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Automation in and with Analytical Chemistry. III .  Problems o/Programming Languages and Symbolism. After 
a short introduction to the problem, the theory of programming languages is discussed, the earlier sugges- 
tions [6] of a sign-symbolism are extended and concentrated in symbol-tables. An alphabetic symbolism as a 
base for a programming language for analytical chemistry is given. 

Zusammen]assung. Nach einer Einftihrung in die Problemstellung wird die Theorie der Programmierspraehen 
kurz behandelt, die frfiheren Vorsehl/~ge [6] zu einer Zeichensymbolik erweitert and in Symboltabellen zu. 
sammengefaBt. ErSrterungen zu einer Buehstabensymbolik als Grundlage einer Programmierspraehe ffir die 
analytische Chemic sehlieBen die Arbeit ab. 

1. Einleitung 

Eine, wenn auch nur fiberschlagsm/~Bige Sch/~tzung 
der Zahl der bekannten cbemischen Verbindungen 
liegt bei 4000000, wovon vielleieht 3000000 orga- 
nische sind. RSmpp [8] gibt ffir die Zahl der organi- 
sehen Verbindungen folgende Ziffern an: 

1865 3 000 
1880 15000 
1910 150000 
1935 350000 
1968 3000000 (Sch/~tzung) 

Daraus ersieht man, wieviel Informationen auf dem 
Weg der verschiedensten Analysen erbracht werden 
mfissen, um zu Identifikationen, Definitionen und 
echten Zuordnungen dieser Verbindungen zu kommen. 
Allein in den letzten 30 Jahren wurden im Durch. 
schnitt t/iglich etwa 250 neue organisehe Verbin- 
dungen gesehaffen, die mehr oder minder gut analy- 
siert, definiert und in die Naebschlagewerke auf- 
genommen wurden. (Beflstein, Zentralblatt, Chemical 
Abstracts, usw.) 

Neueste Seh/~tzungen haben ergeben, dal3 bereits 
jetzt pro Minute eine chemisch-wissenschaftliehe 
Arbeit produziert wird [10], und untersucht man die 
Zahl in Riehtung analytischer Chemie welter, so ist 
ffir 1967 festzustellen, da$ allein die Zeitsehriften: 
Zeitschrift fiir Analytisehe Chemic, Analytical Chem- 
istry, Analytiea Chimiea Acta, Talanta, Analyst, 
Mikrochimiea Acta und Microchemieal Journal auf 
fiber 12000 Seiten analytiseh-chemische Themen 
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abhandelten. (1967 ist mit fiber 2300 Seiten die 
Zeitschrift ffir Analytisehe Chemie daran zu 17,50/0 
beteiligt.) Das heif3t, es wurden allein in die genannten 
Zeitschriften 40 Seiten wissenschaftliehe Texte pro 
Tag aufgenommen. Alle diese Arbeiten und viele 
mehr, die in weniger groi3en Zeitsehriften ,,kursieren", 
mfissen, sollen sie nicht brachliegen, erfai~t und auf- 
findbar gespeiehert werden. Es ist einzusehen, dal3 es 
sehon heute kaum mehr mSglieh ist, auch nur die 
Zusammenfassungen der Publikationen zu lesen, 
gesehweige denn zu ,,verdauen". Was liegt n~her, als 
zu versuchen, daffir eine allgemeingfiltige, seman- 
tisch-pragmatiseh einwandfreie ,,Zusammenfassungs- 
spraehe" zu schaffen? Ein derartiges Unternehmen 
kann aber nur auf breiter Basis in wissenschaftliehen 
Fachgremien durchgeffihrt werden. 

2. Zur Theorie yon Programmierspraehen 

Um also die immer notwendiger werdende Verbin- 
dung zwischen analytischer Chemie und solchen 
Sprachen, die letzten Endes auf eine Programmier- 
sprache hinauslaufen, zu sehaffen, soll bier auf das 
zum Beispiel yon Zemanek [11,12] untersuehte all- 
gemeine Gebiet der Theorie der rrogrammiersprache 
hingewiesen und im Itinbliek auf die analytische 
Chemie behandelt werden. 

