgenommen; nur die

reduzierten Daten gelangen auf den Plattenspeicher.
R DAIPLT

Nach dem Stopbefehl werden die zu einem MeBgerit ge-
hérenden Daten von Analysenprogrammen (die als ge-
trennte Jobs laufen) weiterverarbeitet. Benutzen mehrere
MeBgerite (z B. eine Gruppe von Chromatographen) das
gleiche Analysenprogramm, so kann dieses Programm so
initialisiert werden, daB es in regelmiBigen Zeitabstinden
WFANG UND ENDE DES GEWUENSCHTEN AUSSCHNITTS MUESSEN DURCH fjr alle in Frage kommenden MeBgerite nachkontrolliert,
yIE DAZUGEHOERIGEN PUNKTNUMMERN SPEZIFIZIERT WERDEN. . . s

JOLL DIE GESAMTE MESSKURVE GEZEICHNET WERDEN, SO GENUEGT  Ob ein MeBlauf zu Ende gegangen ist, und dann selbsttitig
IIN <CR>. die Auswertung durchfithrt. (Zur detaillierten Beschrei-

bung der Software-Organisation siche!?- )

WSCHLUSSNR+t 15
{EIN DATENSATZ FUER ANSCHLUSS 15 VORHANDEN!
NSCHLUSSNR.3 14

(~ANFANGS- UND ENDWERT: ?_

(~ANFANGS- UND ENDWERT: 1000, 3000
JEHNUNG (PUNKTE/ZOLL)>: S

JARNUNG! DIE ZEICHNUNG WIRD 10.16 M LANG! OK?: NEIN 45 l"lexibilititdesSystems

JEHNUNG (PUNKTE/ZOLL): 100

Das Time-Sharing-System erlaubt eine sehr flexible, stufen-
weise Auswertung der MeBdaten. Ein Auswerteprogramm
kann in Dialogform angelegt sein, so daB der Benutzer
Zwischenergebnisse am Teletype mitgeteilt erhilt und
iiber den weiteren Ablauf einer Auswertung befragt wird.
Die einzelnen Stufen der Auswertung konnen auch mit

mehreren nacheinander aufrufbaren Programmen durch-

1AXIMALAMPLITUDE (ZOLL)>: ?

)IE NUTZBARE ZEICHENHOEHE BETRAEGT 1@ ZOLL.

TUER BELIEBIGE DEHNUNGEN KOENNEN JEDOCH AUCH GROESSERE
AMPL ITUDEN ANGEGEBEN WERDEN.

YAXIMALAMPLITUDE (ZOLL): 20

TEXT: DEMONSTRATION

Abb. 6. Beispiel eines programmierten Dialogs: Ein Benutzer startet
durch Eintippen des Befehls ,,R DATPLT* ein Programm zur Plotter-
Darstellung eines on-line registricrten Spektrums und spezifiziert im
Dialog mit dem Programm die benétigten Parameter. (Zur Verdeut-
lichung sind alle Benutzereingaben unterstrichen.)

Der Wissenschaftler, der iiber ein an seinem Arbeitsplatz
aufgestelltes Teletype unmittelbaren Zugang zum Rech-
ner und den dort gespeicherten, abiragbaren Datenbédnken
hat, kann den Rechner als immer verfiigbares Denkhilfs-
mittel (,,Denkzeug“!) benutzen, so wie er auf niedrigerer
Ebene einen Rechenschieber oder ein Tabellenwerk ge-
braucht.
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gefithrt werden. Je nach Zwischenergebnis kann sich der
Benutzer beliebig fiir die weiterhin zu benutzenden Pro-
gramme entscheiden. Beispielsweise konnen fiir ein Mole-
kiilspektrum je nach dem Ergebnis des Experiments Glit-
tungsverfahren, Verfahren zur Auflosungsverbesserung,
Signalsuchalgorithmen usw. in beliebiger Abfolge heran-
gezogen werden. Die Freiheit des Benutzers wird dabei in
keiner Weise durch andere Benutzer, die zur gleichen Zeit
mit dem Rechner arbeiten, beeintrichtigt — abgesehen von
der Belegung gemeinsamer peripherer Einheiten wie
Schnelldrucker oder Plotter.

