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Abstract 

We present 13 programs for the calculation of vibrational spectroscopic problems 
applied to small molecules with high synvnetry. The programs are compiled for the 
well known programmable packet calculator Texas Instruments SR-52. To the special 
problems, the mathematical formulas, input and output instructions, several numeri
cal examples, literature and the programs with comments are given. 

Order n = 1: The force constants, isotopic vibrational frequencies and the vibra
tional amplitudes are calculated for the two mass system XV (fcou). For the three 
mass system xv2 (Q.o") only the force constants and isotopic frequencies are calcu
lated. 

Order n = 2: For the three mass systems XVZ (.f.o") and XV 2 (f.2 .,.) the inverse 
matrices G of the kinetic energy are presented. 

For complete sets of data (with isotopic frequencies, Coriolis coupling constants 
etc.) the complete force constant matrices are calculated. 

For non complete sets of data one starts in most cases with diagonal force constant 
matrices. The complete force constant matrix F is calculated with a minimalisation 
approximation. The eigenvector matrices .!:. result from the G - F - and N-matrices. 
The N~matrices are calculated from the G- and F-matrices or from the F- and L-ma
trices respectively. 

Order n = 3: The matrix .§. of the system XVZ (C
5

) is calculated. 

For higher orders n, the "isotopic reduction method" for the calculation of single 
force constants of proper systems is described. 



Zusammenfassung 

Es werden 13 Programme zur Berechnung schwingungsspektroskopischer Probleme für 
die Auswertung von Schwingungsspektren von kleinen Molekülsystemen mit hoher 
Symmetrie zusammengestellt. Die Programme sind für den weit verbreiteten Programm
rechner Texas Instruments SR-52 ausgearbeitet. Zu den Problemstellungen sind die 
Formelsätze, die Eingabe- und Ausgabeanweisungen, verschiedene Zahlenbeispiele, 
Literatur und die Programme mit Kommentaren angeführt. 

Ordnung n = 1: Für das Zweimassenmodell XV (~") werden die Kraftkonstanten, 
isotope Frequenzen und Schwingungsamplituden berechnet. Für das Dreimassenmodell 
xv2 (D.o~) werden nur die Kraftkonstanten und die isotopen Schwingungsfrequenzen 
angegeben. 

Ordnung n = 2: Für die Dreimassenmodelle XYZ (.f_.ov) und xv 2 (f. 2 v) werden die in
versen Matrizen der kinetischen Energie angegeben. 

Für vollständige Datensätze (mit Isotopenfrequenzen, Coriolis-Kopplungen usw.) wer
den die vollständigen Kraftkonstantenmatrizen berechnet. 

Für unvollständige Datensätze geht man vorwiegend von diagonalen Kraftkonstanten
matrizen aus und berechnet nach dem "Verfahren der nächsten Lösung" minimalisierte 
Kraftkonstantenmatrizen. Die Eigenvektormatrizen h werden aus den .§_-, f- und N-Ma
trizeD bestimmt. Die Frequenzmatrizen N werden aus den G- und F-Matrizen bzw. aus 
den F- und L-Matrizen berechnet. 

Ordnung n = 3: Für das System XYZ (Cs) wird die G-Matrixberechnung durchgeführt. 

Für beliebige Ordnung n ist das lsotopenreduktionsverfahren zur Berechnung einzelner 
Kraftkonstanten isotopenreduktionsfähiger Systeme angegeben. 



Vorwort 

Diese Programmsammlung zur praktischen Schwingungsspektroskopie 

entstand in den Jahren 1976 bis 1978 an den Universttäten Marburg, 
Tübingen und Dortmund. Sie ist für Unterrichtszwecke und zur 

raschen Erledigung kleinerer Rechenprobleme bei der Auswertung 
von Schwingungsspektren gedacht. 

Anerkennungen 

Herzlich danke ich Prof. Dr. Achim Müller, Bielefeld, für 

den Monat August 1977 zur Zusammenarbeit, wo ich diese Fassung 

des Programmbuches niederschrieb. 
Bestens danke ich auch Privatdozent Dr. J. Müller, Marburg, 

für die Erstbesorgung eines Texas-Rechners SR 52 und für zahl

reiche Gespräche. 

Herrn Prof. Stiller danke ich für die Aufnahme dieser Schrift 

in die Schriftenreihe der KFA Jülich. Ebenso danke ich freundlich 

Herrn Dr. Mika und Herrn Dr. W. Krasser für ihre Bemühungen zur 

Drucklegung. 

Anmerkungen 

Zur Steigerung der Rechengenauigkeit bei Rückrechnungen sind 

meist mehr Ziffern als notwendig bei den Ergebnissen angegeben; 

die gültigen Ziffern ergeben sich aus der jeweiligen Meßgenauig

keit. 

Nebst den hie.r dargestellten Verfahren sind noch eine Reihe 

weiterer auf dem Programmrechner SR 52 programmiert worden, deren 

Programme handschriftlich vorliegen. 

Die Übertragung fast aller Programme auf den Rechner mr 59 

geht problemlos. 
Weiterhin wird die Ubertragung dieser Programme mit der BASIC-

Variante des Texas-~echners SR 52 auf BASIC-Variante entsprechen

der Programmrechner leicht zu bewältigen sein. 
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1. ·Probleme der Ordnung n = 1 

Das Zweimassenmodell führt bei der Lösung des Eigen
wertproblems zur Berechnung der Kraftkonstante oder Schwin-
gungsfrequenz oder ~chwingungsamplituden auf 
die hier programmiert sind. Weiterhin können 

sehen Systeme XY 2(D
00

h)' x3(n3h), x4(D4h)' 

lineare Gleichungen, 
die hochsy.mmetri-

x4 (1.a_) und x6 'oh) 
in ihren Eigenwertproblemen auf die urdnung n = 1 reduziert 

werden. .l!'ür das besonders .häufig vorkommende System XY 2(D
00

h) 

ist deshalb ein Programm erstellt worden. 
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Kraftkonstante oder Schwingungsfrequenz des Zweimassenmodells 

1. Problem 

a.) Die Kraftkonstante fxy des zweiatomigen Molekülsystems 

X-Y soll aus den Massen mx und my der Atome X und Y und 

aus der Schwingungsfrequenz ~XY gemäß der Theorie der 

kleinen Schwingungen berechnet werden. 

b.) Die Schwingungsfrequenz ~XY des zweiatomigen Molekülsystems 

X-Y soll aus den Massen mx. und my der Atome X und Y und 

aus der Kraftkoµstanten fxy berechnet werden. 

2. Formeln 

) f 6 - 7 \J 2 ( -1 -l) a. XY = 5,8914 ·10 · xy= mX + my • 

Kraftkonstante fxy in mdyn/~, 
Massen mx und my in atomaren Masseneinheiten, 
~hwingungsfrequenz als Schwingungswellenzahl in cm-l 

b.) ~XY = ( fiy{mx1 + my 1 )~(5,89146·10- 7 ))-l/2 . 
c.) fxy(Molekül) = fxy(isotopes Molekül). 

3. Ein- und Ausgabe 

Tastenfolge: Clr, 2nd, read nach Einlegen der 5eite A. 

(Seite B wird nicht benötigt!) 

a.) Dateneingabe· für Kraftkonstantenberechnung 

mX---. A (im Speicher 01 aufrufbar) , 

my-+ B (im Speicher 02 aufrufbar), 

'13xy--+ C (im f:.ipeicher 03 aufrufbar). 

Start: Taste E. 

Rechenzeit: Etwa 1 Sekunde. 

Datenausgabe: Kraftkonstante fxy in der Anzeige und im 
Speicher 04. 

b.) Dateneingabe für Schwingungswellenzahlberecnnung 

mx und my wie unter 3.a. 
fxy -+ D (im Speicher 04 aufrufbar). 
Start: Tasten 2nd, E'. 

Rechenzeit: Etwa eine Sekunde. 

Datenausgabe: Schwingungswellenzahl ~XY in der Anzeige und 
im Speicher 05. 
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Hinweis: Ist die Kraftkonstante fxy für ein zweiatomiges 

Molekül bereits berechnet und soll aus fxy die Schwin

gungswellenzahl "x•y des dazu isotopen Moleküls X'Y be

stimmt werden, so braucht fxy nicht 'mehr eingegeben zu 

werden. Eingegeben werden muß die veränderte Masse Illx.• 
des isotopen Atoms X' (Taste A). 

4. Zahlenbeispiele 

a.) Kraftkonstante f 00 von CO 

Daten: filc • 12,01115 _. A; m0 = 15,9994 _.... B; 
-1 "eo = 2143,16 cm __.. c. Start: E. 

Ergebnis: f 00 = 18,57 mdyn/R. 

b.) Schwingu.ngswellenzahl ~CO von 13co 
Daten: m13 = 13,0033543 _. A; m0 = 15,9994 --+ B (wenn 

die RechnuRg nach 4.a. bereits durchgeführt war, braucht 

es nicht mehr eingegeben zu werden). 

f 00 = 18,565L.mdyn/.R (Übernahme von 4.a.). Start: E' 
. -1 Ergebnis: v13 = 2095,94 cm • 

eo 
( 6 -1 Experimentell ist ~13 = 209 ,07 cm • 
Literatur: Nakamoto, K.~ 0Infrared Spectra of Inorganic 

and Coordination Compounds (Wiley, New York 1970), 

s. 78. ) 
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TITLE i:raftkon.stante o. Schwingungs-pAGE __ OF __ _ SR·5i ~ 
Codlng Fonn ~ PROGRAMMER wellenzahl d. 2-Massen- DATE ______ _ 

modell 
LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 46 LBL 1 43 RCL 05 5 A Uly 112 

11 A 00 0 93 . B Dly 

42 STO ~„ 01 040 01 1 C ~YV 152 

l/x 
-.1. 

D fyy 00 0 20 llly 08 8 
Ol 1 . 85 + OQ q 

" 
E Start 

005 
117 81 HLT „ 53 ( 80 01 1 A' 

46 
... 

B' LBL 4 "3 RCL 04 4 
12 B 045 00 0 06 6 c· 157 

42 STO IIly ... 02 02 2 52 EE D' 
-• l/x 

-i 
-te/- E' Start 00 0 20 m., 94 

010 
122 02 2 54 ) 85 07 7 REGISTERS 

81 HLT 54 ) 95 = 00 

46 LBL • 050 
95 162 - f yy 30 rx \\rv 01 mx 

--13 c &IL LBL zusät~ ... 42 STO 02 my 
42 STO 'fxy"" 03 14 D liehe 00 0 03 ..,yy 

015 00 0 • Einga- 90 04 fxy 127 42 STO 05 5 ' 
03 3 -- "-· 05 '1x, y 00 0 f ____ 81 HLT Anzeige 
81 HLT 055 ....... 

I~ 167 04 4 06 

46 LBL Start 81 HLT AnzeigE 07 

15 E 46 LBL 
. 020 

llstart 095 
207 08 

132 4 ~ RCL 10 E' 09 

00 0 43 RCL 10 

03 3 060 
- 172 00 0 11 

40 X~ 'fxy 01 1 12 

65 -i 100 X 20 1 /x my 212 13 
025 !I 

137 05 5 85 + 14 

<n . 53 ( 15 

08 8 065 
4 "3 177 RCL 16 

09 9 00 0 17 

01 1 
, 

105 
030 

02 2 217 18 

04 4 -.1. 142 20 1 /y mv 19 

06 6 54 ) FLAGS -
52 EE 070 

95 myi+m.y.1. 182 - 0 
q4 +1- 65 X mal 1 
07 7 I"' 4~ RCL 110 

035 222 2 
147 95 = :> ,8.'l';v 00 0 -f. .• 3 

55 . --
.A. .L . 04 4 TEXASINSTRUMENTS 4 

53 ( 075 
187 55 . INCORPORATED . 
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Kraftkonstanten oder Schwingungsfrequenzen des dreiatomigen 

1. Problem 

a.) Die 3 A.raftkonstanten fXY' fXY/X'f.. und fYXY des drei

atornigen 1J.olekUlsy stems XY 2 der Symmetrie D 
00 

h v.ero.en 

aus den Iviassen mx und my der Atome X und Y und aus den 

3 zugeordneten Schwingungsfrequenzen ~s' ~YXY und ~as 

gemäß der Theorie der kleinen Scnwingungen berechnet. 

b.) Die 3 ::..chwingungsfrequenzen sollen aus den geno.nnten 

Massen und Kraftkonstanten berechnet werden. 

2. J!'ormeln 

= h s· 9 ~ 4 G 1 · - 7 •• 2 
J ' ..L ' . • u . V YXY : ( 2 ( f y+ 2 fx) ) 

f XY - f X Y /X Y = l!' 3 3 = c • "~ s : ( f Y + 2 f X ) ' 

fxy = c-ü,5·(~~·fy + '~s:(2(fy + 2fx)) ), 

fxY/XY = ü,5·C·(V~·my - ~;s:(2(fy+2fx_)) ). 

b. ) ~-
-1/2 

( fxy +fxY/XY) . ~ y 
-1/2 

= c . = c 
B 

~as = 
-1/2 c . (fxy- fxY/XY)·Cfy + 2fx) = 

'Jyxy= 
-1/2 c . fyxy· 2(fy + 2 f X) = c -1/2 

c.) f(Molekül) = f(dazu isotopes Molekül) 

für alle Indizierungen 

d.) :Sinheiten 

.Kraftkonstanten f in :r:p.dyn/.Ä'., 

Fll Gll' 
-1/2 

c F33G33' 

F22 ~22' 

Massen min atomaren ~asueneinneiten, p reziproke w~s~en, 

Schwint;ungsfrequenzen ~ als 5cnwingung:swellenzo..hlen 
. -1 
in cm 1 

""' 8('1'6 lu·- 7 c = .;, 'j '+ • • 
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3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 
Einlegen der Magnetkarte mit der Seite A: Tastenfolge 

Clr, 2nd, read; 
Magnetkarte, Seite B: Tastenfolge 2nd, read. 

a.) Kraftkonstantenberecnnungen mit Rückrechnung der i'requenzen 

Dateneingabe 

filx: _. STO 19 (im Speicher 19 aufrufbar), 

my - STü 18 (im Speicher 18 aufrufbar) , 
r ..._,. STO 99 (im Speicher 99 aufrufbar), 

V1= ~s _. STO 04 (im Speicher 04 aufrufbar), 

~2= ~YXY -t STO 05 (im Speicher 05 aufrufbar), 

v3= ~as -t STO 06 (im Speicher 06 aufrufbar). 

Start 

Taste E'. 

Rechenzeit 

Etwa 12 Sekunden. 

Ergebnis 
Zwischenstart 

liUN 
RUN 
lt.UN 

RUN 

Rückrecnnung 

RUN 
RUN 

RUN 

Hinweis 

der Freguenzen 

G11 (01); G22 (02); G
33 

(03). 

Anzeige (Speicher) 

l!\1 (11) 
l!, 22 (12) = f yxy 
1!'33 (13) 

f xy (08) 

fXY/XY( lO) · 

"1 ( 04) 

'J2 (05) 

"3 (06) 

Eigenwerte '>.. = c. IJ2: \ ( 14) \ ( ) \ ( Al ; A2 15 ; A3 16). 
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b.) :B'reguenzberechnungen aus .Kraftkonstanten 

Dateneingabe (Speicher) 

mx - STO 19, 

my - STO 18, 
r - STO 99, 

Fll - STO 11, 

F22 - STO 12, 

F33 - STO 13. 

(Bei Isotopenrechnungen bleiben die 5yrnmetriekraftkon

stanten E'11 , F 22 und F33 von der vorhergehenden hecnnung 

in den genannten Speichern stehen und brauchen deshalb 

nicht eingegeben zu werden.) 

Start 

Taste D'. 

Rechenzeit 

Insgesamt etwa 6 Sekunden. 

Ergebnis 

Zwischenstart 

RUN 

RUN 

c.) Rechnen mit dem Radius r 

Anzeige (ßpeicher) 

\fl ( 04) 

't2 (05) 

'>3 ( 06) 

Allgemein wird man den Abstand (hadius) r = 1 setzen, da 

r in der uchwingungsgle ichung für fyxy herausfällt. vvird 

r aber für Sonderzwecke benötigt, so ist seine Eingabe 

in Speicher 99 möglich. Es wird dann der vvert 

F 2 2 = r 2 f YXY = "~X y : ( 2 r -2 ( py + 2 fx) ) 

ausgegeben. 
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4. Zahlenbeispiele 

) _120160 _ Kraftkonstanten und ]'requenzrückrechnung a. 2 

Dateneingabe 

mx = mc = 12,üüü üüu, 

my = m0 = 15,9949149 

r = 1 

\ 1354,91 -1 
= cm 

-1 
"2 = 673,00 cm 

-1 
) = 2396,49 cm 

Ergebnis 

E' Fll 
F22 

F33 
f xy 

- STO 19, - STO 18, 
__,. STO 99, 
-+ STO 04' 
-.. STO 05, 
-+ STO 06 

= 17,29918979 

= 0,5821487434 

= 14,76335537 

= 16,03127258 

RUN 
RUN 
RUN 
RUN f xY/xy= 1,267917211 

Rückrechnung 
RUN 
RUN 

RUN 

"1 = 

"2 = 

"3 = 

1354,91 -1 cm , 

673,00 -1 cm , 

2396,49 -1 cm . 

mdyn/.R, 

" 
II • 

II 

II 

b.) 13c16o2 - Frequenzberechnung aus den Kraftkonstanten 

von 12c16o2 - Vergleich mit den Experimentalwerten 

Dateneingabe 

mx = Dlc; = 13,0033543 - STO 19, 

Ergebnis (im Klammern experimentelle Werte) 

D' 
RUN 

RUN 

5. Literatur 

= 
= 
= 

1354,91 (exakter Wert) 

653,8456 (statt 653,83) 

2328,283 (statt 2328,22) 

Fadini, A., Molekülkraftkonstanten, Verlag: Steinkopff, 
Darmstadt 1976, S. 248 (Formeln). 

Pinchas, S. u. I. Laulicht, Infrared Spectra of Labelled 

Compounds, Verlag: Academic Press, London 1971, 5. 202 

(Frequenzen von co2 ). 

-1 cm , 
cm-1 , 

-1 cm 
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TITLE Kraftkonstanten XY2(Dooh) PAGE A OF __ _ SR-52 ~ 

Coding Fotm ~ PROGRAMMER~----~~~~~~~~~~~DATE~~~~~~-

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL " Eigen- LBL Start STO 112 A 

x2 wert E' für 0 B 

x2 040 INV Kraft- 2 c 152 

X stflg kon- ifflg Sprung D 

5 0 stantez 080 
0 zur l!'re E 192 

005 
LBL DMS quenz- A' 117 . 

8 x! I• RCL berech. B' 

9 
I 045 

RCL G-Ma- Kraft- C' 157 0 

1 1 trix- .4. konstan D' Start 

4 A berech- 085 SBR tenbe- E' Start 197 
010 

6 l/x nungen x2 rechnun REGISTERS 122 

EE STO G,, STO gen 00 
- ---· --

050 
01 G, 1 +1- 162 0 l ----·- --

7 l 4 02 G?? 
-·------

"i RCL 090 . o3 G"""" = 202 . 
015 

l hCL 04 l 127 'T'tn " ---
LBL Fre- • 0 05 2 

rx quenz 055 
l/x 1 06 3 167 

: X = FlJ 07 

5 2 
095 STO 08 fvv 207 -- .... 

fyyy 020 
+ l 09 132 . 

8 RCL l 10 fyy /XV 

g 060 
0 HLT 11 l!',, ) 172 

1 1 E.m 12F'>'> 

G"!"! 100 
0 13 F "!"! 4 = 212 

025 
137 6 STO 5 14 1 

EE 0 SBR 15 ? 