Danaeh sind jedem Entwurf solcber formeller 
Spraehen 3 Wurzeln zugrunde zu legen, n/~mlieh die 
Theorie der Spraehe, die der Algorithmen, also der 
Rechenvorschriften, und die der Verarbeitungs- 
systeme, welche die mathematisehe Formulierung der 
Apparatur behandelt. Die Theorie der Spraehe, 
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Semiotik genannt, gliedert sieh in Syntax, Semantik 
und Pragmatik. Diese drei Begriffe haben speziell bei 
der Schaffung einer Zusammenfassungssprache Be- 
riicksiehtigung zu finden. 

Die Syntax behandelt die Beziehungen der Zeichen 
einer Sprache untereinander, ohne Riicksicht anf 
deren Bedeutung. Sic entscheidet die logische Rich- 
tigkeit yon Beziehungen nnd Ausdriicken, und nur, 
was ihr entspricht, ist in der ]eweils betrachteten 
Sprache ein korrekter Satz. Hier lessen sieh grund- 
s/itzlich zwei Funktionen unterscheiden: 

1. Die Erzeugung korrekter S~tze oder korrekter 
Programme ffir einen Rechenautomaten nnd/oder 
eine Apparatur. 

2. des automatisehe Erkennen, ob vorgelegte 
S~Ltze bzw. Programme korrekt, also syntaktiseh 
richtig sind. 

Die Semantik bchandelt die Beziehung der Zeichen 
und WSrter zu den Objekten, die sie bezeichnen, also 
ihre Bedeutung. Diese Bedeutung kann auf zweierlei 
Art festgelegt werden, entweder dureh den menseh- 
lichen Begriff, wie ihn die Erfahrung lehrt, oder aber 
durch die Wirkung, die ein Satz in einem Antomaten 
hervorruft. In der Mathematik und bei den Program- 
miersprachen iiberdecken sich diese beiden Arten der 
Bedeutung weitgehend. 

Die Pragmatik nmfaBt die subjektive Bedeutung 
der Zeichen nnd die subjektive Richtigkeit der S~tze. 
Sic sehlieBt die Semantik genanso ein, wie die Seman- 
tik die Syntax einschlieBt, und behandelt die Bezie- 
hung der Zeiehen zum Mensehen. 

Jede Programmiersprache geht yon der gewShn- 
lichen and der logisehen Algebra aus, es werden die 
Hintergedanken pr/~zisiert und all des erganzt, was 
in den bisher iibliehen mathematischen Texten 
,,zwisehen den Zeilen steht", als bekannt voraus- 
gesetzt oder der Intuition des Lesers iiberlassen wird. 
Ein Automat kann einen Text in einer Programmier- 
spraehe nur dann verstehen, wenn er ihm 1/ickenlos 
geboten wird, d.h., er muff ihn selbstt~tig inter- 
pretieren kSnnen und aufgrund dieser Interpretation 
die gewiinsehten Funktionen abwiekeln. Geht man 
vom numerisehen Kern aus, wie er fiir wissenschaft- 
liehe (ALGOL, FORTRAN) nnd kommerzielle 
Spraehen (COBOL) typiseh ist, so besitzen Program- 
miersprachen folgende Eigenheiten: 

1. Die ,,Variablen" sind als Namen yon Speieher- 
zellen definiert. In diesen Speieherzellen sind der 
Reihe nach die aktuellen Werte der Variablen unter- 
gebraeht. 

2. ,,Ansdriicke" nmfassen Zahlen, lk~amen und 
Operatoren, wie jene ffir die Grundrechnungsarten 

(-k, --), fiir die logisehe Verkniipfungen (und, oder) 
nnd f/Jr die GrSBenrelationen der Zahlen (~,  ~).  

3. ,,Anweisungen" bewirken die Auswertung von 
Ausdriieken unter Benutzung der aktuellen Werte. 
Eine Anweisung wird nicht mit dem Gleichheits- 
zeiehen (----) der Algebra angeschrieben, sondern mit 
dem Ergibtzeiehen (:----) (ALGOL), des den Zeitablauf 
der Auswertung miteinbezieht. • : = • -k 1 bedeutet, 
dab der aktuelle Wert yon • dureh die Anweisung 
um 1 erhSht wird. Es gibt bedingte Anweisnngen, 
die ausgefiihrt werden, wenn ein logiseher Ausdruck 
als ,,wahr" erkannt wird und iibersprungen, wenn der 
Ausdruek ,,falsch" ergibt. Weitere Anweisungen 
ermSgliehen Sprfinge im Programm und Spriinge yon 
und zn der Programmbibliothek des Antomaten. 