Dieses hohe MaB8 an Flexibilitit ist fiir analytische Labora-
torien in einem Forschungsinstitut mit hiufig wechselnden
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Aufgabenstellungen nicht nur vorteilhaft, sondern notwen-
dig (siche auch *%)). Trotzdem jedoch kann fiir gewisse
Routineanalysen mit immer gleichen Auswerteverfahren
ein Standardprogramm eingesetzt werden, das keinerlei
Parametereingabe benétigt und unmittelbar das Ender-
gebnis, etwa in Form eines Berichts auf dem Teletype, lie-
fert.

Besonders vorteilhaft erweist sich die Time-Sharing-Be-
triecbsweise beim Entwickeln und Austesten neuer Pro-
gramme. Beispielsweise konnen neue Auswerteprogramme
ausgetestet werden, ohne daB8 die Mdglichkeit einer Sté-
rung anderer Benutzer besteht. Programminderungen las-
sen sich vom Teletype aus durch Text-Editoren einfiihren,
und die geiinderten Programme kdnnen sofort — unter Um-
gehung Lingerer Wartezeiten fiir Batch-Systeme — gestartet
werden. Dieser unmittelbare Kontakt zwischen Program-
mierer und Rechner hat die Entwicklung der Programme
fur die On-line-Anwendungen wesentlich beschleunigt.

4.6. Augenblicklicher Stand und Zuverliissigkeit
des , Miilheimer Systems*

Bis jetzt sind 23 Gaschromatographen, ein NMR-Spektro-
meter, ein IR-Spektrometer, ein Spektralpolarimeter (,,Ca-
ry 60%), ein ESR-Geriit und ein langsames Massenspektro-
meter iiber den ,langsamen“ A/D-Wandler sowie ein
Schnellscan-Massenspektrometer und ein Impuls-NMR-
Gerit iiber den ,schnellen® A/D-Wandler direkt an-
geschlossen.

Von der derzeit genutzten Rechenkapazitit (im 24-Stun-
den-Betrieb 20 bis 25%) entfallen fast 90%; auf die Off-line-
Rechnungen und nur ca. 109, auf die Erfassung und Verar-
beitung der On-line-Daten.

Off-line-Programme, die mehr als 28 K Kernspeicher be-
nétigen, miissen nachts, d. h. zwischen 17 Uhr und 8 Uhr,
gerechnet werden - zum Teil, weil sie wihrend des Tages-
betriebs einen zu unrationellen Swapping-Betrieb bedin-
gen wiirden, zum Teil, weil fiir sehr groBe Programme der
vom speicherresidenten Time-Sharing-Betriebssystem frei-
gelassene Kernspeicher (zur Zeit 41 K) nicht ausreicht, so
daB ein spezielles Betriebssystem geladen werden muf.

Die Zuverlissigkeit des Betriebssystems erhohte sich durch
stindige Verbesserungen im Laufe der bisherigen Betriebs-
zeit, so daB derzeit praktisch keine Software-Zusammen-
briiche mehr auftreten.

Jedoch gibt es gelegentlich Hardware-Ausfille, die den
Computer meistens eine Stunde bis zu einem oder zwei
Tagen (bishergies Maximum) stillegen.