+/-
065 

~ x2 16 3 177 

7 X STO 17 

"i 2 105 
1 18 my = 217 

030 µ • 5 19 lDy 142 • 
rtn ( . FLAGS 

I• . 
Start 070 RCL RCL o belegt LBL 182 

D' für 9 0 1 

stflg Fre- 9 
110 

2 2 222 
035 

0 x2 F?? 3 
147 quen- = 

GTO zen ) TEXASINSTRUMENTS 
4 

075 G22 
INCORPORATED 

x! 187 = 
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TITLEKraftkonstanten XY2<?mh) PAGE B OF __ _ SR-52 ~ 

Coding Form ~ PROGRAMMER~~~~.....,...~~----~DATE ______ _ 

LOC ~ KEY COMMENTS LOC. CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 STO HLT 1 A 112 

1 - 5 B 

2 <MO ROL SBR c 152 

STO 1 1x '12 D 

0 3 
080 STO E 192 

005 
9 fyv/YV 0 117 • A' 

HLT STO 5 B' 

RCL 
045 

l HLT c· 157 

0 0 RCL o· 

h. HLT 085 
1 E' 197 

010 
122 c:n~~ LBL Fre- ~ REGISTERS 

x2 DMS quenz-
X 00 

STO 050 berech· 162 RCL ROL 01 

1 l nungen 0 02 

6 1 
090 

3 03 
015 

202 

127 . . 04 . • „ 
RCL RCL STO 05 

0 
055 

1 167 1 06 

~ 8 6 07 

• F~~ = 095 
207 SBR 08 

020 
132. ~'J'IO STO ..rx ~3 09 

l 1 STO 10 

3 060 
172 4 0 11 

HLT SBR 6 12 

RCL ! .J;'" 'tl 100 
HLT 212 13 

025 
137 IJ STO 14 

11 0 15 

+ 065 
1n .1.. 16 

ROL HLT 17 

1 RCL 105 
030 217 18 

142 13 1 19 

• 2 FLAGS . 070 . 182 X 0 
12 RCL 1 

• f yy 0 110 
035 222 2 

147 STO 2 3 
IO = TEXASINSTRUMENTS 4 
8 075 

187 STO INCORPORATED 
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Programmausdruck 

000 46 055 20 110 02 165 55 
001 40 056 65 1 1 1 95 166 43 
002 40 057 o·-. c.. 112 4·-. c.. 167 01 
003 65 058 85 113 01 168 08 
004 05 059 43 114 02 169 95 
005 93 060 00 115 42 170 42 
006 08 061 01 116 00 171 01 
007 09 062 95 117 09 172 04 
008 01 06:3 42 118 81 17:3 51 
009 04 064 00 119 43 174 30 
010 06 065 0:3 120 00 175 42 
011 5·-. 066 65 121 06 176 00 c.. 
012 94 067 02 1 ·::i·::i 51 177 04 ........ 
013 07 068 55 123 40 178 81 
014 95 069 5·:0 124 42 179 4:3 ·-· 
015 56 070 4:3 125 01 180 01 
016 46 071 09 126 06 181 02 
017 :30 072 09 127 55 182 65 
018 55 07:3 40 128 4 .-, 183 4 .-, .;. .;. 

019 05 074 54 129 00 184 00 
020 9:3 075 95 130 03 185 02 
021 08 076 4 .„ 1 :31 95 186 95 ..... 
022 o·3 077 00 132 42 187 4 .-. c.. 

02:3 01 078 02 133 01 188 01 
024 04 079 60 134 03 18'3 05 
025 06 080 00 135 81 190 51 
026 C' .„ 081 37 136 43 191 30 .J ..... 

027 94 082 4:3 137 01 192 42 
028 07 08:3 00 138 01 1 ·=i .„ 00 -· •.J 

029 95 084 04 1 :3'3 85 194 05 
030 30 085 51 140 4.., 195 81 ·-· 
0:31 56 086 40 141 01 1 '36 43 
032 46 087 4 .„ 142 0:3 197 01 ..... 

0:33 19 088 01 14:3 95 198 03 
034 50 089 04 144 5.5 199 65 
035 00 090 55 145 02 200 43 
036 41 091 43 146 95 201 00 
037 29 092 00 147 42 202 03 
0:38 46 093 01 148 00 203 95 
039 10 094 '35 149 08 204 42 
040 .„ .„ 095 42 150 81 205 01 

.:...'-

041 50 096 01 151 75 206 06 
042 00 097 01 152 4:3 207 51 
04:3 46 098 81 153 01 208 30 
044 29 099 4·:0 154 0" 209 42 

•.J 
.;., 

045 4·-· 100 00 155 95 210 00 .;. 

046 01 101 05 156 42 211 06 
047 08 102 51 157 01 212 81 
048 20 103 40 158 00 
04'3 42 104 4·-· 159 81 c.. 
050 00 105 01 160 46 
051 01 106 05 161 37 
052 43 107 55 162 43 
053 01 108 43 163 01 
054 09 109 00 164 01 
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Schwingungsamplituden eines Zweimassenmodells 

1. Problem 

Die mittlere Schwingungsamplitude u(X-Y) eines zweiatomigen 

Molekülsystems X-Y soll aus den Atommassen mx und my, der 

.schwingungsfrequenz ~XY und der Temperatur T für die harmon

ische Näherung berechnet werden. 

2. Formeln 

Atommassen IIlx und my in atomaren Masseneinheiten, 
-1 . 

Schwingungswellenzahl ~XY in cm , 

Temperatur T (absolut) in Grad Kelvin, 

mittlere Schwingungsamplitude u(X-Y) in R. 
Hinweis: Für T = 0 ist wegen coth( oo ) = 1 

u(X-Y) = (16,85748·(mi
1

+my
1

). "x~) 112 . 
Diese Formel gilt auch näherungsweise für große ~XY (ab 

1000 cm-1 mit etwa 2-stelliger Genauigkeit bei Zimmertempera

turen) 

3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 

Einlegen der Magnetkarte mit der Seite A, Tastenfolgen 

CLR, 2nd read. 

Magnetkarte, Seite B, Tasten 2nd read. 

Dateneingabe 

( -1 ) mX ~ A im Speicher 01 als mx aufrufbar , 

my __. B (im Speicher 02 als my1 aufrufbar), 

"xY __. C (im Speicher 03 aufrufbar), 

T __.. D (im Speicher 04 aufrufbar). 

Start: Taste E. 

Rechenzeit: :r,ür T > 0 etwa 4 Sekunden, für T= 0 etwa 2 Sekunden. 

Datenausgabe 

Mittlere Schwingungsamplitude in der Anzeige und im Speicher 

05. (Dazu mittlere quadratische 0chwingungsamplitude(u(X-Y))
2 
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im Speicher 06 aufrufbar.) 

4. Zahlenbeispiel: u(0-0) von o2 
Daten: m0 = 15,9994 __. A und -... B; 

- -1 
~OO = 1580,36 cm -+ C, 

T = 300 --+ D. Start: E. 
Ergebnis: Mittlere Schwingungsamplitude u(0-0) = 0,036

5 
i. 

Vergleich: Experimenteller Wert aus Elektronenbeugungsver

suchen uexp(0-0) = 0,038 i (siehe 5. Literatur). 
Hinweis: Für T =cf' ist u(0-0) = 0,036 5 i; für T = 1000° ist 

u(0-0) = ü,0405 i. 

5. Literatur 

Cyvin, S., Molecular Vibrations and Mean Square Amplitudes, 

Verlag: Elsevier Amsterdam 1968, S. 75-79, 90, 93, 100, 

167, 199. 
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TITLE Schwingungsamplituden e. 2-Mas~dell;t,F __ A __ 
PROGRAMMER~------------DATE~---~--

SR-52 ~ 
Coding Form ~ 

LOC K;OOE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL 0 RCL A Illy 112 

A 4 0 B mv ,, 

l/x m;..1. 040 VXY:T 2 c \J;v 152 X 

S!O . ) 
-.L -.L 

lnv +mv 0 T 

0 7 
080 ) E Start 192 

005 A' 117 1 l . . 
HLT Q RCL B' 

1• 045 LBL 157 3 () c· 
B 9 3 D' 

l/x -.l. 085 ~.l. -..1. lllv 9 197 X +mv E' 
010 

STO t Vyy 122 = '0. 7 .. 1 REGISTERS 

0 STO ·'Jvv: T 6 00 

2 050 -..1. 
162 0 01 my . 

HLT 7 8 02 
-.L 

' mv 
' X~ 090 LBL zur 202 5 03 \Jyy 

015 -IX 127 c Ver hin· 7 04 T 
STO - deruna: 4 05 u(X-Y) 
0 

055 
06 u<::'.(X-Y) 1 167 2 von Be· 8 

~ YV 2 reiehs = ).6 '8 ..• 07 0' 71.. 
HLT 1 über-

095 x2 207 08 
020 I• 

132 LBL . ~ehre; -rx u~(X-Y) 09 

D 9 tunu STO 10 

STO 1 060 
5 172 0 11 

0 5 6 12 

4 T = 100 1-.r;- u(X-Y) 025 212 13 

137 HLT ifpos STO 14 
LBL I• 

Start 2' I • 0 15 
E 065 SBR 177 eoth() 5 16 
RCL l' IA.nzeia:e HLT 17 
0 X 105 

030 217 GTO 1i1e,g:snn11 IT 18 
142 4 LBL 2 ü .. 0 . . 19 

if zr~ Bei 0 2' 2 Aili euer FLAGS 
2' ßprung 070 

182 ( 3 ten 0 
RCL 

. 
( LBL Unt<>-.._ 1 

0 RCL 110 
035 222 l' .nl"n- 2 

147 '3 0 ( 
1.L1 ·'!..lntTTI 

3 . 
1 . 

TEXASINSTRUMENTS 4 
RCL 075 

187 + INCORPORATEO 
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TITLE_S_c_h_w_i_n...;::g_u----'ng:....::s_·a.m_p_l_i_t_u_d_e_n_e_i_n_e_s __ PAGE OF __ B __ SR-52 ~ 

Coding Form~ PROGRAMMER Zweimassenmodells DATE _______ _ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 ( A 112 co+"h 

RCL B 

0 
040 c 152 

7 D 

INV 080 E 192 
005 

lnx ex A' 117 

+ B' 

( 
045 c· 157 

RCL D' 

0 
085 

197 E' 

010 
122 7 REGISTERS 

+/- 00 

INV 
050 

162 01 

lnx e -x 02 

) 
090 

202 03 

015 
) X -X 04 127 e +e . 05 . 
( 055 06 167 

( 07 

095 08 RCL 207 
020 

0 09 132 

7 10 

INV 060 11 172 

lnx ex 12 

100 13 - 212 
025 ( 14 

137 

RCL 15 

065 16 0 177 

7 17 

105 18 
+/- 217 

030 19 
142 INV 

lnx e-x FLAGS 

) ~ 070 
182 

0 

) X -x 1 
e -e 

J, 110 2 
) 222 

035 ) co+l-1(,..) 
3 

147 

TEXAS INSTRUMENTS 
4 

rtn 
075 INCORPORATED 

187 
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Programmausdruck 

000 46 055 02 110 87 
001 1 f 056 02 1 1 1 5:3 
002 20 057 07 112 53 
003 42 058 93 11 :3 43 
004 00 059 09 114 00 
005 01 060 05 115 07 
006 81 061 05 116 ·') •') 

'-'-

007 46 062 95 117 23 
008 1 •') .:.. 063 80 118 85 
009 20 064 88 119 5:3 
010 4·-. ~ 065 51 120 4:3 
011 00 066 87 121 00 
012 02 067 65 1 ?·::i ........ 07 
013 81 068 4E· 123 94 
014 4E. 069 88 124 ?·::i .... .... 
015 1 ·-. .;, 070 53 125 2·-· .:.a 
016 42 071 5·-. • .:.a 126 54 
017 00 0'?"') 1.:.. 4 .-. .;, 127 54 
018 0:3 07:3 00 128 55 
019 81 074 01 129 53 
020 46 075 85 130 5:3 
021 14 076 4:3 131 43 
022 4 •') .:.. 077 00 132 00 
023 00 078 o·:i .:.. 1:33 07 
024 04 079 54 1:34 •j-J 

.:...:.. 

025 81 080 54 135 2:3 
026 46 081 55 1:36 75 
027 15 082 43 137 5·:. ._. 
028 4:3 083 00 138 4 •') 

•.J 

029 00 084 0:3 139 00 
030 04 085 65 140 07 
031 90 086 01 141 94 
032 88 087 06 142 -":"t·-· .:::..:::. 
033 4:3 088 93 143 23 
034 00 089 08 144 54 
035 03 090 05 145 54 
036 55 091 07 146 54 
037 43 092 04 147 54 
038 00 093 o·-. •::O 148 56 
039 04 094 95 149 00 
040 65 095 40 150 00 
041 q·-· .... .:.a 096 30 151 00 
042 07 097 42 152 00 
043 01 098 00 
044 09 099 06 
045 03 100 30 
046 09 101 42 
047 09 102 00 
048 '35 103 05 
049 42 104 81 
050 00 105 41 
051 07 106 02 
052 40 107 02 
053 30 108 03 
054 75 109 46 
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2. Probleme der Ordnung n = 2 

Sämtliche Programme von Problemen der Urdnung n = 2 

sind in ihrer Speicherbenützung so verfasst, daß die Ergebnisse 

eines Programmes von einem weiteren Programm sofort übernommen 

werden können. Hierfür werden die Speicher wie folgt benützt: 

Speicher Inhalt 

ül gll oder Gll 
02 g22 oder G22 
03 gl2 oder Gl2 
04 ~l 
05 ~2 
ü6 gi1 oder G' 12 \Isotop) oder· fll,n \Ausgangswerte) 

ü7 g22 oder G' 22 oder f 22,n 
08 gi2 oder Gl2 oder fl2,n 
09 'f ' 1 
10 ~· 2 
11 f 11 oder 1!'11 
12 f 22 oder F22 
13 f 12 oder Fl2 
14 }.l 
15 ~2 
16 Lll (bei Isotopen: ~') 1 
17 L21 (bei Isotopen: A') 2 
18 Ll2 
19 L22 

Folgende Programme liegen vor: G-Matrixberechnung für 2 

Einzelsysteme, Kraftkonstantenberechnungen, Frequenzberechnungen, 

Eigenvektormatrixberechnungen. 
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Berechnung der G-Matrix für das System XYZ(C
00

v) 

1. Problem 

Die inverse Matrix der kinetischen Energie G des Systems 

XYZ(C ) soll aus den 3 Massen mx, m.. und m2 der Atome X, -oov ~ . 
y und Z und aus den beiden Gleichgewi.chtsabständen rxy und 

ryz berechnet werden. 

2. Formeln 

g33 

0 

) . 0 

g33 = fxlriy + µzlrjz + PyCrxi + ry~ + 2 ry~ ry~), 

für i = 1, 2 und 3. 

Atommassen in atomaren Masseneinheiten, 

Gleichgewichtsabstände in ~' 
G-Matrixelemente g11 , g 22 , g12 und g

33 
in reziproken atomaren 

Masseneinheiten. (Bei dieser Auffassung werden die Gleichge

wichtsabstände als dimensionslose Größen aufgefasst.) 

3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 

Einlegen der Magnetkarte mit der Seite A, Tastenfolge: 

CLR, 2nd read; Magnetkarte ~eite B, Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe 

(unabhängig von der Reihenfolge) 

mx -. A' (im Speicher 19 aufrufbar), 

my....., B (im Speicher 18 aufrufbar), 

mz ..... C (im Speicher Oü aufrufbar), 

rXY __. D (im Speicher 99 aufrufbar), 

ryz--. E (im Speicher 98 aufrufbar), 
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Ergebnis 

Start: E' gll Anzeige (Speicher 01) 

RUN g22 Anzeige (Speicher 02) 

RUN gl2 Anzeige \5peicher U3) . 

Oder nach Bedarf zur Berec.tmung von g
33

: 

Start: D' gll Anzeige (Speicher 01) 

RUN g22 Anzeige (~peicher 02) 

RUN gl2 Anzeige (Speicher 03) 

RUN g33 Anzeige (Speicher 04) 

Hinweis: Beim Start mit E' wird der Speicher 04 nicht be-

legt. Dies ist für die Weiterverarbeitung mit den Verfahren 

zur Berechnung der Kraftkonstan:en von Bedeutung, damit die 

Schwingungswellenzahl ~l in Speicher 04 nicht überschrieoen 

wird. 
Rechenzeit: Insgesamt etwa 7 Sekunden. 

4. Zahlenbeispiel: BrCN 

5. 

Dateneingabe 

mBr = 79,9u9 -+ A 

mc = 12,01115 -B 

~ = 14.0067 __... c 

rBrC = 1,789 R -D 

rCN = 1,158 R -E 

Ergebnis: g11 , g 22 und g12 

Start: E' 

RUN 

RUN 

Ergebnis: 

Start: D' 

RUN 

RUN 

RUN 

Literatur 

gll' g22' g12 und 

Anzeige 

79.909 

12,01115 

14.0067 

1.789 

1.158 

0.0957702096 

0.1546503788 

gl2 = -0.0832559747 

g33 

gll = 0.0957702096 

g22 = ü.1546503788 

gl2 = -0.0832559747 

g33 = 0.2256271033 

Wilson, E.B., Jr., J.~. Decius u. P.C. Cross, Molecular 

Vibrations - The Theory of Infrared and Raman Vibratiol').al 

Spectra, Verlag:McGraw-Hill , New York 1955, S.63. 
Siebert, H., Anwendungen der Schwingungsspektroskopie in der 

Anorganischen Chemie, Verlag: Springer, Berlin 1966, S.47. 
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TITLE .Q:.-Matrix von XYZ(CClO 1,) PAGE A OF __ _ SR-52 ~ 
Coding Form ~ PROGRAMMER~----------~OATE ______ _ 

LOC ~E KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL Eingabe E' Sta~: 0 A mx 112 . . ,.., 

~-

A atflg 2~ i B l'lly r) 

STO my 040 0 152 2 Be rech „c m'l. 
1 LBL . ... „ ... !T D ryv . 
9 l' 080 E rv'l. 192 hCL vnn 

005 HLT RCL A' 117 q !T -

LBL 1 !Q 
.) .) . B' 

B 045 
8 c· 157 . . 

STO m., l/x RCL o·start 
1 STO 085 q E'Start 197 

010 8 0 122 8 REGISTERS 

HLT 3 l! 
+ oo mrz 

LBL 050 
( 162 + 01 g, 1 

c ( RCL 02 g?? 

STO m„ RCL 090 
03 g, 9 

015 
202 a 

127 0 1 la 04 g~~ 

0 q X<::'. 05 

HLT 055 l/x l/x 167 06 

LBL ) ) 07 

D ryv = g,, 095 

020 207 + 08 

132 STO STO ( 09 

t 0 hOL 10 

9 060 1 172 q 11 

HLT HLT R 12 

LBL RCL I• 100 
lv2 212 13 

025 
137 E 0 l/x 14 

STO ryz 0 ) 15 
q 065 l/x 177 16 = 
8 + lx 17 

HLT RCL 105 
tRCL 030 217 18 •y 

142 ILBL Start 0 0 19 mx 
In• .• g~~ 3 -i 

I~ FLAGS , -
TNV 

070 
182 = gl)I) I+ o besetzt 

Atf'l s:t - STO 1 
0 0 110 

035 222 R~T 2 
147 GTO 

2 IQ 3 
l' HT/JI I• 

TEXAS INSTRUMENTS 4 
' LBL 075 

187 iffliz INCORPORATEO 
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TITLE Q-Matrix von XYZ(Q00 y) PAGE B OF __ _ SR-5i m 

Codlng Fotm ~ PROGRAMMER~-----------~DATE~------

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 8 RCL A 112 

xi::'. 0 B 

l/x 040 
3 c 152 . +/- >g,? D . 