4. ,,Vereinbarungen" definieren die Natur der auf- 
tretenden Variablen (z. B. ganze, reelle Zahlen, Vek- 
toren). Die Vereinbarung sorgt ffir die Reservierung 
des erforderlichen Speieherraums im Reehner und ffir 
die Zuordnung yon Namen und Speieherzellen. 

Ausdrficke, Anweisungen und Vereinbarungen 
werden naeh strengen Regeln gebildet, die ihrerseits 
wieder genau beschrieben werden mfissen. Des 
besorgt eine die Programmierspraehe besehreibende 
Metasprache. 

Am weitesten entwiekelt sind Programmierspraehen 
f/ir Reehenprozesse. Dazu gehSren die eben erw/~hnten 
FOI~TRAN, ALGOL, COBOL. Fiir die industrielle 
Automation wurde die industrielle Automations- 
sprache APT entwiekelt. Diese dient der Steuerung 
von Werkzeugmasehinen und bringt die Vortefle de1 
Programmiersprachen in den teehuiseh-industrielleI~ 
Sektor. Diese Sprache APT (automatically program- 
med tools) ist in ihrer Entwicklung praktisch soweit 
wie ALGOL oder FORTRAN. Um sie kurz zu eharak- 
terisieren, sei angefiihrt, dab sie die gleichen Aus- 
driicke, Anweisungen und Vereinbarnngen besitzt wie 
ALGOL oder FORTRAN. Zu diesen numerisehen 
bzw. arithmetisehen Ziigen kommen aber noeh die 
besonderen fiir die numerische Werkzeugsteuerung. So 
enth~lt sie z. B. Ausdriicke f/ir die Geometrie desWerk- 
stiickes und die der Bearbeitung, weiterhin enth/~lt sic 
Anweisungen ffir die Positionierung und Bewegung 
yon Werkzeugen sowie Vereinbarungen betreffend 
Toleranzfestlegung usw. [9]. So ist des Bfld einer 
Anweisung zum Bohren eines kreisrnnden Loehes yon 
7 mm Durchmesser bei den Koordinaten 3, 7, 9 des 
folgende 

CIRCLE/CENTER, (POINT/3, 7, 9), RADIUS, 7. 
Bei normalen Rechenanlagen ist die Realisierung 

eines solehen groBen Spraehsystems schwierig undes 
werden Teilsysteme fiir spezielle Aufgaben definiert. 
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3. Eine Sprache tiir die analytische Chemic 

In Anlehnung an die Sprache APT kSnnen sich all- 
gemeine ErSrterungen fiber eine im Bereich der 
Chemie und speziell der analytischen Chemie zu 
schaffende Programmiersprache anschlieBen. Die 
Befehle einer solehen Sprache werden im arithmeti- 
schen Tell in einer der heute fiblichen Programmier- 
sprachen gegeben. Spezielle Befehle mfissen wohl aus 
dem ]~ereich der Chemic, also z.B. aus der ,,analy- 
tischen Technologic" entlehnt werden. Dazu seien 
z.B. Befehle zum Erhitzen, zur Zugabe yon Reagen- 
tien, Abfrage yon Temperatur und Zeiten erws 
Allerdings mfissen gewisse Eigenbeiten des Com- 
puters bezfighch der Eingabe eingehalten werden, 
wie beispielsweise der Grundsatz, dab alle Anwei- 
sungen nur sequentiell, in einer Zefle eingegeben 
werden kSnnen. 

Eine Beschaftigung mit den Programmierspraehen 
ffir die anaytisehe Chemic darf die MSgliehkeit, den 
Rechenautomaten auch zur Literaturfibersetzung 
heranzuziehen, nieht aus dem Auge verlieren. 