4.7. Nachteile des ,,Miilheimer Systems*

Ein groBes Computersystem wie das ,Miilheimer System*
ist immer dann schwerfillig, wenn Anderungen innerhalb
des sehr komplizierten Betriebssystems notwendig sind.
Neben den Interruptroutinen zur Echtzeit-Datenerfassung
miissen auch alle in Echtzeit notwendigen Riickmeldungen
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an ein angeschlossenes Mefgerit als Unterprogramme im
Betriebssystem enthalten sein. Deshalb ist es unméglich,
Echtzeitriickmeldungen in solchen Fillen vorzusehen, in
denen das Betriebssystem wegen wechselnder experimen-
teller Anforderungen hiufig geiindert werden miifite.
AuBerdem ist der ,,Buchfithrungs“-Aufwand fir Echtzeit-
routinen innerhalb eines Time-Sharing-Systems betricht-
lich. Insbesondere aber sollten keine iiber sehr lange Zei-
ten, z. B. mehrere Tage, laufende Echtzeitexperimente an
ein groBes System angeschlossen werden, da der normale
Betrieb nicht nur durch die regelmiBigen Wartungsarbei-
ten, sondern auch durch unvorhersehbare Systemzusam-
menbriiche unterbrochen werden kann. Aus diesem Grun-
de wurde in Miilheim nicht versucht, das automatische
Rontgen-Diffraktometer durch die PDP 10-Anlage steuern
zu lassen!®,

4.8. Personalaufwand

Die Miilheimer Rechenanlage wird von einem Physiker,
einem Mathematiker, zwei Programmierern, einem Opera-
teur und einem Wartungsingenieur betreut. Diese Gruppe
entwickelte auch den groBten Teil der Software fiir die On-
line-Anwendungen. Daneben beschiftigen sich in den mei-
sten analytischen Gruppen des Instituts noch mehrere
Mitarbeiter zumindest zeitweise mit der Entwicklung
von Programmen.

Als wesentliche Voraussetzung eines erfolgreichen System-
aufbaus erwies sich die gute Zusammenarbeit zwischen
Computer-Personal und Analytikern. Dazu kommt die
gelegentliche Mitarbeit von Elektronikern, wenn es um
den méglichst stérungsfreien AnschiuB der MeBgerite geht.

5. Vergleich von Computersystemen
fiir die chemische Forschung

Da die meisten Forschungslaboratorien Zugang zu einem
grofleren Rechenzentrum haben, in dem die Off-line-Pro-
gramme gerechnet werden konnen, ist meistens nur iiber
die Anschaflung eines On-line-Systems zu entscheiden
(siche jedoch Abschnitte 5.6 und 5.7). Auf die Einsatzbe-
reiche der Typen von On-line-Systemen wurde bereits in
Abschnitt 3 eingegangen. Hier seien jedoch noch einmal
die Vor- und Nachteile von kleineren ,dedicated* Syste-
men und von groBen ,,gemischten Systemen* hinsichtlich
der wichtigsten Gesichtspunkte einander gegeniiberge-
stellt.

5.1. Programmierung

Die Programmteile fiir die Echtzeit-Datenerfassung und
eventuelle Echtzeitriickmeldungen sind in ,dedicated”
Systemen leichter zu erstellen und in den meisten Fillen
auch leichter abzuiindern als in grofien Systemen mit kom-
pliziertem Betriebssystem.

Dagegen sind in groBen Systemen die Analysenprogramme
einfacher, nimlich gewohnlich in einer héheren Program-
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Tabelle 2. Programmierung von On-line-Systemen.

System Echtzeit-Datenerfassung Auswertung Testen mit Andern flexibler Einsatz ver-
und -verarbeitung und Auswerteprogrammen  schiedener Auswerteprogramme
Einzelmethodensysteme aufwendig (meist Ma- mdglich bei komfortabler
1. ein Geriit pro Rechner sehr einfach (kein Uber- schinensprache) Peripherie
2. Mehrzwecksysteme schneiden verschiedener schwierig (kleiner Kera-
analytischer Methoden) speicher, wenig Testhilfen,
umstiindliche Eingabe von
3. mehrere gleichartige cinfach (aber evtl. kompli-  sehr aufwendig (Ma- Anderungen)
Geriite pro Rechner zierter Abtastalgorithmus)  schinensprache,
mehrere Geriite)
- eventuell méglich bei
Mehrmethodensysteme schwierig (vielschichtige besonders schwierig schr umstindlich (Ande- komfortabler Peripherie
zeitliche Korrelation) (Maschinensprache, rung fur eine Methode be-
verschiedene analyti-  einfluit alle anderen)
sche Methoden)
Gemischte Systeme sehr schwierig (Einbau in sehr einfach (FOR- sehr einfach (keine Beein- extrem einfach (da die Maglich-

komplexes Betricbssystem), TRAN, keine Uber-
schneidung von Aus-
werteprogrammen
verschiedener Geriite
oder mit Datenerfas-