RCL 080 
E STO 192 

005 
0 0 A' 117 

0 i"5 e· 

l 
045 

R"T,T c· 157 , . 
INV 1, 

Rück- o· + „ ifflg 
sprung 085 E' ( '+'H~ 197 

010 -
REGISTERS 122 RC!T, 0 Ausdruc 

q 3' von g';l\';I\ 00 

050 - -
01 9 162 

X 
2 02 

l/x 
090 03 202 

015 04 127 . . 
RCL 05 

055 06 1 167 

9 07 

) 095 08 207 
020 g';l\';I\ 09 132 = -

STO 10 

060 11 0 172 
4 „ ~ 12 

GTO 100 13 212 
025 2' 14 

137 

LBL dir 15 

3' 
065 16 

177 

RCL 17 

105 18 0 , 217 
030 

g"5"5 
19 

142 4 
HLT FLAGS 

070 0 GTO fleg- 182 
1 

2 sprung 
- 0 

110 2 
2 o. 222 

035 3 
147 3 Aufleuc P-

4 ;ten TEXASINSTRUMENTS ,r:1:n ·.~· 
075 INCORPORATED 

2' '• 187 
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: 

Programmausdruck 

000 46 055 20 110 43 
001 11 -056 54 111 09 
002 42 057 95 112 08 
003 01 058 4 •') 113 40 ..... 

004 09 059 00 114 20 
005 81 060 01 115 55 
006 46 061 81 116 4 .-. .;. 

007 12 062 43 117 00 
008 42 063 00 118 00 
009 01 064 00 119 54 
010 08 065 20 120 85 
011 81 066 85 121 53 
012 46 067 4·-i 122 4·-i .:,. .:.· 

013 13 068 00 123 09 
014 4 •') 069 0:3 124 09 ..... 
015 00 070 qr 125 40 - ·-· 
016 00 071 42 126 20 
017 81 072 00 127 55 
018 46 073 02 128 43 
019 14 074 81 129 01 
020 42 075 60 130 09 
021 09 076 00 131 54 
022 0'3 077 8:3 1:32 95 
023 81 078 02 133 42 
024 46 079 55 134 00 
025 15 080 4'=' •J 135 04 
026 42 081 09 136 41 
027 0'3 082 0'3 137 88 
028 08 083 55 13.8 46 
029 81 084 4·:· ·-::• 139 89 
030 46 085 09 140 43 
031 1 '3 086 08 141 QO 
032 22 087 85 1.42 04 
033 50 088 53 143 81 
034 00 089 43 144 41 
035 41 090 09 145 02 
036 87 091 09 146 02 
0:37 46 092 40 147 0:3 
038 10 0.93 20 148 46 
039 50 0'34 54 149 88 
040 00 0'35 85 150 4'=' ·.J 

041 46 096 C"'"• 
.J~· 151 00 

042 87 097 4·:· ·-· 152 0:3 
043 4:3 098 09 15:3 94 
044 01 099 08 154 42 
045 08 100 40 155 00 
046 20 101 20 156 0:3 
047 4·:a ..... 102 54 157 81 
048 00 103 95 158 22 
049 03 104 65 15'3 60 
050 85 105 4·:a •J 160 00 
051 C"'"• .J.;. 106 00 161 89 
052 43 107 0:3 
053 01 108 85 
054 09 109 53 
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Berecnnung der Q-Matrix für das System XY2(Q2v) 

1. Problem 

2. 

Die inverse Matrix der kinetischen ~nergie G des Systems 

XY 2 (c 2v) soll aus den 3 Massen mx und my der Atome X und Y, 

aus dem Gleichgewichtsabstand rxy = r und aus dem Gleich

gewichtswinkel ~ berechnet werden. 

Formeln 

( gll 
gl2 

~J G = gl2 g22 

0 0 

f'x.(l+cos•)+fy f2 -1 - r fxsincl 

G = i2' -1 - r ~xsind. 2r- 2 (~y+fx(l-cos~) 

0 0 

für i = 1, 2 und 3. 

Atommassen in atomaren Masseneinheiten, 

Gleichgewichtsabstände r in ~' 

0 

0 

fy+ fx< 1-cos ~) 

G-Matrixelemente g
11

, g22 , g12 und g33 in reziproken atomaren 

Masseneinheiten. 

3. Ein- und Aµsgabe 

Programmeingabe 

Einlegen der Magnetkarte mit der Seite A, Tastenfolge: 

CLR, 2nd read; Magnetkarte ~eite B, Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe 
(unabhängig von der Reinenfolge) 

mx_ ...... A (im Speicher 19 aufrufbar), 

my ~B (im Speicher 18 aufrufbar), 
cJ.. ...,. C oder-+ A' (im $peicher 00 aufrufbar), 

r ~ D oder E (im Speicher 99 aufrufbar). 



4. 
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Ergebnis 

Berechnung von gll' g22 und gl2 

Start: E' gll Anzeige (Speicher 01) 

RUN g22 Anzeige (~peicher 02) 

RUN g12 Anzeige (Speicher 03) 

Berechnung v,on gll' g22' gl2 und g33 

Start: D' gll Anzeige (Speicher 01) 

RUN g22 Anzeige (Speicher 02) 

RUN gl2 Anzeige (Speicher 03) 

RUN g33 Anzeige (Speicher 04) 

Hinweis: Beim Start -mit E' wird der Speicher 04 nicht 

Rechenzeit: Insgesamt maximal 6 Sekunden. 

ZahlenbeisEiel: 
' 

N02 
Dateneingabe 

-X = mN = 14,0067 _... A 

Ylly = mo = 15,9994 __,. B 

tJ. = 134,3° - c oder A' 
r = 1,197 ~ --. D oder E 

Ergebnis: g11 , g22 und g12 
Start: E' 
RUN 

RUN 

Ergebnis: gll' g22' gl2 und g33 

Start: D' 

RUN 

RUN 
RUN 

gll 

g22 

gl2 

g33 

= 

= 

= 

= 

Anzeige 

14.0067 

15.9994 

134.3 

1.197 

0.0840338048 

ü.2565027035 

-0.0603686729 

0.0840338048 

0.2565027035 

-0.0603686729 

0.1837596911 

belegt. 

5. Literatur 

Siebert, H., Anwendungen der Schwingungsspektroskopie in der 

Anorganischen Chemie, Verlag: Springer, Berlin 1966, S. 28 
(G-Matrix von XY 2(c 2v)), S. 50 (rund~ von ~o2 ). 
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TITLE Q-Matrix von XY2(f2v) PAGE A OF __ _ SR-51 ~ 

Coding Form~ PROGRAMMER~~~~~~~~~~~~~DATE~~~~~~~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL 

1 
0 + A my 112 

A ' LBL ( B IIly 

STO mv 
040 l' RCL c OI. 152 

1 RCL 1 Dr 

9 0 080 
8 Er 192 

005 HLT 0 l/x A' f,/.. 117 
LBL cos ) B' 

B 045 = w g"i"i C' 157 + 
STO mv 1 jfflg D' St~:.rt 

085 0 E' Start 1 = 197 
010 

8 . 2' REGISTERS 122 . 
HLT RCL ' STO 00 °" 
LBL 050 

1 0 01 gl „ 162 
c 9 4 02g?? 

LBL + 
090 

202 LBL 03g,? 
015 A' ( 2' 04g-..i:"i 127 

STO 0( RCL 'Y 
05 

0 
055 1 2 06 167 

0. 8 . 07 . 
l/x 096 „ 

( 08 HLT 207 
020 ) RCL 09 132 LBL 

g,, 9 10 D = --060 11 
LBL 172 STO q 

E 0 x2 12 
100 ) 13 

STO r 1 212 
025 HLT g,..,,.., 14 g = 137 --

9 RCL STO 15 
065 0 16 

HLT 177 0 

LBL Start 0 2 17 
105 HLT 18mv 

D' cos 217 
030 RCL 

1~ 19Dly 
142 nrv +L-

0 FLAGS 
ITflg I+ 

070 0 
obesetzt 

0 182 11 
Ai TI 

1 
GTO - 110 2 . ) 222 :. l' • 

3 035 
Start RCL RCL 147 LBL 4 

'F. ' 
, 1 TEXAS INSTRUMENTS 

075 INCORPORATEO 

1 liltflg 187 9 



- 26 -
TITLE G-Matrix von XY2(Q,2„) PAGE B OF __ _ 

PROGRAMMER~~---------~DATE __ ~----

SR-Si ~ 
Coding Form ~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 1 A 112 

9 B . 040 c • 152 

RCL D 

9 080 E 192 
005 9 ) A' 117 

X B' 

( 045 c· 157 

2 D' 

;x 085 E' 197 
010 ) 122 REGISTERS 

= g,? 00 

+/- 050 
162 01 

STO 02 

0 090 
03 

015 
202 

127 3 04 

HLT l,,j 05 

jf flg 055 
167 06 

0 07 

3' 095 
207 08 

020 
132 RCL g~~ 09 

0 iA.us- 10 

4 gabe 060 
172 11 

HLT 12 

~ LBL 100 
212 13 025 

137 3' 14 

15 
065 

177 16 

17 
105 

030 217 18 
142 

19 

070 
FLAGS 

182 0 

1 
110 

035 222 2 
147 

3 

075 TEXAS INSTRUMENTS 4 

187 INCORPORATED 
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Programmausdruck 

000 46 055 01 110 55 
001 1 1 056 08 111 43 
002 4 .„ 

,;... 057 20 112 01 
00:3 01 058 54 113 09 
004 0'3 059 95 114 55 
005 :31 060 4·-. .::... 115 43 
006 4E. 061 00 116 09 
007 1 .„ 

,;... 062 01 117 09 
008 42 OE.:3 81 118 65 
009 01 064 4·-. 119 53 .;. 

010 08 065 00 120 02 
011 81 066 00 121 30 
012 46 067 .-. .-. 1 ?'::O 54 .;. .;. --
013 L3 068 '34 123 95 
014 46 069 85 124 94 
015 16 070 01 125 4.., ,;... 

016 4 .„ 071 95 126 00 ,;... 

017 00 072 55 127 03 
018 00 073 4·-. 128 81 .;. 

019 81 074 01 129 60 
020 4E· 075 0'3 130 00 
021 14 076 85 131 89 
o·::i·:s 4E· 077 5:3 132 43 
-'-

02:3 15 078 4:3 133 00 
024 4·-· 079 01 134 04 

.::... 

025 09 080 08 135 81 
n?.- 09 081 20 136 46 --'=' 0.-.'"'l' 81 082 54 137 89 

~.-

1]28 46 083 95 
029 19 084 60 
030 ·;. ·;. 085 00 --031 50 086 88 
032 00 087 42 
033 41 088 00 
034 87 089 04 
035 46 090 46 
036 10 091 88 
037 50 092 65 
0:38 00 093 02 
039 46 094 55 
040 87 095 53 
041 4"' 096 4'=' 

'J 
•..I 

042 00 097 09 
04:3 00 098 09 
044 3:3 099 40 
045 85 100 54 
046 01 101 95 
047 95 102 42 
048 55 103 00 
049 43 104 02 
050 01 105 81 
051 09 106 43 
052 85 107 00 
053 53 l08 00 
054 43 1.09 32 
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Berechnung der Kraftkonstantenmatrix F der Ordnung n = 2 
.=..:::=-:;...::;.::::.:.::=.so_1..-,;;;;.;;.;;;_;;;;;;;;....;;=-;.;;..;;..;~;;_,;~~~~~ -sym -

aus vollständigen Datensätzen von Schwingungsfrequenzen 

1. Problem 

2. 

Di.e beiden Lösungen der Kraftkonstantenmatrix F der 
-sym 

Ordnung n = 2 sollen aus den Schwingungsfrequenzen des 

Moleküls und des dazu isotopen Moleküls formelmäßig be
rechnet werden. 

In einer Variante sollen auch noch die Datensätze von 

Zentrifugaldehnungseffekten, Coriolis-Kopplungen, bchwin-
gungsamplituden usw. miteinbezogen werden. 

Formelsatz 

F+ ( ff1 f~21 F- lf~l fi~ ) = + ' = 
f 12 f 22 

f 12 f 22 

+ iB2 
1 

f 11 
-B + 4AC = -

2 A 
+ + 

f22 = K6 - K4 f 11 

K5 
+ + + 

f 12 = K2 - gllfll - g22 f22 

2 gl2 

J[l = ~l ~2 det-l G mit det G 2 = gllg22 - gl2 

K2 = ~l + ~2 ' 
K3 siehe weiter unten. Ebenso cll' c22 und c12· 
K4 = g11°12 - cll gl2' 

K5 = g22 cl2 - c22 gl2' 

K6 = cl2 K2 - gl2 K3' 
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A = -gi1 + K4K51 (2(det G - gi2) - g~2 K4K51), 

B = K K-l (2(g1
2

2 -det G) + 2 2 -1) 6 5 g22 K4~5 + 

+ 2 K2 (gll -g22K4K5l), 

c = 

Voraussetzung: K
5 

1 O. 

Für A = 0 wird f -CB-1 . 11 = 
Sind die Schwingungsfrequenzen eines geeigneten isotopen 

Moleküls bekannt, dann gilt: 

K3 = ~ + >-2' 
= gil' 
= g22' 

cll 
c22 
cl2 = gi2 (Strich deutet das isotope Molekül an). 

Sind Zusatzdaten aus ~chwingungsamplituden, ~oriolis-Kopplung, 
Zentrifugaldehnungseffekten, ~rägheitsdefekt oder Intensitäten 

gegeoen, so muß K
3

, c11 , c22 und c12 gesondert berechnet wer
den. 

Weiterhin gilt: 

~i = 5,89146·10-7 ·~~ mit i = 1 und 2. 

Kraftkonstanten f~l usw. in mdyn/~, 
G-Matrixelemente g11 , ... in reziproken atomaren Massenein

heiten, 
-1 Schwingungswellenzahlen ~·- in cm , 

1 
E \ -2 igenwerte A· in sec . 

1 
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3. Ein- und Ausgabe 

1. Teil: Datenübernahme und Berechnung der Eigenwerte 
Programmeingabe 
Einlegen der,Magnetkarte mit der Seite A, Tastenfolge: 

CLR, 2nd read; Magnetkarte Seite B, Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe 
(unabhängig von der Reihenfolge) 

gll ._.... A (im Speicher 

g22 __.. B (im Speicher 

gl2 
__. c (im Speicher 

•1 
_. D (im :Speicher 

'42 -+ E (im ~peicher 

gi1 - A' (im ~ . ' upeic.ner 

g22 ~ B' (im Speicher 

gi2 - C' (im Speicher 
. .., ' 

1 -D' (im Speicher 

~· 2 ._. E' (im Speicher 

Ergebnis 

Start:2nd rset RUN 

01 

02 

03 
04 

05 
ü6 

07 
08 

09 
10 

aufrufbar) , 

aufrufbar), 

aufrufbar), 

aufrufbar), 

aufrufbar), 

aufrufbar), 

aufrufbar), 

aufrufbar), 
aufrufbar) , 

aufrufbar) , 

O. 00 Anzeige 

~l (Speicher 14) 
~2 (Speicher 15) 

~i (Speicher 16) 

>--2 (Speicher 1 7) 
Rechenzeit: E~a 3 Sekunden. 
2. Teil: Konstantenberechnungen 

Programmeingabe: Magnetkarte. Seite A und B (wie oben). 

Start: 2nd rset, RUN O. Anzeige 
Ergebnis: Berechnung der Zwischenergebnisse in den Konstanten 

det G, K1 , K2 , K3 , K4 , K5, K6 , A und C. Sie sind teilweiee 

noch in den im Programm angeführten Speichern aufrufbar. 

Rechenzeit: Etwa 7 Sekunden. 
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3. Teil: Kraftkonstantenmatrizen 

Programmeingabe: Magnetkarte: 3. Teil, Seite A und B 
(wie oben). 

Start Anzeige 
2nd rset, RUN f ll (Speicher 11) 
RUN f22 (Speicher 12) 
RUN f 12 (~peicher 13) 

RUN + (Speicher 14) f 11 
RUN + (Speicher 15) f 22 
RUN + 

f 12 (Speicher 16) 

Hinweis: Bei Wiederholung der Rechnung muß wieder vom Teil 
1 aus mit 2nd rset RUN begonnen werden, da aus Datenspeicher

mangel verschiedene Zwiscilenergebnisse durch Enddaten über
schrieben worden sind. 

Rechenzeit: Insgesamt etwa 15 Sekunden. 

Zusatzdaten aus Coriolis-Kopplungen, Schwingungsamplituden usw. 

Die Eingabe der Zusatzdaten erfolgt wie folgt im l.Teil: 

.... 
cll (~gi1) -A' (im Speicher 06 aufrufbar), 

c22 ( ;g22) -B' (im Speicher 07 aufrufbar), 

cl2 ( ~gl2) -c· (im ""Peicher 08 aufrufbar), 

1{3 -D' (im Speicher 09 aufrufbar) , 

0 _,, E' (im Speicher 10 aufrufbar) 

Hinweis: In Speicher 10 muß eine Null = 0 stehen, da dadurch 

eine Programmverzweigung eingeleitet wird, um die hecnnungen 

mit Zusatzdaten zu ermöglichen. 

Ansonsten verläuft die hin- und Ausgabe wie für die ~chwin

gungsfrequenzen bereits bescnrieoen. 
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4. Zahlenbeispiel: HCN(Rasse ~) 

1. Magnetkarte - 1. Teil 

Dateneingabe 

gll = 1, 075.426333 -.. A 

g22 = 0,1547462225 -B 

gl2 = -0,0833333333 -c 
'1 = 3311,473 cm-l -D 

-1 
•2 = 2096,68 cm -E 

g]_l = 1,068996234 -A' 

g22 = 0,1483161233 -B' 

gi2 = -ü,0769032341 - C' „ 1 = 3293,506 cm-l -D' 1 
2062,286 cm-1 

"1 = _. E' 2 
Start 

2ncl rset, RUll 

2. Magnetkarte - 2. Teil 

Start 
2nd rset, RUN 

3. Magnetkarte - 3. Teil 

Start 

2nd rset, RUN 
RUN 
RUN 

RUN 
RUN 
RUN 

Hinweis: 

Anzeige 

1.075426333 
0.1547462225 

-0.0833333333 
3311.473 
2096.68 

1.068996234 
0.1483161233 

-0.0769032341 
3293.506 
2062.286 

ü. Oü 

Anzeige 
o. 

Anzeige 

fll = 5.807959685 
f22 =18.06556069 
fl2 =-ü.0528235558 

fi1 = 4.666268534 
f22 =33.92633617 
fi2 = 7.306718627 

Damit ergibt sich für HCN nach einfachen Auswahlregeln 

(siehe Fdiag(n=2)) als Kraftkonstantenmatrix in mdyn/j 

Jtl(HCN-~) = {fHC [fHC/CNl=(f111 fl2) =( 5,81;-0,05) . lf ~ - : - . ' HC/C~ CN fl2'f 22 -0,05:18,07 
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Rückrechnung 

Die Berechnung der Frequenzen (Programm J< aus det(GF->.E)=O) 
führt auf 

( 
3 -,11, 4 73 ) 

~(G(HCN) - F-oder F+) = cm-1 
' 2096,68 

d.h. vollständige Übereinstimmung mit den experimentellen 
Werten. 

Dagegen ergibt die Berechnung der isotopen J!·requenzen von 
H13cN 

J/( G(Hl3Cll) ::G' - F- oder F+) = ( 3293, 3645.75 ) • 
- - 2062' 511841 

Dies liegt darin begründet, daß beim isotopen Molekül nur eine 

Gleichung in die Rechnung e.ingegangen ist (die quacirati~che 

Gleichung ist vernachlässigt). Dies kann auch durch folgende 

Rechnung bestätigt werden: Wir verwenden die beiden Gleichungen 

vom isotopen Molekül H1 3cN und nur die lineare Gleichung vom 

Molekül HCN selbst. Wir erhalten die beiden Kraftkonstanten

matrizen 

und 

F- = ( 5,80818028 i-0,0542455462) 

-0,0542455462 1 18,06249611 

(

4,666047939! 7,308140618). 