Persehke [7] zeig~ dazu den (mfihsamen) Weg fiber 
die automatische Sprachenfibersetzung nach dem 
Verfahren der ,,rohen Gewalt" = ,,brute force", 
wobei Wort ffir Wort  fiber photoskopische Platten 
und einen relativ schnellen Zugriff yon WSrterbuch- 
informationen fibersetzt wird. Dieses System, yon der 
IBM als ,,bi-dfl~ectional single--pass translator" = 
Eirmelschrittfibersetzer in beiden Richtungen bezeieh- 
net, erlaubt also die Ubersetzung yon einer Sprache 
in die andere, fordert aber neben versierten Analy- 
tikern noeh Mathematiker und Linguisten. 

Ein denkbarer Weg, das Problem praktiseh zu 
15sen, wobei natfirlich aueh ein Einblick in eine 
,,Spraehe" ffir die analytische Chemic gewonnen 
werden kann, geht fiber die Erarbeitung einer Zeichen- 
symbolik ffir die analytische Chemic. Unser bereits 
skizzierter Vorschlag [6] besitzt den Vorteil, dab 
zumindest ffir das Lesen yon Zusammenfassungen 
keine Fremdsprachenkenntnisse erforderlich sind, um 
den wesentlichen Inhalt  einer beschriebenen Methode 
zu erkennen. 

4. Erweiterung der Zeichensymbolik, Symboltabellen 
In  Erweiterung der erw&hnten Vorschli~ge bringen 
die im Anhang (S. 5) gegebenen Symboltabellen 
wei%ere Einzelheiten. Diese Tabeilen kSnnen noch 
keinen Ansprueh auf Vollstandigkeit naeh den Grund- 
ss ffir kfinstliche Sprachen erheben und beinhal- 
ten eine gewisse Problematik, die nur in einem grS- 
Beren Gremium gelSst werden kann. Das Hauptziel 
dieser und aller anderen Symboltabellen liegt in der 

1"  

FeC| 3 H O HCI,HF H20 H3BO 3 
100 6~176 50 7 '100 1:1~ ; %g 

FeCta H O 

Abb. 1. Symbolschema eines komplexometrischen Analysen- 
verfahrens (vgl. die entsprechende Zusammenfassung) 

NoON EDTA 

Schaffung einer Diskussionsgrundlage. Eine ~hnliche 
Vorgangsweise wurde auch bei tier Erarbei~ung einel- 
einheitlichen IkTomenklatur ffir die Automation in und 
mit der analytischen Chemic gcwiihlt [3]. 

Die folgende Zusammenfassung' in englischer 
Sprache hat unter Verwendung der Symboltabellen 
und der Symbolik yon DIN-Blatt  Nr. 7091 [1] ffir die 
MaterialstrSme etwa das in Abb. i gezeigte Aussehen : 

6488. Complexometric determination of ferric iron in I~enn 
slag, with potentiometric indication. J. Vorli6ek and F. Vydra 
(Res. Inst. ~DI-I, Mni~ek Pod Brdy, Czechoslovakia). Sb. 
Pracl V~2DHE, 1964, 5 147--154.--Procedure--Remove 
metallic iron by treating the powdered sample (1 g) for 20 hr. 
with FeCI~ soln. (60/o) (50 ml). Filter the mixture, wash the 
residue with hot ttlO (100 ml), and heat it in a platinum 
crucible with tIC1/ttY (1:1) for I to 2 hr. on a sand bath; 
repeat the procedure, if necessary. Dilute the resulting soln. 
with twice-distilled water (oxygen-free) to 150 ml, add ItaBO a 
(2 to 3 g), and adjust the p}t to 1.5 to 2 by adding NaOH 
soln. (10~ Heat the soln. at 60 ~ to 70~ and titrate with 
0.05 M EDTA in an atmosphere of N, potentiometrically or 
by the dead-stop method. 