Time-Sharing-Betriebssy-
stem vom Hersteller ist
Voraussetzung

flussung anderer Benutzer,  keit des Time-Sharing-Dialogs
schnelles Arbeiten mit besteht!), stufenweise Auswer-
Text-Editoren, leistungs- tung je nach Zwischenergebnis
fihige Testhilfen, zusiitz- méglich

liche Mdglichkeiten durch

sungsteil, komplizierte  umfangreiche Peripherie)
Auswerteverfahren ein-

setzbar, Zugriff zu um-

fangreichen Daten-

banken)
einfach fur dedicated
Satelliten, aber evil. Ver-
zahnung mit Betriebssystem

Satellitensysteme

miersprache, z. B. FORTRAN, zu erstellen. Es stehen Hilfs-
programme fiir Fehlersuche und Text-Editoren fiir schnelle
Programmiinderungen sowie periphere Geriite zum be-
quemen Arbeiten (Listen, Kopieren von Programmen) zur
Verfiigung (siche auch Tabelle 2).

5.2. Rechenkapazitiit

Die hohere Rechenleistung und die groBere Speicherkapa-
2itidt eines groBen Systems sind fiir manche Auswertever-
fahren (z. B. bei der Massenspektroskopie) wiinschenswert
und manchmal auch notwendig. Kleinsysteme konnen in
solchen Fiillen oft nur die reine Datenerfassung oder eine
beschriinkte Vorverarbeitung durchfiihren, so daB die ab-
gespeicherten Daten spiiter in einem Rechenzentrum off-
line ausgewertet werden miissen.

5.3. Flexibilitiit

Wie schon an anderen Stellen betont, ist ein groBes ge-
mischtes System, das einen konversationellen Time-Shar-
ing-Betrieb erméglicht, in vieler Hinsicht flexibler fir den
Benutzer als ein dedicated System.

Dies gilt fiir die Programmierung ebenso wie fiir die Hand-
habung der MeBdaten. Der Gesichtspunkt, Programme
ohne groBen Aufwand dndern und neuen Anforderungen
anpassen zu kénnen, ist insbesondere fiir Laboratorien mit
hiufig wechselnden Aufgaben wesentlich.

Dedicated Systeme sind demgegeniiber flexibler in ihrer
Hardware-Zusammensetzung. Sie eignen sich deshalb bes-
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ser fiir Laboratorien, in denen viel mit Hardware experi-
mentiert wird.

5.4. Wartung und Betrieb

Fiir ein dedicated System wird in der Regel kein Wartungs-
personal benétigt, auch braucht der Benutzer keinerlei
Riicksicht auf andere Benutzer zu nehmen. Das kleine Sy-
stem ist auch meist zuverlissiger als komplizierte grofe
Systeme.

Ausfille sind bei groen Systemen zwar hiufiger, davern
dafiir aber meist nicht so lange, da geschultes Personal fir
die Reparatur zur Stelle ist.

5.5. Labororganisation

Fiir einzelne kleine Laboratorien kommen aus finanziellen
Griinden selbstverstindlich nur ,dedicated“ Systeme in
Frage. Auch Laboratorien mit mehreren analytischen Ge-
riten, aber nur geringem MeBanfall kénnen mit einem
wdedicated” System arbeiten, das je nach Bedarf immer nur
mit einem der Mefgeriite verbunden wird (Standard-Inter-
face vorausgesetzt!). Ein solches, eventuell transportables
»Mehrzweck“-Kleinrechnersystem wird fiir Messungen
nach jeder analytischen Methode mit einem anderen Pro-
grammsystem geladen. Fiir eine relativ einfache Datenaus-
wertung konnen ,Interpreter“-Sprachen (wie BASIC, FO-
CAL usw.) oder speziell entwickelte Sprachen fiir die Analy-
tik benutzt werden.