7,308140618133,9294üü7? 

Daraus ergibt die Rückrecrmung für H13cbl die exakten :·requenzen 

( 
3293.506 J 

$ (G(H13cN)=G' - F- oder F+) = _. 
- - - - 2ü62,28 

Umgekehrt ist hier die Übereinstimmung für die ~'requenzen von 

HCN nur etwa 4-stellig. Es ist 

.}( (G(HCN) = (
3311,620455 ) . 

2096,447ü92 
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2. Zahlenbeispiel: so3 unter Einbeziehung von Coriolis-Daten 

1. Magnetkarte - 1. Teil 

Dateneingabe Anzeige 
„ 

g33 0,10928374 ~A 0.10928374 gll = 
... 

g44 0,1603262849 -B 0.1603262849 g22 = 
„ 

g34 0,0566627704 -c 0.0566627704 gl2 = 

"1 
... 

"3 1391 cm-l _,.. D 1391. = 
"2 

„ 
\J'4 529 cm-l -E 529. = 

cll = ü,0467814 -+ A' u.u467814 

c22 = ü,1403442 - B' ü.1403442 

Cl2 = ü,32785122 -+ C' ü.32785122 

K3 = 0,4485276901 -+D' 0.4485276901 
0 -E' o. 
Start Anzeige 
2nd rset, RUN o. 00 

2. Magnetkarte - 2. Teil 

Start Anzeige 

2nd rset, RUN o. 
3. Magnetkarte - 3. Teil 
Start Anzeige 
2nd rset, RUN 

f ll = 10.41830643 mdyn/.R 
RUN 

f22 = 1.27109485 II 

RUN 
f 12 = -ü.3313180593 " 

RUN + 1.875982751 f 11 = " RUi + 7.624199927 f 22 = II 

RUli + 
-1.081657785 f 12 = " 

},ür d. C 
ie oriolis-Kopplung gilt beim System xy

3
(n

3
h) und beim so

3 
cllfll + c22f22 + 2c12f12 = ~3 ~3 + ~4 ~4 = K3 

c11= 1,5 Px = 0,0467814; c 22 = 4,5fx = 0,1403442 

c12 = 3(1,5fx +fy) = 0,32785122; 

~ 3 = 0 ' 4 6 ; ~ 4 = -0 ' 4 6 ; 
~3 = 1,139927402 (aus v3 = 1391 cm-1); 
~ 4 = 0,1648672058 (aus ~ 4 = 529 cm-1); 
K3 = 0,4485276901, 

mit 
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Hinweis: 

Nach der EntkopplungslÖsung 

( 
10,43 

fent = 

wird die Lösung 

ausgewählt. 

5. Literatur 

F- = ( 10,42 

-0,3~ 

1,028 ) 

-0' 33 l 
1,27 

mdyn/~ 

mdyn/~ 

Fadini, A., Molekülkraftkonstanten, Verlag: bteinkopff, 

Darmstadt 1976, b. 149-1~1 (Formelsatz). 

Siebert, rl., Anwendungen der 5c.nwingungsspektroskopie in 

der 'Anorganischen Chemie, Verlag: ~pringer, :Oerlin 1966, 

S. 46 (Frequenzen von H12c14N und H13c14N). 
Ruoff, A., Spectrochim. Acta 23A (1967) 2421 (5v

3 
mit 0orio

lis-Kopplungen). 
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PROGRAMMER~~~~~~~~~~~-DATE . 
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LOC ICODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 RCL 1 HLT A 112 

1 0 LBL IZ,,..," B 

0 040 --
152 SBR A~ B c -if zro l' STO D 

2' STO 080 
0 E 192 

005 nrv 1 A' 117 2 
stflg 7 HLT B' 

0 045 c· 157 + T.lH [!__ " ..__ 
LBL RCL (! D' 

3' 1 
085 E' 197 C::::.ITI() 

010 RCL 122 6 () REGISTERS 
0 = 3 00 ., 050 STO 162 HLT 01 

SBR ~, 1 LBL "1 02 

l' 1 090 
D 03 202 

015 
127 STO GTO STO 04 

1 4' 0 05 

4. 
055 

167 LBL Unter- 4 06 

RCL l' nro,grarru HLT 07 

0 x;:: zur 095 LBL '7'2 207 08 
020 

132 5 X Be rech- E 09 

SBR A" 5 nun,g de STO 10 - 060 l' 172 . Ei.gen- 0 11 

STO 8 werte 5 12 

1 9 100 
HLT 025 

aus 212 13 

137 5 1 Wellen- LBL g-] 1 14 
ifflg 4 zahlen ,.A' 15 
0 065 

6 177 STO 16 
4' EE 0 17 
ROL +/- 105 

030 217 6 18 
0 142 7 HLT 19 
9 = g~? FLAGS 
SBR h~ 070 LBL 

182 rtn - B' 0 
l' LBL Daten- RTO 1 
STO A ein-

110 
035 222 In 2 

147 1 STO .!2'abe 17 3 
6 0 g __ 

TEXASINSTRUMENTS 4 
RCL 075 .L..1.. 

187 1 INCORPORATED 
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Fsym(n= 2) B oFl.Teil TITLE---"---------------PAGE __ _ SR-st ~ 

Codlng Fonn ~ PROGRAMMER DATE ______ _ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 HLT A 112 

LBL g,? B 

c' 040 c 152 

STO D 

080 E 0 192 
005 

8 A' 117 

HLT B' 

'1] 045 C' LBL 157 

D' D' 

STO 
085 

197 E' 

010 0 REGISTERS 122 

9 00 

HLT 050 01 162 

LBL ~? 02 

090 03 E' 202 
015 04 

127 STO 
1 05 

055 06 0 167 

HLT 07 

095 08 LBL 207 
020 09 

132 2' 

RCL 10 

060 11 
0 172 

12 
g 

100 13 
STO 212 

025 14 
137 1 

1 
15 

065 16 
stflg 177 

17 
0 

105 18 
GTO 217 

030 19 
142 3' 

FLAGS 
LBL 

070 0 
4' 182 

1 
0 

110 2 
HLT 222 

3 035 
147 

TEXAS INSTRUMENTS 
4 

075 INCORPORATED 

187 
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TITLE Fsym(n=2) PAGE A OF2. Teil SR•5i ~ 
PRoGRAMMER, ........ __________ oArE _____ Coding Form ~ 

? 
LOC ~E \ KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 

000 
111 ' RCL K') RCL A 

112 = 
0 STO 0 B 

1 
040 1 3 c 152 

X 3 ) D 
-· 

RCL RCL 080 
Kc E 192 -

005 
0 

"' 
117 0 STO A' 

2 1 6 B' 

045 - 157 X a c· 

( RCL RCL D' 

RCL 0 
085 

0 E' 197 
010 0 122 8 8 REGISTERS 

3 - X 00 

X~ 050 
' ( iRCL 162 01 

) RCL 1 02 

= det G 0 090 

015 
202 3 03 

127 STO 6 04 -
9 X ( 05 

g 055 
167 RCL RCL 06 

l/x 10 0 07 
X 

l '3 095 
020 207 3 08 

132 RCL 
1 ) X 09 

1 
·= KA RCL 10 

4 060 

' 
172 STO 1 11 

X 1 '1 12 
RCL 8 100 

025 
1 

212 ) 13 
137 RCL --

= Ki::: 14 
5 0 

~ 

STO 15 

= K, 065 
2 177 1 16 

STO ·x 
1 

9 17 
RCL 105 

030 217 . 18 
~ 2 

. 
142 0 nj RCL 19 

RCL 8 
1 070 6 FLAGS 

182 -
4 

8 0 
( - 1 

+ RCL 110 
035 STO 

147 RCL 
222 2 

0 1 
1 7 

3 

5 075 TEXASINSTRUMENTS 4 
187 X INCORPORATED 
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TITLE .!s~rm ( n= 2 ) PAGE B OF_2_· __ 
PROGRAMMER~----------~DATE~------

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS 
----

000 
9 -112 -
X 

-
( ( . 

RCL 040 RCL RCL 152 

0 1 0 
080 

2 ·3 192 2 
005 . X~ x2 117 • 

STO ; ) X 

1 045 ' c RCL 157 -
1 STO 1 

+/- 085 
8 1 0 197 

010 
0 ) 122 + 

( RCL ) 
1 050 

·l 2 162 - _. 

1 

8 ( ,X 
090 hCL RCL . 202 . 

015 ;RCL :o 127 1 

3 ·6 1 
055 x2 ) 167 8 

~ 

) 
• -

1 :ISTO 
095 A 207 = X ' 

-~ 

020 STO 132 RCL 11 

1 18 9 
060 ' 8 1 172 X 

. ( 0 - 100 
( 2 212 HLT 

- 1 ; 

025 i 137 4 IX ---

i< X - .. 
i 

RCL 065 · RCL 1 -j -177 -----

1 9 L ·--
105 ' 2 9 217 ·-----· 

030 i X - - . ·--- - ... 142 1 

( ( ----·-- -
070 RCL 182 RCL --

6 0 -·- -------· --- .. 
10 

3 ~ 222 -----·--,_ __ --
035 x2 y2 -147 

) ) ) 1 TEXASINSTRUMENTS 
tNCORPORATED 

) J075 ) 187 -

LABELS 

A 

B 

c 

D 

E 

A' 

B' 

c· 
D' 

E' 

REGISTERS 

00 

01 

02 

03 

04 

05 

06 

07 

08 

09 

10 

11 

12 

13 

14 

15 

16 

17 

18 

19 

FLAGS 

0 

1 

2 

3 

4 
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TITLE !sym<n•2 ) PAGE A oF3. Teil SRCoding·~:.; 11!!--m 

0 

PROGRAMMER~....-~~....-~....-~....-....-....-~DATE~....-~~~~- ~: 

LOC K::OQE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 RCL ) 9 A 112 

1 ~ 8 B 

3 
040 , c 152 X 

STO 2 RCL D 

1 
080 E X 192 () 

005 
7 A' 117 RCL " 
RCL 1 ) B' 

1 045 
7 c· 157 = 

9 y fX o· 

X ( 
085 . E' 197 . 

010 
( 122 'R~T. 2 REGISTERS 

2 0 . 00 . 
050 

X 162 1 RCL 01 

( - q 02 

'RCT. ( 090 
03 202 Q 

015 
0 l:2A 127 RCL 04 -
3 0 <'.mf\ 05 

x2 055 
167 2 6 06 

- X 5 07 

RCL liCL 095 RCL 207 08 
020 q 132 1 6 09 

9 A 8 10 
) 060 ) 172 . 11 . 
+ ) 2 12 
( ) 100 

212 : 13 
025 

2 137 = B RCL 14 
X STO 9 15 
( 065 

177 6 8 16 

RCL 8 l :2A 17 = 
0 RCL 105 

'· 
030 217 STO 18 

142 2 6 6 
x2 

19 

8 6 FLAGS 
) 070 x2 182 INV 0 
X - stfla 1 . 

RCL ( 110 
4 035 222 2 

147 1 .1 INV 3 
A X 
) 075 TEXASINSTRUMENTS 4 

187 RCL INCORPORATED 



- 41 - ft ~ F (n=2) PAGE B OF 3. Tei· 1 SR-5~ . o TITLE-sym 
PROGRAMMER __________ DATE Codlng form 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 stfle RCL STO A 112 

3 1 6 B 

040 8 4 c 1 152 

1 - l D 

RCL 080 SUM E STO 192 
005 6 1 6 A' 117 

7 9 7 B' 

LBL 045 RCL C' 157 = 
sin +/- 6 D' 

iffli;i: SBR ff')f') 
085 

4 E' 197 
010 

122 3 cos SBR f~,.., REGISTERS --vx X cos 00 

050 RCL ; f'f'] n 
01 1 162 

+/- 0 A 
02 

090 03 
X 2 202 tan 

015 etfl~ 04 
127 LBL + 

vx ( 4 05 

055 RCL stflQ 06 RCL 167 

6 6 3 07 

095 
1 08 

5 4 207 
020 SUM 09 

132 - X 

6 10 
RCL RCL 

11 060 7 

' 172 0 
GTO 12 

6 1 
100 ein 13 

' 212 = 
025 LBL 14 

137 SBR f,, -
15 

RCL COB 
COS· 

IND 16 
STO 065 1 177 

17 
6 7 STO 

105 6 18 
4 • 217 

19 030 . 7 142 1 . 
FLAGS 

2 HLT 
SUM 0 
6 

070 . rtn 182 . 
1 

RCL T.~T 
7 110 2 

0 222 +.aY\ RCL 3 035 
6 3 147 4 

4 = TEXASINSTRUMENTS 
INCORPORATED 

075 +1-X 187 
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Prosrammausdruc~ 1. Teil 

000 43 055 46 110 00 
001 01 056 87 1 1 1 07 
002 00 057 40 112 81 
003 90 058 65 113 46 
004 88 059 05 114 18 
005 22 060 93 115 4·? '-

006 50 061 08 116 00 
007 00 062 09 117 08 
008 46 063 01 118 81 
009 8'3 064 04 119 46 
010 4:3 065 06 120 19 
011 00 066 52 12-1 4·? '-

012 04 067 94 1 ·::-·::-....... 00 
013 51 068 07 123 09 
014 87 069 95 124 81 
015 42 070 56 125 46 
016 01 071 46 126 10 
017 04 072 11 127 4·? '-

018 43 073 42 128 01 
019 00 074 00 129 00 
020 05 075 01 130 81 
021 51 076 81 131 46 
O?"::O ....... 87 077 46 132 88 
02:3 42 078 12 1 :3:3 43 
024 01 079 4·::-... 1:34 00 
025 05 080 00 135 0'3 
026 60 081 o·-. c.. 1:36 42 
027 00 082 81 137 01 
028 77 083 46 138 01 
029 43 084 1 •j ._, 1:39 50 
0:30 00 085 4 '=' '- 140 00 
031 09 086 00 141 41 
032 51 087 03 142 89 
033 87 088 81 143 4E. 
034 42 089 46 144 77 
035 01 090 14 145 00 
036 06 091 4·? '- 146 81 
037 43 092 00 
038 01 09:3 04 
039 00 094 81 
040 51 095 46 
041 87 096 15 
042 42 097 42 
04:3 01 098 00 
044 07 099 05 
045 85 100 81 
046 4:::: 101 46 
047 01 102 16 
048 06 103 4·-· c.. 
049 •35 104 00 
050 42 105 06 
051 01 106 81 
052 01 107 46 
053 41 108 17 
054 77 109 42 
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Programmausdruck: 2. Teil 

000 43 055 43 110 42 165 43 
001 00 056 00 111 01 166 06 
002 01 057 03 112 09 167 08 
003 65 058 54 11:3 65 168 95 
004 4·:. 059 95 114 4·-· 169 4·-· 

·-· .;.. c.. 

005 00 060 4·-· 115 00 170 01 c.. 
006 02 061 01 116 02 171 08 
007 '7C" 062 0:3 117 95 172 65 

1 ._1 

008 C" .-, 06:3 4·:· 118 42 173 5-:· 
.J.:.• •J 

..... 

009 4 .-, 064 00 119 01 174 o·-· 
.;.. 

c.. 

010 00 065 02 120 01 175 65 
011 o:;: 066 65 121 '34 176 5'=' ·-· 
012 40 067 4·-· 1 ·::··, 85 177 4--· 

.;.1 ....... .;.. 

013 54 068 00 12:3 5·-· 178 09 .;.. 

014 •::iC" 069 08 124 02 179 09 
-· ·-· 015 42 070 75 125 65 180 75 

016 09 071 ~--· 126 4·:. 181 5:;: 
-;:)~ ..... 

017 09 072 4·-· 127 01 182 4·-· 
.:.• 

.;,. 

018 20 073 00 128 o·:. 183 00 ..... 

01 '3 65 074 0""'1 129 54 184 o·:. .. ..... 

020 4-:· 075 65 130 95 185 40 
•J 

021 01 076 4·:· 1 :31 65 186 54 
·-· 

022 04 077 00 1 .-. .„ 4·:. 187 54 
.;...:... ..... 

023 65 078 o:;: 133 01 188 75 

024 4-:· 079 54 1:34 01 189 5·:· 
·-· ·-· 

025 01 080 95 135 75 190 4-:· ..... 

026 05 081 42 136 53 191 00 

027 '35 082 06 137 04 192 o--· c.. 

028 42 083 08 138 65 1 9:3 40 

029 01 084 4 '=' 1:39 4·-· 194 65 
..... .;,. 

030 02 085 00 140 0.1 195 4 .„ ..... 

031 43 086 08 141 02 196 01 

032 01 087 65 142 65 197 08 

033 04 088 43 14:3 53 198 54 

034 85 089 01 144 4·-· 199 54 
.;.. 

0:35 43 0'30 03 145 00 200 75 

036 01 091 75 146 03 201 53 

037 05 oci·:. C"'"• 147 40 202 43 
.,. '- -;:).;,. 

038 95 0'33 4·-· 148 54 203 00 
.;.. 

0:39 42 094 00 149 54 204 01 

040 01 095 03 150 75 205 40 

041 03 096 65 151 5·-. 206 54 
.;,. 

207 95 
042 43 097 4·:· 152 4'=' ..... ..... 

208 42 
043 00 098 01 153 01 
044 01 099 01 154 o·-. 209 09 

.;,. 
210 

045 65 100 54 155 40 08 

046 43 101 95 156 54 211 00 

047 00 102 42 157 95 212 81 

048 08 103 01 158 42 
049 75 104 09 159 00 
050 53 105 55 160 00 
051 43 f06 43 161 43 
052 00 107 06 162 01 
053 06 108 08 163 08 
054 65 109 95 164 55 
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Programm.ausdruck: 3. Teil 

900 43 056 65 112 50 168 06 
001 01 057 43 113 03 169 04 
002 03 058 01 114 01 170 65 
003 42 059 08 115 01 171 4·:· ._. 

004 01 060 54 116 4·:r 172 00 '-

005 07 061 54 117 06 173 01 
006 43 062 54 118 07 174 54 
007 01 063 95 119 46 175 75 
008 09 064 4·-· 120 .-. .-. 176 43 i:.. .;;ti:.., 

009 65 065 06 121 6(1 177 01 
010 53 066 08 122 o·-· 178 07 .;;. 

011 02 067 4·-· 123 45 179 95 ..:.· 

012 65 068 06 124 01 1:30 55 
013 53 069 08 125 94 1:::1 o·-. i:.. 

014 43 070 40 126 65 182 55 
015 00 071 75 1 ·;:r.., 4E. 18:3 4 '=' - ... ( ._. 

016 03 072 53 128 45 184 00 
017 40 073 04 129 4 ·') 185 o·:r ·-· ._. 

018 75 074 65 130 06 186 95 
019 43 075 43 131 05 187 94 
020 09 076 09 132 75 188 4 •') 

'-

021 09 077 08 1:33 4·:r ._. 189 06 
022 54 078 65 134 OE. 190 04 
023 85 079 4·:· ·-· 135 06 191 01 
024 53 080 00 136 95 192 44 
025 02 081 00 137 51 193-06 
026 65 082 54 138 33 194 07 
027 53 083 95 1.39 42 1 '35 43 
028 4 •') ._, 084 30 140 06 196 OE . 
029 00 085 55 141 04 197 04 
030 o·-. i:.. 086 02 142 01 198 51 
031 40 087 55 143 44 199 3·:· ._. 

032 54 088 4·-. .;;. 144 06 200 60 
033 65 089 0'3 145 07 201 04 
034 4 .-, .;;. 090 08 146 4:3 202 34 
035 01 091 95 147 06 203 50 
036 08 092 42 148 04 204 04 
037 54 .093 06 149 65 205 50 
038 54 094 05 150 4:3 206 03 
039 85 095 43 151 01 207 01 . 
040 53 096 OE. 152 08 208 44 
041 o·-· i:.. 097 08 153 75 209 06 
042 65 098 55 154 4·:· ._. 210 07 
043 4·:0 099 02 155 01 211 41 ·-· 044 01 100 55 156 09 212 32 
045 07 101 4·-· 157 95 213 46 ..:.· 
046 .- C" 102 09 158 94 214 b._1 33 
047 53 103 08 159 51 215 36 
048 4 .-, 104 95 160 '=' .„ 216 42 ..:.· ._. ._. 
049 00 105 4 •') 161 65 217 06 '-
050 01 106 06 162 43 218 07 
051 75 107 06 163 00 219 81 
052 53 108 2'=' 164 02 220 56 '-
053 43 109 50 165 85 221 46 
054 00 110 04 166 .53 222 .34 
055 02 111 22 167 ·43 
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Auswahl von Kraftkonstantenmatrizen F sym aus d'.er Säkulargleichung 

für 2 Frequenzen und einer Näherungslösung Fnäh nach dem 

Verfahren der nächsten Lösung 

1. Problem 

Aus der unendlich großen Lösungsmannigfaltigkeit von F -sym · 
gemäß der Säkulargleichung det(G·F - ~E) = 0 bei 2 bekannten 

Frequenzen eines Moleküls werden durch Hinzunahme einer 

Häherungslösung F äh" Kraftkonstantenmatrizen F nach einer -n -sym 
Minimalbedingung ausgewählt. Für physikalisch-chemische An-

wendungen empfiehlt sich bei schwachen Kopplungen in F die 

analytisch berechenbare Entkopplungslösung Fent; bei stärkeren 

Kopplungen können u.a. Kraftkonstanten exakt berechenbarer 

kleinerer Molekülsysteme als Ausgangslösung bzw. Näherunge
iösung benützt werden. Als Verfahren wild das "Verfahren der 

nächsten Lösung" für die Ordnung n = 2 verwendet. 

2. Formelsatz 

Umrechnung: ~i = 5,89146·10-7 ·~f für i = 1 und 2. 

Realitätsbereich 

+ + 
fl2,ext = fl2 • 

2 det G 

mit 
c 1 = - ( ~ + >.2 ) ' 

CQ = >.l • ~2 ' 

Lösungen der unendlichen Lösungsmannigfaltigkeit 

= 



+ 
F-
-sym 

mit + 
f 11 

+ 
f 22 
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( f~l f!2 l = 
f 12 f 22 

-1 + 
= gll 0 K-

-1 + 
= g22° 

K-

-+ entspricht f 12 
+ 

oder f 12 . 

Näherungslösungen als Ausgangslösungen 

Entkopplungslösung 

oder 

Physikalisch-chemische Näherungslösung 

Fnäh = Fphys-chem = (
fnäh,11 fnäh,12)=(fll,n fl2,n)· 

fnäh,12 fnäh,22 fl2,n f22,n 

Minimalbedingung 

= 0 

mit 
<.t = 

Das .Aufsuchen des ll'linimums erfolgt iterativ. 

Einheiten 

Kraftkonstanten f~1 usw. in mdyn/R, 

G-Matrixelemente g11 usw in reziproken atomaren Masseneinheiten, 
~'requenzen bzw. ~chwingungswellenzahlen 

Eigenwerte X1 und ~2 in sec-2• 

-1 
•1 und v2 in cm ' 
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3. Ein- und Ausgabe 

1. Teil: Datenübergabe, Berechnung d E'' · er 1genwerte, Berechnung 
der Bereichsgrenzen für f 12 
Programmeins;abe 

Einlegen der Magnetkarte mit der Seite A, Tastenfolge~ CLR, 

2nd read; Magnetkarte Seite B, Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe Anzeige 

(unabhängig von der Reihenfolge) 

gll _.. A (im Speicher 01 auf ruf bar) , gll 

g22 --+ B (im Speicher 02 aufrufbar) , g22 

gl2 .... c (im Speicher 03 aufrufbar) , gl2 

"'1 ~D (im Speicher 04 aufrufbar) >-1 
_..,E (im Speicher 05 aufrufbar) , )..2 ""2 

fl2,anf--+ A' (im Speicher 09 aufrufbar),f12 ,anf 

ti.f 12 .-.B' (im Speicher 10 aufrufbar), ~12 
+l} ~ D' (im Speicher 00 aufrufbar), ~ +l 
-1 -1 

Anmerkung: Die Eigenwerte x1 und ~2 werden bei der Eingabe der 

Frequenzen ~l und ~ 2 berechnet (x1 im Speicher 14, ~2 im Spei
cher 15 aufrufbar). 5ind die ~igenwerte vorgegeben, so werden 

sie in die Speicher 14 und 15 eingegeben. 

Entkopplungslösung 
Wird automatisch berechnet und braucht deshalb nicht einge-

geben zu werden. 

f 11,näh = fll,ent in Speicher 06 aufrufbar, 

f 22,näh = f22,ent in Speicher 07 aufruf-bar, 

fl2,näh = f22,ent in Speicher 08 aufrufbar, 

Rechnung nach dem Start mit E' beendet ist. 

Beliebige Lösungen als Ausgangslösung 

fll,näh _,. STO 06 (im Speicher ü6 aufrufbar), 

f STO 07 (im Speicher 07 aufrufbar), 
22,näh __. 

f ( · S · h r 08 aufrufbar) • 
12

,näh _,. STO 08 im pe1c e 

wenn die 
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Ergebnis 

Start für Entkopplungslösung 

E' 

RUN 

oder 
Start für beliebige Lösung 
als Ausgangslösung 

C' 

Anzeige 

f + 
12,ext 

f-
12, ext 

Anzeige 

(Speicher 16) 

(Speicher 17) 

f+ (Speicher 16) 12,ext 
f- 'Speicher 17'; RUN 12,ext ' 

Rechenzeit: Etwa 9 Sekunden mit Eigenwertberechnungen. 

2. Teil: Iterative Berechnung der Kraftkonstantenmatrix F -sym 

Programmeingabe: Magnetkarte Seite A und B (wie oben). 

Sämtliche Ausgangsdaten, Ergebnisse und fast alle Zwischen

ergebnisse werden vom 1. Teil übernommen (Einzelheiten siehe 
Programmbeschreibung). 

Ergebnis 

Start 

2nd rset, RUN 
RCL 11 

hCL 12 

RCL 13 

Nach Bedarf 

RCL 67 

RCL 16 

RCL 17 

Rechenzeit 

Anzeige 

(~peicher 11) 

(5peicher 12) 

(Speicher 13) 

Qm in (Speicher 67) 

f + 
12,ext (Speicher 16) 

f-
12,ext (Speicher 17) 

Minimal 20 Sekunden. Die Rechnungen können jedoch oft lü bis 

30 Minuten dauern. Gegebenenfalls müssen ~chrittweiten Af
12 und Ausgangskopplungskraftkonstante f 

12,anf abgeändert werden. 
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Hinweis: Da die Speicherinhalte der Speicher 69, 68, 67, ••. , 

nach der Rechnung nicht erhalten bleiben, wenn die Taste CLR 

gedrückt wird, muß dies beim Aufrufen von Q . in Speicher 
min 

67 vermieden werden. Ist dies versehentlich geschehen, so 

ist lediglich die Rechnung mit dem 2. Magnet.band zu wieder

holen. 

4. Zahlenbeispiele 

1. Molekülbeispiel: BrCN mit der Entkopplungslösung 

1. Magnetkarte - l.Teil 

Dateneingabe Anzeige 

(Siehe Programm: G von XYZ(C
00 

v)) 

gll = 0,0957702096 --+ A .0957702096 

.1546503788 

-.0832559747 
2.023103798 -01 

2.846284512 00 

o. 00 

g22 = 0,1546503788 _. B 

gl2 = -0,0832559747 __, c 
v1 = 586 cm-1 __, D 

-1 E ~2 =2198 cm -t 

fl2,anf = O __, A' 
Af12 = ü,01 __,. B' 
-1 __. D' (-Zweig) 

Ergebnisse 

Start 

E' 
RUN 
Nach Bedarf 

RCL 06 

RCL 07 

RCL 08 

RCL 14 

RCL 15 

+ 
fl2,ext 

= 
= 

1. -02 

-1. 00 

Anzeige 

= -4.312416803 

3.652497254 
fi2,ext = 

f = 2.112456271 
11,ent 

f 22 ,ent = 18.40463977 

f12,ent = 
~l = 
>-2 = 

o. 
.2023103798 

2.846284512 

00 

01 
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2. Magnetkarte - 2. Teil 

Start 

2nd rset, RUN 

RCL 11 

RCL 12 

RCL 13 

Nach Bedarf ------
RCL 67 

Berechnung des +-Zweiges 

Dateneingabe 

fll 

f22 

f 12 

~in 

Anzeige 

o. 
= 4.087437926 

= 18.03218696 

= 0.79 

= 4.66337363 

Anzeige 

+l --. STO 00 (+ZY.eig) 1. 00 

4f12 = -0,01 --... STO 10 1. -02 

f 12 ,anf = 0 bleibt in Speicher 09 oder für schnellere hecllnung 

f 12 ,anf = -4,2 --... STO 09 

Start 

2nd rset, hUN 

RCL 11 

RCL 12 

RCL 13 

Nach Bedarf ------

+ 
f 11 

+ 
f 22 

+ 
f 12 

= 
= 
= 

Anzeige 

0. 00 im ~echsel 

12.46055441 

7.355807928 

-4.31 

RCL 67 Q;in = 247.7359201 

(Hinweis: ~egen des Überlaufes von O. üü empfiehlt es sich, 

zunächst den Wert Q+. durch RCL 67 in blinkender Anzeige zu min 
sj.chern, da zur Aufhebung der blinkenden Anzeige durch CLR 

die Speicher zwischen 61 und 69 Null gesetzt werden.) 

Auswahl einer Kraftkonstantenmatrix 

Die Lösung 

F- = (4,09 0,79) 
0,79 18,03 

liegt der Entkopplungslösung 

(

2,11 ) 
F = 
-ent 18,40 

am nächsten. Damit erhalten wir die Kraftkonstanten 

fBrC = 4,09; fcN = 18,03 und fBrC/Ci = 0,79 mdyn/j. 
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2. Molekülbeispiel: SeCS mit Näherungslösungen höhersym

metrischer verwandter Moleküle 

Ausgangsdaten 

( 
0,1145 -0,08326) 

G = -0,08326 0,09593 ' .K = ( 
1435 

Folgende Näherungswerte für die Kraftkonstanten werden 

verwendet: 

Aus s 2c: fsc = 7,62 und fsc/sc = 0,66 mdyn/i. 

Aus se 2c~ fsec = 5,94 und fseC/SeC = 0,36 mdyn/i. 

Die Eingabe der Matrizen G und k erfolgt wie beim Beispiel 

1. 
1. Magnetkarte 

Start Anzeige 

E' f + = 12,ext 2,775425987 01 ·mdyn/i 

RUN 

2. Magnetkarte 

+Zweig (1 STO 00) 

1. Rechnung 

f- = 12, ext 2,752731401 -01 

Weitere Datentin~jbe 
r1l,näh = 180 s2 = 7,62 -+ STO 06 

f 22 ,näh = fsec(Se 2c) = 5,94 -+ STO 07 

f12,näh = fsec/sc<se2C) = 0,36 _... STO 08 

~f = 0,01 _. STO 10 

f 12 ,anf = 0,36 -+ STO 09 

Ers;e bni sse 
Start Anzeige 

2nd rset, RUN 0 
+ 7,619137667 RCL 11 f ~1 = 

RCL 12 f 22 :: 5,958147548 
+ 0,48 RCL 13 f 12 III: 

RCL 67 ~in = 0,0147300771 

II 
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2. Rechnung 

Weitere Dateneingabe 

fll,näh und f 22 ,näh bleiben in ihren Speichern. 

t 12 ,näh = fsec/sc(s2c) = o,66 _.,. STO 08 

Af =-0,01 __. STO 10 

f12,anf = 0,66 -+ STO 09 

Ergebnis 

Start Anzeige 

2nd rset, RUN 0 

RCL 11 + 7,657863158 f 11 :::: 

RCL 12 + 5,929284118 f 22 = 
RCL 13 fi2 = 0,49 

Zusammenfassung der Ergebnisse 

Für die 3 gesuchten Kraftkonstanten lassen sich folgende 
Bereiche angeben: 

fsc = 7,62 bis 7,66 mdyn/R, 

fsec= 5,96 bis 5,93 " 

fsec/sc = 0,48 bis 0,49 " • 

Hinweis 
Der -Zweig liefert keine brauchbaren Ergebnisse. 

5. Literatur 

Fadini, A., Molekülkraftkonstanten, Verlag: Steinkopff, 
Darmstadt 1976, S. 104-108 (Formelsatz). 

-, -, ZAMM 45 (1965) T29-T31 (Daten). 
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TITLE F n.d. Verf. d.nächsten 
PROGRÄ~ffi Lö sung 

PAGE A OF-=l...._ . ......:.:i:..-
DATE _____ _ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTI: LOC ICOOE KEY COMMENTS LABELS 
000 46 LBL Unter- 04 4 43 kopp-112 RCL A gll 

97 list pro- 51 SBR 01 l lungs- B g?? 
40 x2 gramm 040 

97 1-t1 04 lösung 152 list 4 c g,„ 
65 X 42 STO 55 . D "1 . 
05 5 01 1 

080 43 RCL E "2 192 
005 

93 04 4 00 A'f,? "'"'+" 117 . 0 
08 8 81 HTT 01 ~ e· f, „ 

09 9 
045 

46 T.TH. 95 f,, __ „ C'bel ,J:,ö S, 157 = 
~l 

-y 

01 1 15 E 42 STO D'+l ,-1 

04 4 42 STO 085 00 E'Entkopl. 197 0 
010 

06 6 00 06 6 REGISTERS 122 0 
52 EE 05 ') 4 '3 RCL 00 +l, -1 

94 +/-
050 51 SBR 01 1 01 g,, 162 

07 7 97 list >-2 05 5 02 g22 

95 ~ STO 
090 

'i'i . 03 g,? = 42 202 . 
015 56 rtn 43 RCL 04 V1 

127 01 1 
46 LBL 05 1) 00 0 05 v2 

11 A $!.~, 
055 

167 81 HLT 02 2 oef,, ""'"" 
-- 95 o7f ?? ...,„,., 42 STO 46 LBL • 

00 0 16 A' f12.m1 095 42 STO oaf 1 ') nH'h 207 
020 

01 :t2 STO 00 0 09 f, ') _..,4 
132 1 

81 HLT 00 0 07 7 106f,~ 

46 LBL 
060 09 9 00 0 11 f, 1 

172 

12 B g22 81 HLT 42 STO 12 f„„ 

46 LBL 
100 00 0 13 f,? 

42 STO 212 
025 17 B' A f 1 „ 08 8 14 ~l 

137 00 0 
42 STO 46 LBL Start 15 ~ 

02 ~ mit + 
065 01 1 18 C' 18f, „ „~ ... 

81 1HT.'J'1 177 

00 0 43 RCL belie- 17f~ „ ___ ... 
46 LBL --· 105 00 0 biger 18 
13 c gl2 81 HLT 217 

030 46 LBL 01 1 Anfangf 1-19 "1 ~ 
142 42 STO 

•l 65 X lösung FLAGS 
00 0 19 D' 

070 42 STO 43 RCL o besetzt 
03 3 182 

00 0 1 

81 HLT 00 0 
110 02 2 2 

46 IT.lH 00 0 222 
3 

035 
\), 81 HT.T :q5 • 147 14 ID 4 

42 146 LBL Start TEXAS INSTRUMENTS 
Ql'f'() INCORl'ORATED 

00 
075 11 () E' Ent-

0 187 
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- SR-52 ~ 
TITLE -sym PAGE-'B;;;;___OF 1. TeilCodinn ~--m 
PROGRAMMER ___________ OATE •• •":I rUI" 

LOC KX>DE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 

000 42 STO 43 RCL 95 A 112 • 
01 1 06 6 55 • B . 
08 8 040 08 8 02 2 c 152 

75 - 95 - ~l ~ 55 t D 

53 ( 42 STO det G 080 
4'3 RCL E 192 

005 43 RCL oq 9 06 6 A' 117 

00 0 08 8 08 8 B' 

03 045 95 
:J: 

3 157 22 INV • f," -- c· 
x2 STO --· 40 50 stfl1ö1 42 o· 

54 ) 00 0 085 01 1 E' 197 
010 

95 det G 46 LBL 07 1 REGISTERS 122 • 
42 STO 33 cos 60 iff)j 00 

06 6 050 . 
53 ( 00 0 01 162 

08 8 43 RCL 34 tan 02 

43 RCL 01 1 090 43 202 RCL 03 
015 01 l 04 127 4 01 1 04 

04 4 75 - 07 1 05 

85 055 
4'3 RCL + 167 42 S!rO + f„ ~ - - ~ 06 

43 RCL 01 1 
.L c;.. ' w ..... 

01 1 07 

01 1 05 5 095 06 6 08 207 
020 

05 5 s:\A ) 132 81 HLT 09 

95 - 65 X 50 stfl•" 10 

94 +/- -( )., + }...., 060 
172 53 ( 00 0 11 - -42 STO 43 RCL 01 1 12 

09 9 01 l 
100 q4 +/- 13 212 

025 
09 9 137 08 8 65 X 14 

43 RCL 30 -rx 41 GTO 15 

01 1 065 
54 ) 1n 3'3 cos 16 

04 4 85 + 46 LBL 17 

65 X 53 ( 105 
34 217 tan 18 

030 
142 43 RCL 43 RCL 4~ RCL 19 

01 l 09 9 01 l FLAGS 

05 5 070 
09 182 9 ""- 07 7 0 

95 = \ >-2 65 X 81 HLT 1 

42 STO 4 '3 RCL 110 
222 2 

035 
01 147 l 00 0 3 

OQ Q o~ ~ TEXAS)NSTRUMENTS 4 
075 i:;i:; . 

187 54 ) INCORPORATED . 
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TITLE !&ym(Näh.) PAGE A OF 2. TeilSRCodlng•st fonn ~ 
PROGRAMMER~~~~~~~~~~~-DATE~~~~~~ "i:( 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 22 INV 09 112 9 95 • A 

50 stfl' 54 ) 94 +/- B 
<' 

04 4 
040 42 152 BTO 42 STO c 

22 INV 06 6 06 6 D 

'50 Rtfl,g 04 4 080 
192 04 4 E 

005 : 
x2 A' 117 03 7i 40 81) + 

43 lÜ'!T, 7'5 - 43 RCL e· 

01 
045 53 ( 06 6 c· 1 157 

00 0 04 4 011 3 o· 

42 STO 65 
085 

X. 197 95 = K+ E' 

010 
06 6 43 RCL 42 STO REGISTERS 122 

OQ q 01 1 06 6 00 

43 050 
08 8 05 5 01 RCL 162 

00 0 65 X 4'3 RCL 02 

( 
090 06 6 03 09 q i;~ 202 

015 
42 04 4 04 

127 STO Ll..~ RCL 
01 75 - 05 01 1 1 

055 
03 ~ 4'3 RCL 06 03 '3 167 

46 LBL 40 x2 06 6 07 

12 B 85 + 
095 

03 '3 08 
207 

020 
132 4 '3 RCL 4 '3 RCL qr:; K- 09 • 

42 STO 10 
00 0 09 9 

060 Oh 6 11 
00 0 172 08 8 

) 06 6 12 
65 X 54 

) 
100 

55 13 
5'3 ( '54 212 ! 