Fiir gréBere oder fiir eine Anzahl benachbarter kleiner La-
boratorien iiberwiegen jedoch die Vorteile eines groBen
Computersystems.
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5.6. Kaufentscheidung

Die Entscheidung zum Kauf eines Kleinsystems ist wegen
des geringeren finanziellen Aufwands und des damit ver-
bundenen geringeren Risikos leichter zu fillen. Bei der An-
schaffung eines groBen Systems bedarf es der Zusammen-
arbeit vieler Beteiligter. Eine Einigung muB nicht nur iiber
Finanzierung, Art und Umfang des anzuschaffenden Sy-
stems, sondern auch iiber die spitere Organisation und
Betriebsweise gefunden werden (siche Tabelle 3).

In vielen Fillen hemmen bereits vorhandene Rechenzen-
tren die Anschaffung eines groBen gemischten Systems.
Allerdings wird leicht iibersehen, daB manche der vorhan-

Tabelle 3. ,,Management-Gesichtspunkte“ beziiglich der On-line-Systeme.

arbeitenden Chemikers, der Aufbau von Dokumentations-
systemen sowie immer ausgefeiltere Analysenmethoden
der Spektroskopie stimulieren die Anschaffung von groBe-
ren Rechnern fiir den chemischen Anwendungsbereich. Da
viele Dokumentationssysteme und kompliziertere Aus-
werteverfahren auf die MeBdatensitze von On-line-Syste-
men zuriickgreifen, ist iiberdies eine mdglichst enge Ver-
bindung - wie sie das gemischte System optimal bietet -
von chemischem Off-line- und On-line-System wiinschens-
wert.

Wegen der relativ geringen Ausnutzung eines grofen Sy-
stems durch die On-line-Anforderungen allein wird ein
groBes System erst durch die Einbeziehung einer Reihe

System typischer Preis (DM) Kaufentscheidung Unterhaltsaufwand
Einzelmethodensysteme leicht
1. ein Gerit pro Rechner 80000 (geringe Kosten, geringes Risiko, keine organisa- gering
2. Mehrzwecksysteme 100000 torischen Schwierigkeiten, schnelle Betriebsfiihigkeit)
3. mehrere gleichartige Geriite 200000
pro Rechner
Mehrmethodensysteme 400000-1 500000 erschwert
(Interessen mehrerer Beteiligter milssen aufeinander gering
abgestimmt werden, beschrinkte Leistungsfahigkeit
des Systems)
Gemischte Systeme 2000000 schwierig
(hohe Kosten, viele Beteiligte, evtl. Umorganisation
oder Zusammenlegung von Labors, langwierige Wartungsingenieure und
Planung und Entwicklung, Beriicksichtigung vor-  hochspezialisiertes Personal
Satellitensysteme 3000000 handener Rechenzentren und firmenpolitischer oder notwendig

nationaler Motive beziiglich Computerherstellern)

denen Rechenanlagen auch ohne die technisch-wissen-
schaftlichen oder chemischen Anwendungen weitgehend
ausgelastet sind oder es innerhalb weniger Jahre sein wer-
den. Uberdies sind zumindest im industriellen Bereich die
Rechenzentren normalerweise auf kaufminnische Anwen-
dungen zugeschnitten. Wissenschaftlich-technische An-
wendungen, fiir die andere Rechnertypen und andere Orga-
nisationsformen des Rechenbetriebs geeigneter sind, wir-
ken dann oft als Fremdkorper.

5.7. Zukiinftige Entwicklung

Nicht nur wegen der Erfordernisse der Datenerfassung und
-verarbeitung fiir direkt angeschlossene analytische Instru-
mente sind groBe gemischte Systeme fiir die chemische
Forschung wiinschenswert: Die schon eingangs erwihn-
ten, noch in den Anfingen steckenden Entwicklungen von
Computerprogrammen zur Unterstiitzung des priparativ

rechenintensiver Off-line-Aufgaben wirtschalftlich genutzt.
Eine gleichwertige Auslastung konnte auch durch die Aus-
bildung von Studenten an den Terminals eines interaktiven
Time-Sharing-Rechners erreicht werden.
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