14 025 
Cj '3 ( 54 ) 43 RCL 137 

-IX 00 0 15 
43 RCL '30 

16 
01 065 r; '5 . 02 2 . 1 177 • 

f ~~J q5 17 
03 3 02 2 = 

105 18 
65 95 217 42 S.TO 

X s 
19 030 42 STO 01 1 

. 142 43 RCL FLAGS 
06 h 02 2 ·00 0 0 070 0'3 ~ 43 RCL 

03 '3 182 
1 

65 Ll..~ RCL 06 6 
y 

110 
1) 

2 
06 6 222 05 02 2 3 

035 1) '5 . 
Rt:; 04 A. • 147 + 4 

4 '3 'Clf'l.T 55 . TEXASINSTRUMENTS . 
INCORPORATEO 

075 02 2 OQ 9 187 
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TITLE Fsym(Näh.) PAGE_B __ OF 2 • Teil$R•5i ~ 
PRoGRAMMER __________ oAre Coding Form ~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 

000 
43 RCL 54 ) 06 6 A 

112 

00 0 95 = 0 -'- 07 7 B 

040 ----
01 l 152 42 STO 95 :;; c 

95 f \ -t) 06 6 80 if POE D = ,,.. 
42 STO ()7 7 

080 
13 c E 192 

005 01 l A' 117 A~ "Rt: T. 43 RCL 
01 l 01 l 06 h B' 

75 
045 

03 - 157 '3 09 Q C' 

43 RCL 85 + 65 X 
D' 

('}() 0 43 RCL 085 2· E' 197 02 
010 

6 6 122 CH~ 06 75 - REGISTERS 

95 = OQ 9 43 RCL 00 

40 x2 050 
162 ai:; = 01 l 01 

85 + .t? STO 03 ~ 02 

53 ( 01 1 090 q5 . 03 202 • 015 
53 127 ( 03 3 94 +/- 04 

43 RCL 60 it'fla: 48 STO 05 

oö 0 
055 

O.t 167 4 01 l 06 
" 07 7 11 A 03 "3 07 

7r::, - 50 stf l.ll 095 
00 207 0 08 

020 
132 .4.~ 'R r.t . 0.t .4. 42 STO 09 

il1 l 46 LBL 06 6 10 

n'J ? 
060 

13 172 c 09 q 11 

54 ) 43 RCL 42 STO 12 
2 40 X 06 h 

100 
06 6 

025 
212 13 

137 'i4 ) 07 7 08 8 14 

,Ar::, + 42 STO 60 iffliz 15 
( 065 

i:;~ 177 '1h 6 03 "3 16 

53 ( 
'1A 8 98 nrt 17 

43 RCL A, GTO 105 
50 030 217 litflli!: 18 

142 00 0 12 B 03 3 19 

08 8 46 LBL 41 FLAGS 
7'i 070 

GTO 
- 182 11 A 12 B 0 

.t ~ RCL 43 liCT. 46 T.~T 1 
01 1 110 

035 
06 h 222 98 prt 2 

147 03 ~ O.A 8 81 HLT 3 
'i.4. ) 75 

v2 - TEXASINSTRUMENTS 4 
40 075 

4 "3 187 RCL INCORPORATED 
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Berechnung der diagonalen Kraftkonstantenmatrix lA· aus den --u.iag 

Schwingungsfrequenzen eines Moleküls für die urdnung n = 2 

1. .Problem 

Die diagonale Kraftkonstantenmatrix lA. (Nullsetzung der --u.iag 
Kopplungskraftkonstante f 12 ) soll aus der Matrix G und der 

Spektralmatrix JI für die Ordnung n = 2 aus der Säkulargleichun1 

berechnet werden. 

2. Formeln 

~iag,l = ( foi1 of22) , 

( 
fl1 0 + ) , 

fdiag,2 = 0 f22 

+ -1 + 
f 11 = ü,5 gll K-

+ -1 + 
f;2 = 0,5 g22 

K-

= 

~i = 5,89146·10-7· ~~ für i = 1, 2. 

f + f-22' fl-1 und f+22 in mdyn/i, Kraftkonstanten ll' 
und g in reziproken atomaren G-Matrixelemente g11 , g22 12 

Masseneinheiten, 
Schwingungswellenzahlen 

Eigenwerte ~l und X2 in 

-1 in cm 
-2 sec 
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3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 

Einlegen der Magnetkarte mit der Seite A, Tastenfolge 

CLR, 2nd read; Magnetkarte beite B Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe 

(unabhängig von der heinenfolge) 

gll ..... A (im Speicher 01 aufrufbar), 

g22 _... B (im Speicher 02 aufrufbar), 

gl2 -c (im Speicher 03 aufrufbar), 

'#-1 -D (im Speicher 04 aufrufbar), 

"2 -E (im Speicher 05 aufrufbar) • 

Start: Taste E'. 

Rechenzeit: Insgesamt etwa 8 ~ekunden. 

Ergebnis: 

RUN: f2 2 
RUN: fil 
RUN: f 22 

fi
1 

in der Anzeige (im Speicher 11 aufrufbar), 

in der Anzeige (im 5peicher 12 aufrufbar), 

in der Anzeige (im Speicher 11 aufrufbar), 

in der Anzeige (im Speicher 12 aufrufbar). 

Hinweis: Existiert 

matrix ~~· (oder -uiag 

keine reelle diagonale Kraftkonstanten-

i st det G ~ 0), so erscheint eine Folge von 

u. üü in der Anzeige. 

Eigenwerte: ~l in ~peicher 14 und ~2 in Speicher 15 abrufbar. 

4. Zahlenbeispiel: HCN - Problem n = 2 der Rasse ~ 

Dateneingabe 

g11 = 

g22 = 
gl2 = 

'Jl = 

"2 = 
Start: 

RUN 

RUN 

RUN 

1,075426333 -A 
0,1547462225 -- B 

-0,083333333 -- c 
3311,473 cm-1 --D 
2096,68 cm-1 _..,. E 

E' 

Anzeige 

1,075426333 

.1547462225 

-.0833333333 
3311.473 
2096.68 

fi1 = 5.8228 .. (mdyn/~) 

f2 2 = 1.80188 .. 01 (mdyn/~) 
fll = .2.592.. üü (mdyn/~) 
f2 2 = 4.ü46.. ül (mdyn/~) 



Hinweis: Mit der 

F -ent = 
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Entkopplungslösung 

1
6,0l i = r~l:gll 

16,74 

wird die erste Lösung 

~iag,l = 1 
5,82 

18,02 ) 
mdyn/~, 

d.h. fll = fHC = 5,82 und f 22 = fCN = 18,02 mdyn/~ als physi
kalisch brauchbar ausgewählt. 

Vergleich: Mit vollständigen Datensätzen aus Isotopenfre
quenzen erhält man 

fHC = 5,81, fcN = ·18,07 und fHC/CN = (fl2) = -0.05 mdyn/~. 

5. Literatur 

Fadini, A., Molekülkraftkonstanten, Verlag: Dr. Steinkopff, 

Darmstadt, 1976, S. 90-91 O,ormelsatz für ~iag), S. 244-245 
(Formeln für G und F-Matrizen des 5ystems XYZ(C

00 
v)). 

Siebert, H., Anwendungen der Schwingungsspektroskopie in der 

Anorganischen Ghemie, Verlag: Springer, Berlin 1966, S. 46 

(Schwingungsfrequenzen für H12c14N und H13c14N). 
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TITLE ~. a-<n=2) aus G und !!. PAGE A OF __ _ 
PROGÄAUM~-----------~DATE ______ _ 

SR-52 ~ 
Codinc) Form ~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL Daten- 9 >.,+ >i? A g,, 112 = 

-
A eingabe 1 STO B g?? ,-;:-

STO 040 
4 0 c g, 9 g,, 152 --

0 6 6 D ,, 
1 080 . 

E f2 EE 192 RCL 
005 HLT 117 +!- 0 A' 

LBL 7 1 B' 

B 045 ) C' 157 X 

~Tü g')') rtn RCL D' 
- 085 0 LBL Start 197 ü E'5tart 

010 
2 E' REGISTERS 122 2 

HLT ' RCL g,, g?? 00 = 
LBL ' 050 

162 0 STO 01 g, 1 

c 4 1 02 g?? 

STO il., ~ SBR 090 
6 03 g,? 202 

015 ....... • 
127 0 l' - 04 "1 

3 STü >.., ( 05 "2 

HLT 
055 

06 )11 + ~ II 167 1 RCL 
LBL 4 ü 07 

D RCL 095 
08 207 "3 

020 
STO '1i 1x

2 132 0 09 

0 5 ) 10 

4 
060 

SBh 172 9-et G 11 f,, 

HLT l' ' 12 f;; if zrc 1 Wenn 

T."RT STO A9 
100 

3' det G 13 f 1 ?=Ü 
025 

212 

137 lt~ 1 INV ~o 14 }.l 
"2 f.:::'T'() 5 ifpos Weg- 15 }.,2 

0 065 
177 0 f, ~=Ü 3' 11 sprung 16g,,g99 ....... 

5 STO l/x nic~-4 •• 

HLT 1 
105 K+ 217 X 18 

030 LBL .1 
142 Unter- 3 4 19 K-

l' oro- hCL " FLAGS X 

( 070 
izrarnm 182 1 RCL 0 

x2 
zur Ei- d. 1 1 

X ,Q'enwer -
110 

6 + 222 2 
035 

147 5, berech- 'h <: T. 3 X . nung , 
TEXASINSTRUMENTS 4 

8 >. 075 
187 i::; INCORPORATED 
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TITLE !o.ia (n= 2 ) aus Q und .J! PAGE B OF __ _ 
PROGRAMMfR ____________ ~DATE ______ _ 

SR-52 ~ 
Coding Form~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 RCL 112 RCL 1 A 

1 1 9 B 

4 
040 

7 f~„ c 152 = --
X = x- STO 0 

STO 080 
1 E RCL 192 

005 
117 1 1 2 A' 

C) 9 HLT B' 

045 RCL RCL C' „ 
157 

+/- 0 0 O' 

1 
085 g E' + 197 

010 RCL l/x X 
REGISTERS 122 

I 00 0 : RCL 
050 

2 1 01 6 162 

x2 lq 02 = 
090 f;, 03 ) STü 202 -

015 c~-4 .. S'T'O 
04 

127 0 

ifpos g 1 05 

055 1 06 
2' 167 X 

IHLT 07 
GTO B.CL 

095 lhCL 08 
3' 1 207 

020 ~ 09 
132 LBL 8 

f;l r7 10 

2' = 11 
'(X !"'.fc~-4 .• 060 STO X 172 

12 
STO 1 RCL 

100 
1 ~ 13 

1 1 212 
14 025 HLT g 

137 7 + 
f ,,? 

15 
RCL 1:: -+ 

ßTO 
16 

RCL 065 0 177 

1 
17 

0 2 
105 18 

l/x 217 I? 
6 19 

030 x+ . iLT 
142 - . 

FLAGS 
uBL Keine 

STO 2 Lösunge ri 0 
070 • 3' 1 182 1 

STO 8 110 2 

0 222 RCL 3 
035 7 147 0 4 

X TEXASINSTRUMENTS ~ 

6 INCORPORATED 

075 RCL 187 -



Programmausdruck 

000 46 
001 11 
002 42 
003 00 
004 01 
005 81 
006 46 
007 12 
008 42 
009 00 
010 02 
011 81 
012 46 
013 13 
014 42 
015 00 
016 03 
017 81 
018 46 
019 14 
020 42 
021 00 
022 04 
023 81 
024 46 
025 15 
026 42 
027 00 
028 05 
029 81 
030 46 
031 87 
032 53 
033 40 
034 65 
035 05 
036 93 
037 08 
038 09 
039 01 
040 04 
041 06 
042 52 
043 94 
044 07 
045 54 
046 56 
047 46 
048 10 
049 43 
050 00 
051 04 
052 51 
053 87 
054 42 
055 01 

056 04 
057 43 
058 00 
059 05 
060 51 
061 87 
062 42 
063 01 
064 05 
065 00 
066 42 
067 01 
068 03 
069 43 
070 01 
071 04 
072 85 
073 43 
074 01 
075 05 
076 95 
077 42 
078 00 
079 06 
080 43 
081 00 
082 01 
083 65 
084 43 
085 00 
086 02 
087 95 
088 42 
089 01 
090 06 
091 75 
092 53 
093 43 
094 00 
095 03 
096 40 
097 54 
098 95 
099 90 
100 89 
101 22 
102 80 
103 89 
104 20 
105 65 
106 04 
107 65 
108 43 
109 01 
110 06 
111 65 
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112 43 
113 01 
114 04 
115 65 
116 43 
117 01 
118 05 
119 95 
120 94 
121 85 
122 43 
123 00 
124 06 
125 40 
126 54 
127 95 
128 80 
129 88 
130 41 
131 89 
132 46 
133 88 
134 30 
135 42 
136 01 
137 07 
138 85 
139 43 
140 00 
141 06 
142 95 
143 42 
144 01 
145 08 
146 43 
147 00 
148 06 
149 75 
150 43 
151 01 
152 07 
153 95 
154 42 
155 (11 
156 09 
157 43 
158 00 
159 01 
160 20 
161 55 
162 02 
163 95 
164 42 
165 00 
166 09 
167 65 

168 43 
169 01 
170 08 
171 95 
172 42 
173 01 
1 74 (11 
175 81 
176 43 
177 00 
178 02 
179 20 
180 55 
181 02 
182 95 
183 42 
184 00 
185 07 
186 65 
187 43 
188 01 
189 09 
190 95 
191 42 

01 
02 

194 81 
195 43 
196 00 
197 09 
198 65 
199 43 
200 01 
201 09 
202 95 
203 42 
204 01 
205 01 
206 81 
207 43 
208 00 
209 07 
21 (1 65 
211 43 
212 01 
213 08 
214 95 
215 42 
216 01 
217 02 
218 81 
219 46 
220 89 
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Berechnung der Sc:mingungsfrequenzen aus den Bnergiematrizen 

G und P nacn der Säkulargleichung 

1. Problem 

2. 

Die beiden Scnwingungsfrequenzen ~l und ~2 sollen bei ge

gebenen Energiematrizen G und F nach der Säkulargleichung 

berechnet werden. 

Formeln 

det(G·F - '>.E) = >._2 + Cl~ + CO = 0 

G = (gll gl2) F = (fll f12 )· 

gl2 g22 f 12 f22 

CÜ = 

... 1 2 
' 

~l, 2 = -c1/2 ~ ~ ..[ c~ - 4c0

1 

• 

Kraftkonstanten f 11 , f 22 und f 12 in mdyn/~, 
1 t g22 

und g
12 

in reziproken atomaren 
G-Matrixe emen e gll' 

Masseneinheiten, 
. -2 

Eigenwerte ~ und A2 in sec , . 
~cnwingungsfrequenzen als Schwingungswellenzanlen ~l und ~2 
. -1 in cm 
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3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 

ml·t der ~-ei'te A, Tastenfolge CLR, Einlegen der Magnetkarte -
2nd read; Magnetkarte Seite B, Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe 
(unabhängig von der Reihenfolge) 

g
11 
~ A (im Speicher 01 aufrufbar), 

g
22 

__. B (im Speicher 02 aufrufbar), 

g
12

--+ C (im Speicher 03 aufrufbar), 

f
11

--+ A' (im Speicher 11 aufrufbar), 

f 22 --+ B' (im Speic~er 12 aufrufbar), 

f 12 -+ C' (im 0peicher 13 aufrufbar). 

Start: Taste E'. 

hechenzeit: Insgesamt etwa 5 ~ekunden. 

Ergebnis: Schwingungsfrequenz \11 als 0chwingungswellenzahl 

in cm-l in der Anzeige und im Speicher 04 aufrufbar. (Dazu 

Eigenwert ~l in Speicher 14 aufrufbar.) 

Taste: RUN - Schwingungsfrequenz ~2 in cm-1 in der Anzeige 

und im Speicher 05 aufrufbar. (Dazu Eigenwert ~ 2 in Speicher 

15 verfügbar.) 

4. Zahlenbeispiel: so
3

(Q
3
h), Rasse E' 

r.:; _,, . 

Dateneingabe 

gll = ü,1093 ..._. A 

g22 = 0,3279 -+ B 

gl2 = - ü,081U4 -+ c 
f 11 = 10,62 mdyn/R -+ A' 

f 22 = ü,617 mdyn/JC ~B' 

f 12 = ü,36 mdyn/]( ..... c• 

Start: E' 

RUN 

Vergleich: Experimentelle 

Literatur 

"1 = 

~2 = 
Werte: ~l 

Anzeige 

1.093 -01 

3,279 -ül 

-8.lv4 -02 
l.ü62 01 

6.17 -Ul 
3.G -ul 

1.3909 •• 

5.2914 .. 

= 1391 u. 

ü3 
02 

~2 

' l -1) \139 cm 
(529 cm-1 ) 

-1 = 529 cm · 

Fadini, A., Molekülkraftkonstanten, Verlag: Dr. 0teinkopff, 

Darmstadt 1976, S. 196 (so3 nebst angeführter Literatur). 
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TITLE PAGE-=-_OF __ _ 
PROGRAMMER Säkulargleichung DATE ______ _ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 46 

1• 

43 43 RCL 112 LBL RCL A g,, 

11 A 00 0 ou 0 B gl')I') 

42 STO g, 1 
040 01 1 02 2 c g,? 152 

00 0 65 X 75 - D 

43 RCL 080 
53 ( E 01 1 192 

005 
81 HLT 01 1 43 RCL A' f 11 117 

46 LBL 01 1 00 0 B' f ') '> 

12 B 
045 

85 157 + 03 3 c· f, I') 

42 STO IZ.„„ 53 ( 40 x-z D' 

~~ 

RCL 085 
54 ) g, l g?'J E' Start 00 0 43 197 

010 
2 00 0 95 = LI. g~" REGISTERS 122 02 

~ ... 
81 HLT 02 2 65 X 00 

46 LBL I• 050 
65 53 ( 01 g, 1 

162 X 

1'3 .C 4"5 RCL 43 RCL 02 g?? 
090 

01 1 03 g,? 42 STO g,? 01 1 202 
015 

2 01 1 04 't, 
127 00 0 02 

) 65 X 05 "2 03 3 54 ) 

055 43 RCL 06 
81 HLT 167 85 + 

I• 

46 LBL 5 '3 ( 01 1 07 

095 02 2 08 
16 A' 02 2 207 

020 f,, 75 - 09 
132 4? STO 65 X ~ 

53 ( 10 
01 1 43 RCL 

060 00 0 43 RCL 11 f,, 
01 1 172 

12 f ?? 03 3 01 1 
Al HLT 

65 X 
100 

03 3 13 f 1? 
46 LBL 212 

14 ').l t:. 
f,,f??-025 43 RCL 40 X 

137 17 B' 
) f?" 15 ~ 

f ?0 01 1 54 42 STO .... '-
065 03 3 54 ) 

' 
16 Cn 

01 1 177 

54 ) 95 - c" 17 c, 
02 2 -

19 c..,/2 105 42 STO 
81 HLT 95 217 

1!{). 5.~-„ 030 +/- c, 01 1 
142 46 LBL 94 

FLAGS 
42 STO 06 6 1. 

18 C' 
RCL 0 070 01 1 43 

42 STO f, ') 182 
1 1 -

07 7 01 1.1 ~ 

01 1 
:~ 110 07 7 2 

43 RCL 222 
o~ 3 x-z 3 

035 00 0 40 
147 81 HLT 4 

A. i=; T.lH !=;+~ . .,,.+ 01 1 TEXASINSTRUMENTS 
INCORPORATEO 

075 
65 X 10 E' 187 
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TITLE Schwingungsfrequenzen aus der PAGE B OF __ _ SR-52 ~ 

CodincJ Form ~ PROGRAMMER Säkulargleichung DATE ______ _ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 

000 75 06 6 81 HLT u A 
112 -

53 ( 52 EE 00 B 

04 4 040 
152 94 +/- c 

65 X 07 7 D 

43 RCL 95 = 080 E 192 
005 01 1 117 30 -{X \ A' 

06 6 42 STO B' 

54 ) cf-4cn 045 00 0 C' 157 

95 = 1, 04 4 D' 

30 -rx 81 .tlLT 085 E' 
1 ... 197 

010 
55 43 B.CL I• 

122 : REGISTERS 

02 2 " 01 1 00 

95 ~ ~c~-„ 050 09 9 = 162 01 
-

42 STO 94 +/- 02 

01 1 75 - 090 
202 03 

015 
127 09 g 43 RCL '> 04 

75 - 01 1 05 
055 53 ( I• 08 8 167 06 

43 RCL 95 = >-2 07 

01 1 42 STO 095 
207 08 

020 
132 07 7 01 1 09 

55 . 05 5 . . 
" 10 

02 2 060 55 . ' 172 . 11 

'34 ) 05 5 12 

42 STO 93 . 100 
212 13 

025 
137 01 1 c,/2 08 8 14 -08 8 ' 09 9 15 

95 = 065 01 1 177 16 

42 STO '"i 04 4 17 

Ul 1 06 6 105 

030 
217 18 

142 04 4 I• 52 EE 19 

55 : 94 +/- FLAGS 
05 5 070 07 7 182 0 

93 95 "2 . - 1 

08 8 30 -rx 110 

035 09 
222 2 

147 9 42 STO 3 
01 1 00 0 
04 4 075 TEXAS)NSTRUMENTS 4 

187 05 5 INCORPORATEO 
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Berechnung der Eigenvektormatrix 1 aus den Energiematrizen 

G und F und aus der ~'requenzmatrix JI für die Ordnung n = 2 

1. Problem 

Die Eigenvektormatrix 1 soll aus den beiden Energiematrizen 

G (inverse Matrix der kinetischen Energie) und ~ (Kraftkon

stantenmatrix) und aus der Frequenzmatrix J< (oder auch 

Spektralmatrix) aus der Säkulargleichung berechnet wer

den. Die Ordnung sei n = 2. 

2. Formeln 

1 11 = p; 1 22 = q; 1 12 = q•Xl2; 1 21 = p•X21" 

p = ( ( gll - xf2·g22):(l 
2 2 1/2 

- Xl2°X21)) ' 

q = ( ( g22 - x~l.gll):(l 2 2 1/2 
- Xl2°X21)) • 

xll = l; x22 = l; 
x21 = -(gllfll + gl2fl2 -\):.(gllfl2+gl2f22) :-(Hll-~l):.Hl2; 

xl2 =-(g22f22+gl2fl2 -~)~(gl2fll+g22fl2) =-(H22 -~2): H21" 

~- = 5,89146·10-7 .~? für i = 1 und 2. 
l l 

Kraftkonstanten f 11 usw. in mdyn/~, 
G-Matrixelemente g

11 
usw. in reziproken atomaren Massenein-

heiten, 
-1 

Schwingungswellenzahlen ~l und ~2 in cm ' 

Eigenwerte ~l und ~2 in sec-
2 

3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 

Einlegen der Magnetkarte mit der ~eite A, Tastenfolge CLR, 

2nd read; Magnetkarte Seite B, Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe 

gll - STO 01 

g22 - STO 02 

gl2 - STO 03 



"i ~ STO 04 

~2 --+ STO 05 

fll - STü 11 

f 22 - STO 12 

f S'.rü 13 
12 -

Datenausgabe 

Start 

2nd rset, RUN 

RUN 

RUN 

RUN 

Weitere Soeicherinhalte 

x12 in 99, x21 in 98. 
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Ergebnis (5peicher) 

111 (16) 

1 21 (17) 

1 22 (19) 

112 
(18) 

H11 in 06, H21 in ü7, H12 in 08 und H22 in 09. 

~ in 14, >..2 in 15. 

Rechenzeit 

Insgesamt etwa lü Sekunden. 

4. Zahlenbeispiel 

BrCN, Rasse ~ 

Ausgangsdaten 

. .J( = [ ?86 21 •.l81 

1'' = [4 ,087437926 

Ergebnis 

1 [
ü,2154294669 

= ü,01864300428 

_ [0,0957702096 -u,u832559747] 
G - ü,15465u3788 

u, 79 ] r d 1o) 
18,03218696 

,m yn A • 

-0,2221719028] . 

ü,3928139728 

Die Rückrechnung mit dem Programm 

formation (2.4.2.) ergibt bis auf 

obige Frequenzen (~1 ~ 585,999996 

für die Hauptachsentrans

einen Aufrundungsf ehler 
-1) und ~ 2 = 2198 cm . 

5. Literatur 

Gans, P., Vibrating Molecules, Verlag: Chapman a. rlall, 

London 1971, S. 137-139 mit S. 40-43 und 159-161. 
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TITLE Eigenvektormatrix L PAGE A OF __ _ SR-52 ~ 

Codinc) Form~ PROGRAMMER ____________ OATE _____ _ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 43 RCL 95 H21- 01 l A 112 = 

00 0 42 STO g5 = H,, B 

1 1 040 00 0 42 STO c 152 

65 X 07 1 00 0 D 

43 RCL 43 RCL 
080 

06 6 E 192 
005 

01 1 00 0 . 43 RCL A' 
117 

03 3 04 4 00 0 B' 

85 045 51 SBR 02 2 C' + 157 

53 ( 97 li_11t >-1 6tJ X 
D' 

43 42 STO 085 
4? RCL E' RCL 197 

010 1 REGISTERS 
122 00 0 01 1 01 1 

03 '3 04 4 02 2 00 

65 050 43 RCL 85 + 01 g,, 
T 162 

43 RCL 00 0 43 RCL 02 g22 
090 03 g,? 01 l 05 5 202 06 6 

015 
51 SBR 08 8 04 "l 

127 02 ? 

54 ) 97 list ').2 g5 - H?? 05 ~2 

95 Ii, ,.., 
055 

42 STO . 42 STO 06 H,, 
167 

o7 H;~ -~ 00 0 42 STO ül 1 
095 09 9 08 1i12 

00 0 05 5 207 
09 H?? 020 08 43 IRCL 75 -132 8 

43 RCL 10 
43 RCL 00 0 

00 060 3 01 1 11 f 11 
0 172 03 

12 f?? 
03 3 65 X 

1 05 5 
100 1 13 f,? 

65 4-S :RCL 212 95 -X 14 ).l 025 55 . 
43 01 l . 

137 RCL 
15 ~ 

01 1 03 "3 43 RCL 
065 00 0 15 L,, 

01 1 95 „ 
177 

' 11 L'), 
85 42 STO 07 7 + 

105 10 L1 „ )95 "" 53 ( 06 6 217 -- -
94 1 +/- \ 19 L,)IJ 

030 
43 RCL 08 8 1 

142 - FLAGS 
~Tü x,? 00 0 85 + .42 

- 0 

02 2 
070 

43 IRCL 09 9 182 1 
oq q 

65 00 0 X 110 2 
(' RCL 1 222 

43 RCL 01 ' 3 
035 II 00 0 

01 1 65 X 147 4 

03 3 4~ EiCL TEXASINSTRUMENTS 
JNCORPORATED 

075 
) 01 1 54 187 
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TITLE Eigenvektormatrix L PAGE B OF __ _ SR-52 ~ 

Coding Form ~ PROGRAMMER~~~~~~~~~~~~DATE~~~~~~-

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 06 6 00 112 0 95 • A 

75 - 02 2 55 . B . 
43 RCL 040 

54 ) 43 RCL c 152 

01 1 94 +/- 06 6 D 

04 4 85 + 080 09 9 E 192 
005 

95 43 RCL 95 A' 117 = • 
55 . 00 0 . 30 -rx q B' 

43 RCL 045 
01 1 42 STO L?? c· 157 

00 0 54 ) 01 1 D' 

08 8 95 p2 085 
09 9 E' • 197 

010 
95 30 -rx HLT REGISTERS 122 • p 81 . 

94 1 +/- 1 
' 42 STO 111 65 X 00 

42 STO 050 x?, 162 ·CH 1 43 RCL 01 

09 9 06 6 09 9 02 

08 8 81 HLT 090 
09 9 03 202 

015 
65 65 L,? 127 X ][ 95 == 

04 

4"3 RCL 43 RCL 42 STO 05 

oq 9 
055 

09 167 9 ül 1 06 

09 9 08 8 ü8 8 07 

95 95 095 HLT 08 „ '"" 207 81 
020 

40 x2 42 STO L?1 132 46 LBL Unter- 09 

94 +/- 01 1 g7 list pro- 10 

85 +· 060 
07 7 x2 172 40 gramm 11 

01 1 81 HLT 65 X zur 12 

95 :::: 43 RCL 100 
212 05 5 Eigen- 13 

025 
42 STO 137 09 9 93 . wert- 14 

06 6 08 8 08 8 berech- 15 

og 9 
065 x2 ü9 9 177 40 nung 16 

20 l/x 65 X 01 1 17 

65 X 43 RCL 105 04 4 18 217 
030 

5 "3 ( 142 00 0 06 6 19 

') "3 ( 01 1 52 EE FLAGS 

4 "3 RCL 070 
95 +/-182 • 94 0 

09 9 94 +/- 07 7 1 

09 9 85 110 
95 X 2 + 222 • 035 40 X.::: 

147 43 RCL 56 rtn 3 

65 X 00 0 4 TEXASINSTRUMENTS 
43 RCL 075 

INCORPORATED 187 02 2 
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Bere·chnung der Schwingungsfrequenzen aus der Kraftkonstanten-

matrix F und der Eigenvektormatrix 1 nach der rlauptachsen

transf ormation 

1. Problem 

2. 

Für die Ordnung n = 2 sollen die beiden Schwingungsfrequenzen 

~l und ~ 2 aus der Kraftkonstantenmatrix F und der Eigenvektor

matrix 1 nach der Formel der tlauptachsentransformation be

rechnet werden. 

Formeln 

L' F L = A ~ ( ~l } J. 
(1 l)~ L' G-l L = E = 

v. 
l 

= ( >. . 
l 

5,89146·10-7 )1/ 2 

Kraftkonstanten f 11 , f 22 und f 12 in mdyn/R, 
-1 

Schwingungswellenzahlen ~l und ~2 in cm , 
~lemente der inversen Matrix der kineti~enen hner~ie G mit 
g

11
, g

22 
und g

12 
bei Verwendung atomarer M.as:::.eneinneiten für 

die Massen, 
Einheiten der Llemente i

11
, 1 21 , 112 und i 22 der higenvektor-

matrix L folgen aus der Relation G = L'· 1. 

Umkehrmatrix: ------
Für G =(gll gl2l 

gl2 g22 
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3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 
Einlegen der Magnetkarte mit der ~eite A, Tastenfolge 

CLR, 2nd read; 

Magnetkarte Seite B, Tasten 2nd read. 

Dateneingabe 

111 
__.. A (im Speicher 16 aufrufbar), 

1 21 
_, B ~im ~peicher 17 aufrufbar) , 

112 
...... c (im ~peicher 18 aufrufbar), 

1 22 
__, D (im Speicher 19 aufrufbar), 

f 11 ~ A' (im Speicher 11 auf'rufb ar) , 

f 22 _.. B' (im Speicher 12 aufrufbar), 

f 12 - C' (im Speicher 13 aufrufbar). 

Start: Taste E' . 

Rechenzeit: Für ~l etwa 5 Sekunden, für ~ 2 etwa 2 ~ekunden. 

Schwingungsfrequenz (Schwingungswellenzahl) t
1 

cm-l in der 

Anzeige und im Speicher 04 aufrufbar. (Dazu Eigenwert ~l in 

Speicher 14 aufrufbar.) 

Taste: RUN. Schwingungsfrequenz (~chwingungswellenzahl) ~ 2 
cm-l in der Anzeige und im bpeicher 05 aufrufbar. (Dazu .Eigen

wert ~2 in Speicher 15 aufrufbar.) 

Dateneingabe 

111 , 1 21 , 112 und 1 22 wie oben (sind die .b'requenzen ~l und ~ 2 , 

brauchen sie nicht mehr eingegeoen zu werden). 
-1 

g11 __.,. A' (im ~peicher 11 aufrufbar), 

-1 
g22 ~ B' (im Speicher 12 aufrufbar), 

-1 
g12 --* C' (im Speicher 13 aufrufbar). 

Start: D' . 

Ergebnis: 1 in Anzeige und ~peicher 14. 

!ast~: RUN. 1 in Anzeige und bpeicher 15. 
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t. 
Zahlenbeispiel: ~l und ~2 von c2 tt4 (Q2v) - hasse Blu 

Dateneingabe Anzeige 

111 = l,üu86 -+ A l.üu86 

1 21 = ü,ü888 __. B 0.0888 

1 12 = -0,1285 ~c -U.1285 

1 22 = 1,4918 __. D 1.4918 

f 11 = 5,13 __. A' 5.13 

f 22 = 0,557 __. B' 0.557 

f 12 = 0,25 __. C' 0.25 

Start: E' "1 = 2.9902 .. 03 (=299ü cm-1 ) 

RUN ~2 1.444 03 (=1444 -1 
= cm ) 

Vergleich: Experimentelle Werte: t 1 = 2989,5 u. ' 2= 1443,5 cm-
1

. 

(Abweichungen durch die nur 2- bis 3-stelligen h.raftkonstanten 

u.a. bedingt.) 

Dateneingabe 

-1 ü,97169 __,,, A' 
gll = 

-1 0,44978 B' g22 = 
__. 

-1 0,04442096 gl2 = 
___. 

Start: D' 

RUN 

C' 

Anzeige 

9.7169 -Ul 

4.4978 -01 

4.442096 -U2 

9.99978 ... -01 

9.999847 ... -01 

5. Literatur 

Zurmühl, R., Matrizen und ihre technischen Anwendungen, 

Verlag: ~pringer, Berlin 1961, ~. 192-194. 

Steele, D., Theory of vibrational spectroscopy, Verlag: 

Saunders, Philadelphia 1971, S. 131, 133 (C 2H4 - ireq_uenzen, 

G-IV:atrix, L-.Matrix für die Rasse B1u) · 
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TITLE Schwingungsfrequenzen ••. nach PAGE OF_....:.A __ SR-52 ~ 

Coding Form ~ PROGRAMMER Hauptachsentransf ormati~TE ______ ~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL STO f, 2 ItCL A 1,, 112 --

A 1 oder 1 B L), 

STO 111 
040 

3 
-1. c 11? 152 g,? 1 

1 HLT X D l?? 
6 LBL Start 080 

RCL E 192 
005 HLT D' für Zu- A' 

-J 
117 ~ 1 f 1,, g, 

LBL 
I• 

stfle satz 8 B' f ??' g;. 
B 045 

0 C' f, ?' g,-.. 157 + 
STO l?l GTO ( \ D' Start 

085 I Start 1 4' 197 RCL E' 

010 
7 LBL Start REGISTERS 122 1 
HLT E' für '3 00 

11 050 
LBL 162 INV :h're- X 

01 

c stflg quenz- liCL 02 

STO 11? 0 berech-
090 

1 03 202 
015 nung "1 127 1 LBL Q 04 

R 4' ) 05 v2 

HT~T 
055 

RCL 167 = h,~ 06 
-i-c 

LBL 1 STO 07 

D 1 
095 6 08 207 

020 STO l?? 132 i(i 9 ~ 
09 

1 ICL RCL 10 

9 
060 

'1 172 
-J. 

1 11f 1 1 'g, 1 
HLT fi 

. -J. 
3 12f??'g')') 

I• } 100 
13f,?' g;-~ LBL ... 212 X 

025 
A' ( 14 >., ' 137 RCL 1 

STO f,, RCL 1 15 ~?' 1 

1 oder 065 
16 l,, 177 1 6 

-.L 
1 g,, 3 + 17 1?1 
BLT 105 

( 18 1,? X 217 
030 11 

142 LBL RCL RCL 19 l?? 
B' 1 1 FLAGS 
S'l'O f?? 

070 
182 7 2 o besetzt 

l oder ) 
X 1 

• J_ 

? g?? = h,, 110 2 
035 222 Pf'.T 

147 HT.'T' I• STü 
1 3 

LBL 6 
TEXASINSTRUMENTS 4 

C' 075 
187 8 INCORPORATED . 
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TITLE Schwingungsfrequenzen ••• nach PAGE OF_B __ 
PROGRAMM ER Hauptachsen transf ormati OlDATE ______ _ 

SR-52 ~ 
CodincJ Fotm ~ 

LOC iCOOE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 7 7 112 = >-2 A 

) X STO B 

h?l 
040 RCL 1 c = 152 

STO 9 5 i.-1 D 

080 . E 9 8 192 iffl~ 
005 8 ) 0 A' 117 ,, 

RCL = >-, 3' B' 

1 
045 

STO S.BR c· 157 

~ 1 l' D' 

085 
STO V2 E' 

X 4 ~ 197 
010 ,. 

REGISTERS 
122 RCL iffl.12 0 

1 0 ') 00 

050 LBL 01 
8 162 ~ 2' 

3' 02 
+ SBR 

090 HLT 03 
( 1 1 202 

' 015 "1 LBL Unter- 04 
127 'Rr!T, ~'fl{) 

> l' pro- 05 
1 n 

055 gramm 06 
2 167 A : 

'1 zur 07 
X T.lH 

095 Fre- 08 
RCL ?' 207 . 

020 8 Quenz- 09 
132 1 '1T m 

) 
'~ 

9 be- 10 
9 RCL ~ 

060 1 rech- 11 
) 172 1 ~ 

4 nun.g 12 
h..,,.., 8 ~ 

-~ 100 6 13 
X 212 STO 14 025 

q RCL EE 
137 

+!- 15 
6 q ' 16 

l"I 065 9 7 ~ RCT, 1n 
17 

+ = 1 105 {X 18 

h ( 217 
19 

030 RCL rtn ,, 
142 T FLAGS 

tU~T 1 
I 0 070 

9 6 182 1 

8 X 
2 110 

RCL 222 
+ 3 

035 
( .:Q 147 4 

RCL a TEXASINSTRUMENTS 
INCORPORATED 

075 ) 
1 \ 187 
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Programmausdruck 

000 46 056 01 112 07 168 46 
001 1 1 057 01 113 54 169 88 
002 42 058 65 114 95 170 81 
00:3 01 059 4 '=' 115 4 .-. 171 4·:· ·-· .:::. ._. 

004 06 060 01 116 09 1.., ·::r 01 i ... 

005 81 061 06 117 08 17':> l)C• 1 oJ ._. 

006 46 062 85 118 4·:· 174 65 ._. 

007 1 '' 063 53 119 01 175 4:::: 
'-

008 42 064 4·:· 120 o·:r 176 OE. ._. ._. 
009 01 065 01 121 65 177 09 
010 07 066 03 1 .-. .-. 43 178 85 .::..::. 
011 81 067 65 1 .-. .-. 01 1 7C, c:.-. 

c. .;, 1 -· .J .;,. 

012 46 068 4 .-. .:_, 124 08 180 4:;: 
013 1 .-. .:.• 069 01 125 85 181 01 
014 42 070 07 12E· 5:;: 1:32 09 
015 01 071 54 127 43 183 65 
016 08 072 95 128 01 184 4·:· ._. 
017 81 073 4 .-, .:::. 129 02 1 :::5 09 
I] 18 46 074 06 1:30 65 186 09 
019 14 075 08 131 4·:· ._. 1 •:-7 

·-· · 54 
0-20 4 .-. .:::. 076 4·:· ._. 1 .-.. -. ._:..::. 01 188 q C" 

-· ·-· 
021 01 077 01 1 .-. .-. .:;, . .:,. 09 189 42 
022 09 078 01 134 54 190 01 
02:3 81 070:1 .- C" 1 .-.c- 95 1 '31 05 1 -· i:.._. .:_i.J 

024 46 080 4·:· ·-· 136 42 1 q ·;r -· ... E.o 
025 16 081 01 1 :37 09 193 00 
026 42 082 08 138 09 194 89 
027 01 1]!3~: 85 1 ·:·q ·-· -· 4·:· ._. 195 51 
028 01 084 5::: 140 01 1 '36 87 
029 81 085 4·:· ·-· 14.1 06 197 4·-· .:::. 

o::::o 46 086 01 142 .- C" 

'=··-· 198 00 
031 17 087 03 14:3 4·:· ·-· 1 '39 05 
032 4·:· 088 .- C" 144 06 200 46 '- b._I 

0:33 01 089 4·:· ·-· 145 08 201 89 
0:;:4 02 0'30 01 146 .-. C" 

ij ._I 202 81 
035 :31 091 0'3 147 5:=: 203 46 
036 46 092 54 148 4·:· ._. 204 87 
037 1 ·=· 093 95 149 01 205 C"C" 

·-· ·-··-· 03::: 42 o·::i4 4·:· '- 150 07 206 05 
039 01 095 06 151 .- C" 207 q·:· f:• ._I -· ·-· 
040 03 0"36 09 1 C" .-. ·-•..::.. 4·:· ._. 208 08 
041 f: 1 097 4·:· ·-· 153 09 209 09 
042 46 098 01 154 08 210 01 
043 19 099 03 155 54 211 04 
044 50 100 .- C" 

'=··-· 15E. 95 212 06 
045 00 101 4·:· 157 42 21 :3 C" .„ 

·-· --·~ 
046 41 102 1) 1 15::: 01 214 •34 
047 77 1 o:::: OE. 15'3 04 215 07 
048 46 104 .-.C' 

•=• ._I 1 E.O 60 216 QC" 
•" ._I 

049 10 105 c: .-. 
·-··~· 161 00 217 :30 

050 ·::··::· 1 OE. 4·:· 1 E.2 C•C• 218 C" .-...... ·-· ._ . ._ . .Jt• 
051 50 107 1) 1 163 51 
052 00 108 02 164 87 
05:3 46 109 .- C" 

'='·-· 165 42 
054 77 110 4·:· ._. 166 00 
055 4 .-. .:_, 1 1 1 01 167 04 
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3. Probleme der Ordnung n = 3 

Für ·Probleme der Ordnung n = 3 reicht im allgemeinen 

der Speicherraum der SR 52 nicht mehr aus. 'wir beschränken 

uns hier auf die G-Matrixberechnung des Systems J..YZ(C ). - -s 
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Berechnung der G-Matrix für das System XYZ(C
8

) 

1. Problem 

Die inverse Matrix der kinetischen Energie G des Systems 

XYZ(Cs) soll aus den 3 Atommassen Illz' my und mz, aus den 
beiden Gleichgewichtsabstände rxy und ryz und aus dem Gleich
gewichtswinkel d. berechnet werden. 

2. Formeln 

= 

fy+ fx: fycosc1.: 

: ~y+ rz 

für i = 1, 2 und 3. 

-1 
-µyr!.! 
-~yrxy 

g33 

Atommassen in atomaren Masseneinheiten, 

Gleichgewichtsabstände in ~' 

sinot , 
sin et ) 

G-Matrixelemente g11 usw. in reziproken atomaren Massenein
heiten, 

Wtnkel ~ in Altgrad. 

3. Ein- und Ausgabe 

Programmeingaoe 

Einlegen der Magnetkarte mit deT Seite A, Tastenfolge: 

CLR, 2nd read; M~gnetkarte Seite B, Tasten: 2nd read. 

Dateneingabe 

(unabhängig von der Reihenfolge) 

mx --. A (im Speicher 19 aufrufbar), 

my - B (im Speicher 18 aufrufbar), 

mz _... c (im Speie.her 00 aufrufbar), 

rxy -t D (im Speicher 99 aufrufbar), 

ryz --+ E (im Speicher 98 aufrufbar), 
rJ.. __. A' (im Speicher 10 aufrufbar). 

Schiebeschalter auf D (degree = Grad) stellen!! 



4. 

5. 

Ergebnis 

Start 

E' 

RUli 

RUN 

RUN 

RUN 

RUN 
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Anzeige (5peicher) 

gll 

g22 

g33 

gl2 

gl3 

g23 

(01) 

(02) 

(03) 

( 04) 

(05) 

(06) 

Rechenzeit: Insgesamt etwa 10 Sekunden. 

Zahlenbeis:piel: ONCl 

Dateneingabe 

mo = mx = 15,9994 __. A 

mN = my = 14,0067 _. B 

mCl = mz = 3?,4?3 -c 

rON = rXY = 1,14 R~ D 

rNc1= ryz = 1,98 .R _. E 

"" = 113° __... A' 

Ergebnis 

Start 

E' 

RUN 
RUN 
RUN 
RUN 
RUN 

Literatur 

gll = 
g22 = 

g33 = 
gl2 = 
gl3 = 
g23 = 

Anzeige 

15.9994 

14,0067 

35.4?3 

1.14 

1.98 

113. 

Anzeige 

.1338967479 

.0996007618 

.1531523281 

-.0278960161 

-.0331913614 

-.0576481539 

Wilson, .r..B., Jr., J.G. Decius u . .2.C. Cross, Molecular 

Vibrations - The Tneory of Infrared and haman ViOrational 

5pectra, Verlag: McGraw-ttill, New York 1955, S. 63 (G-~atrix 

des Systems XYZ(C )). -s 
Siebert, tl., Anwendungen der ~chwingungsspektroskopie in der 

Anorganischen Chemie, Verlag: Springer, Berlin 1966, ~. 52 

(rUN' rNCl und ~ von ONCl). 
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TITLE G(XYZ(Q ) ) PAGE A OF __ _ SR-52 ~ 
CodincJ Form ~ PROGRAMMER~~~~~~~~~~~~-DATE~~~~~~~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL RCL 2 A 112 

A 1 . B . 
STO 040 8 RCL c 152 

1 l/x q D 

9 STü 080 
192 Q E 

005 HLT 0 . A' 117 . 
LBL 4 RCL B' 

B 045 
9 c· 157 + 

STO ( 8 o· 

1 085 E' E.CL 197 + 
010 8 1 ( REGISTERS 122 

HLT 9 RCL 00 

LBL 050 
162 l/x g 01 

c ) q 02 

STO gll 090 x2 03 = 202 
015 

0 STO l/x 04 127 

0 0 ) 05 

HLT 
055 

1 06 167 + 

LBL HLT Anaeige ( 07 

D RCL 095 RCL 08 207 
020 

132 STO 0 9 09 

9 0 8 10 

q 060 
172 l/x xz 11 

HLT + l/x 12 

LBL RCL 100 ) 13 212 
025 

E 137 0 = 14 

STO 4 X 15 

9, 065 
g?? E.GL 177 = 16 

8 STO ü 17 

HLT 0 105 
4 18 217 

030 
LBL 2 142 + 19 

A' HLT Anzeige ( FLAGS 

STO 
070 RCL 182 RCL 0 

1 1 9 1 

0 0 110 
8 2 222 

035 HLT x2 147 cos 3 

LBL +/- TEXASINSTRUMENTS 4 

075 E' 187 X 
INCORPORATED 
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TITLE G(XYZ(Q ) ) PAGE--=B=--_OF __ _ SR-51 J~ 
CodlncJ Form ~ PROGRAMMER~~~~~~~~~~~~~DATE~~~~~~~ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 1:/x 0 A 112 

~ sin B 

RCL 040 . c 152 • 
0 RCL D 

080 E 0 1 192 
005 ) 8 A' 117 

B' + = 
( 045 +/- c· 

157 

RCL STO o· 

9 0 085 E' 197 
010 

9 6 REGISTERS 
122 

x2 . 00 . 
l/x 050 RCL 01 

162 

9 02 . . 
090 03 RCL 8 202 

015 g, .... 04 
127 1 = 

9 STO 05 

055 06 
) 167 0 

07 
• g~~ 5 

095 08 
STO HLT Anzeige 207 

09 020 
0 lU!T 132 

10 

' 
0 

060 6 
11 

HLT Anzeige 172 
12 

RCL . . 
100 13 

1 RCL 212 
14 025 9 137 0 
15 

9 cos 16 065 = g?"i X 177 
17 

RCL STO 
105 18 

0 0 217 ~ 

19 
030 

4 6 142 FLAGS 
HLT Anzeige ~ • g, f') 

0 070 
STO 182 1 

0 110 2 
222 

4 3 
035 Anzei,ge 147 HLT 4 

RCL TEXASINSTRUMENTS 
INCORPORATED 

1 075 
187 
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Programmausdruck 

000 46 056 81 112 20 168 05 
001 1 1 057 43 113 55 169 81 
002 42 058 00 114 4 .-, 170 43 .;,. 

003 01 059 00 115 00 171 00 
004 09 060 20 116 00 1 „ ·:S OE. 1,;,... 

005 81 061 85 117 54 173 55 
006 46 062 4 .-, 118 85 174 4·:· .;,. ·,,} 

007 1 .-, ot.3 00 119 C'.'.·-· 175 09 ;:.. ._•..:.· 
008 4·-· 064 04 120 4·-· 176 09 ;:.. .;. 

009 01 065 95 121 09 1 ?? 95 1 1 

010 oo 066 4·:0 122 09 178 4·-· 
·-· ,;,... ;:.. 

011 81 067 00 123 40 1 '7 •=t 00 1 -· 

012 46 068 02 124 20 180 OE1 
013 1 ·-· 069 81 125 55 181 81 .;.. 

014 42 070 43 126 4·:· ._. 

015 00 071 01 1 .-. „ 
.:..1 01 

016 00 1)7•:0 
1,;,... 00 128 09 

017 81 07:3 3:;: 129 54 
018 46 074 94 130 95 
019 14 075 65 131 42 
020 42 076 o·:· ,;,... 

1 .-, .-. .:.•.:. 00 
021 09 077 55 133 o~: 

022 09 078 4 .-. .;,. 1 :34 81 
0 ·:S ·') 

,;,..o,J 81 079 09 135 4·:· ._. 

024 46 080 09 1 :36 01 
025 15 081 55 1 ·-.~ .:;) .. 00 
026 42 082 4·:· ._. 138 .-.. -. .;...;.. 

o·-·~ .::.1· 09 08:3 09 1 :39 65 
028 08 084 08 140 4·:· ...... 

029 ::: 1 085 85 141 00 
030 46 086 53 142 04 
031 16 087 4·:· ._, 143 95 
032 42 088 09 144 42 
03:3 01 089 09 145 00 
034 00 090 40 146 04 
035 81 091 20 147 81 
036 46 l)Q•::S ...... 54 148 4 •') ._. 

037 10 093 85 149 01 
038 4"' ...... 094 5~: 150 00 
039 01 095 4·:· ._. 151 .-. .-. 

.:J (;,. 

040 08 096 09 152 5:. 
041 20 0'37 08 153 4·:1 ·-· 
042 42 098 40 154 01 
043 00 099 20 155 o::: 
044 04 100 54 156 95 
045 85 101 95 157 94 
04E. c·-· ._1.;1 102 65 158 42 
047 4·:· ·-· 103 4·:· ._, 159 00 
048 01 104 00 160 06 
049 09 105 04 161 55 
050 20 106 85 1 t·2· 4 .-. .;,. 

051 54 107 5:;: 163 09 
052 95 108 4·:· ._. 164 08 
053 4·:· ,;,... 109 09 165 95 
054 00 110 08 166 4·-· ;:.. 
055 01 111 40 167 00 
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4. Probleme beliebiger Ordnung n >3 

Nachdem bereits die Ordnungen n = 3 wegen des großen 

Speicherbedarfs kaum noch auf dem hechner Sh 52 programmier

bar si~d, besteht für höhere Urdnungen allgemein keine Pro

grammiermöglichkeit mehr. Eine Ausnahme bildet die berechnung 

einzelner Kraftkonstanten isotopenreduktionsfähiger Systeme, 

die hier programmiert vorliegt. 
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Einzelne Kraftkonstanten isotopenreduktionsfähiger Systeme 

1. Problem 

Einzelne Kraftkonstanten beliebig großer Molekülsysteme bestimm-

ter Bauart (z.B. ZXU(YR)n der ~ymmetriegruppe U ) sollen mit -nv 
der Isotopenreduktionsmethode berechnet werden. 

2. Formel 

5,89146·10-7 

~z - fz• 
fzx Valenzkraftkonstante für die Bindung ZX in mdyn/~, 

-1 . fz = m2 reziproke Masse des Atoms Z,(m2 Masse des Atoms Z), 
-1 . fz•= m2 , reziproke Masse des dazu isotopen Atoms Z' des 

isotopen Moleküls Z'XU(YR)n; dabei werden die ~assen in 

atomaren Einheiten eingesetzt. 

V. Schwingungswellenzahlen des Moleküls ZXU(Yh) für die 
i n 
vollsymmetrische Rasse in cm-l mit i = 1, 2, ... , p, 

~! Schwingungswellenzahlen des dazu isotopen Moleküls 
i 

Z'XU(YR) für die vollsymmetrische Rasse in cm-1 
n 

~. Ein- und Ausgabe 

Programmeingabe 

Einlegen der Magnetkarte mit der Seite A, 

Tastenfolge CLR, 2nd read. 

Magnetkarte, Seite B, Tastenfolge 2nd read. 

Dateneingabe - und Datenausgabe 

m2 __. A (im Speicher 01 aufrufbar), m2 im Register 

m2 , - B (im Speicher 02 aufrufbar),m2 , in der Anzeige, 

~l __... D (im Speicher ü5 aufrufbar), 1. uo angezeigt, 

"i--+ E (im Lpeicher 07 aufrufbar), fzx~i=l) angezeigt, 

~ 2 ~ D (im üpeicher 05 aufrufbar), 2. üü angezeigt, 

~2 __. E (im Speicher 07 aufrufbar), fzx(i=l,2) angezeigt, 

................................... 
~p-+ D (im Speicher 05 aufrufbar), p. 00 angezeigt, 

~~ -t E (im Speicher 07 aufrufbar), fzx angezeigt. 

Hinweis: Nach dem Halt der hingabe der isotopen ;:,,cnwingungswel

lenzahl durch die Taste RUN kann der Anteil des entsprechenden 
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Schwingungswellenpaares V. und ~? an der Kraftkonstanten 
1. 1. 

fzx angezeigt werden (im Speicher 09 aufrufbar). 

Bei Wiederholungsrechnungen Taste C drücken ( 0 __, Speicher 00, C4)! 

4. Zahlenbeispiel: fzx von NNCH2(Q2v) mit ZX = NN 

Daten Anzeige 

mN = mz = 14,0030744 _. A, 

mN,= mz, = 15,0001081 ___. B, 

"1 
-1 1. 00 = 2097 cm ---. D, 

\) 1 = 2075 cm-l - E, 11,39 
1 

cm-l 
"2 = 1136 __,, D, 2. 00 

"V' = 1112 cm-l _... E, fNN =fzx = 18.09 mdyn/.R 
2 

RUN 6.696 
(6,69

6 
mdyn/~ ist der Anteil des Schwingungswellenpaares 

~2 und ~2 an der Kraftkonstanten fzx = 18,09 mdyn/~; 
11, 39 mdyn/~ entsprechend von ~l und "i ·). 

5. Literatur 

Fadini, A., Molekülkraftkonstanten, Verlag: Dr. Steinkopff 

Darmstadt 1976, S. 144-149. 
Krommes, P., Darstellung und Messungen des NNCH2 (zur Ver-

öffentlichung vorbereitet). 
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TITLE Einzelne ~raftkonstanten 1sotoWA-E OF __ _ SR-52 ~ 

CodincJ Form ~ PROGRAMMERredukti onsfähi ger SystemeDATE ______ _ 

LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LOC CODE KEY COMMENTS LABELS 
000 LBL 

~ 

STO SUM 112 Nnl 1 Zähl- A m7 

A 0 ;n 0 regi- s mz' '· 

STO mz 
040 

0 152 P. no::.; r> h c '" 0 „ ster c 0 ---* 04 00 

0 STO 00 und RCL D ~; 

1 0 04 
080 

192 0 E "i 
005 

A' 117 HLT 4 0 
LBL RCL HLT Anzei,g B' 

B 
045 

0 
~ C' 157 LBL 

STO m„' 2 IDz1 E D' 

0 HLT Anzeige 
085 

197 STO ~~ E' 

010 ' REGISTERS 122 2 LBL Wieder- 0 

l/x c bereit- 7 oo Zählreg. 

+/-
050 

162 .0 stell ur r:r x2 "-::~ l 01 m,7. 

+ STO der Spe i- X 02 m7., 
( 0 

) 090 
035,8 ••• 1 eher oc 202 RCL 

015 RCL 0 04 Rechenr. 127 und 04 0 
0 STO für wei- "3 05 "; 

1 
055 

0 5,8· "f· 167 tere = 06 s. 8 . 
l/x 4 Rechnur ... STO 07 ~! 

l 

) HLT 095 
08 5,8 •• v~~ -'len 207 0 

020 -.L -l. 
132 = m7. -m'l., LBL 8 ~ 09 f vv( i) 

l/x -
D INV 10 

060 
"i X 172 STO SUM Rechen- 11 

5 0 0 regisisr 12 

5 
100 

13 . ,.. 212 4 
025 

8 x2 "1 137 ~ RCL f ~·· 14 

q --
X 0 15 

1 
065 

177 RCL '> 4 16 

4 0 HLT Anzeige 17 

6 "3 
105 

217 RCL ti.nzeige 18 
030 

142 EE = 5.8. v? 0 :ier An- 19 

+/- STO 
.J. 

f) teile FLAGS 
070 

7 • 0 182 - zweier 0 

= 5,8.:( 6 RCL 1 zusamme -
STO SUM 110 

222 0 12:ehöri - 2 
035 

147 0 0 8 3 
'1'Pl" 

'3 4 ~ = WE:~ 4 
075 l 

TEXAS INSTRU n 
0 187 1 INC~ÖRATE~!_en an 

og HL~ 
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Programmausdruck 

000 46 056 04 112 95 
001 11 057 81 113 42 
002 42 058 46 114 00 
00:3 00 059 14 115 09 
004 01 060 42 116 81 
005 81 061 00 
006 46 062 05 
007 12 063 40 
008 42 064 65 
009 00 065 4·:i .... 
010 o·-· .::.. 066 00 
011 20 067 03 
012 94 068 95 
013 85 069 4 .-. .::.. 

014 C'..., 
._1._1 070 00 

015 4 ·") .... 071 06 
016 00 072 44 
017 01 07:3 00 
018 20 074 04 
019 54 075 01 
020 qc: 

.• ._I 
o-r (O 44 

021 20 0-7 ... 1 00 
022 65 078 00 
0 •") .-. .._.:;, 05 079 4·-· 

~· 
024 9·-· .;. 080 00 
025 08 081 00 
026 09 082 81 
027 01 083 46 
028 04 084 15 
029 OE· 085 4" ... 
030 5·-· .::.. 086 00 
031 94 087 07 
032 07 088 40 
033 95 089 65 
034 4·-· .:::.. 090 4·:0 .... 
035 00 091 00 
036 03 092 03 
037 00 093 95 
038 4·-. .::.. 094 42 
039 00 095 00 
040 00 096 08 
041 42 097 22 
042 00 098 44 
043 04 099 00 
044 43 100 04 
045 00 101 4 .-. .;. 

046 02 102 00 
047 81 103 04 
048 46 104 81 
049 1 ·-· 105 43 .;. 

050 00 106 00 
051 42 107 06 
052 00 108 75 
053 00 109 43 
054 42 110 00 
055 00 111 oc· ..... 
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