5. Analytische Berechnungen und Computer 
Die M6gliehkeiten, die der Einsatz des Computers 
heute auch ffir den analytisehen Chemiker bietet, 
wirken sich auch auf die Form aus, in der z.B. analy- 
tische Bereehnungen durehzuffihren, welche Zeiehen 
zu verwenden und wie chemische Formeln anzusehrei- 
ben sind. ])abel muB vor allem auf die Eigenart der 
Ein- und Ausgabeeinheiten heute zur Verffigung 
stehender Rechner Rficksicht genommen werden. 
Diese Einheiten sind nut  imstande, einzeilige Sequen- 
zen yon Buchstaben, Ziffern und Zeichen zu lesen und 
zu schreiben. Es fallen also die M6glichkeiten des 
Anschreibens yon tIochzahlen, yon ~iefgestellten 
Indices und meist auch alphabetfremder Buchstaben 
weg. Daraus ergibt sieh, dab die Schreibung yon a n 
z.B. lautet A**N (FOI%TRAN). Ffir die Anschreibung 
yon Verbindungen muBte eine neue Form gefunden 
werden, bei der die Indices mit den Elementsymbolen 
in einer Zeile stehen. Dabei wird zur Vermeidung yon 
Verwechslungen daffir gesorgt, dab zwischen zwei 
Elementzeichen einer Verbindung ein Zwischenraum 
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freigelassen wird, sofern nieht dureh eine Zahl oder 
eine Klammer Eindeutigkeit vorliegt. Es w/irde 
also z.B. Ammoniumsulfat die Formel haben: 
(NH4)2S04. Keine besonderen Sehwierigkeiten 
ergeben sieh ffir die Ansehreibung alphabetfremder 
Buehstabensymbole, die dureh Anschreibung flares 
Namens z.B. ffir fl -- Beta gekennzeichnet wer- 
den. Die angeffihrten MaBnahmen sind deshalb 
notwendig, weft bei der Konstruktion der Ausgabe- 
drueker und -sehreibmasehinen keine Rfieksieht dar- 
auf genommen wurde, dab die Lesbarkeit yon aus- 
gegebenen Daten dureh eine rein lineare Anschrei- 
bungsweise schwer beeintr~ehtigt wird. Es sollte 
daher gerade aueh im Hinbliek auf Anwendung einer 
Programmierspraehe ffir die Chemie mit Naehdruek 
auf eine Xnderung dieses Zustandes hingewirkt 
werden. Denn, wie es seheint, yard dureh die unfiber- 
siehtliehe Ansehreibungsweise der dureh Automation 
gewonnene Vorteil der erh6hten Zahl der Informatio- 
nen wieder dureh sehleehte Lesbarkeit teilweise ver- 
loren. 

Ffir die analytiseh-chemischen Berechnungen ist 
der Einsatz der Programmierspraehen FORTRAN 
und ALGOL ausreiehend [5]. 

Es diirften allerdings die geringeren Ausgabe- 
m6gliehkeiten des ALGOL dem FORTRAN gewisse 
Vorzfige zugestehen, das sich durehaus eignen wird, 
bis die neue Programmierspraehe PL/1 das jetzige 
System abl6st. 

Es wird fiir den praktisehen Gebraueh nfitzlieh 
sein, h~ufig wiederkehrende analy~isehe Bereeh- 
nungen in Form einer Programmbibliothek einsatz- 
bereit zu halten. Dazu z~hlen etwa folgende Rech- 
nungen: 

Prozentberechnungen, Umrechnungen von Mol-, Ge- 
wichts- und Volumsprozenten, 

Ausgleichsreehnung, 

L6sung yon Gleichungen mehrerer Unbekannter, 
statistisehe Berechnungen, 
Kurvenintegration und -differentiation, 

Korrekturberechnungen aller Art, 
Auswerteverfahren fiir Spektren aller Art [2]. 

Ffir den Einsatz einer solchen Sprache wi~re aller- 
dings die Forderung naeh Verwendung einheitlicher 
Buchstabensymbole ffir Variable und Konstanten 
nicht zu hoch, wohl eine Aufgabe, der nut im grol3en 
Rahmen Erfolg besehieden sein kann. Bis dahin muB 
bei der Angabe yon Programmen ffir analytische 
Berechnungen eine Liste mit den verwendeten Vari- 
ablen und Konstanten und flarer Bedeutung vorgelegt 
werden. 

6. Von der Zeichensymbolik zur Programmiersprache 
Um yon der yon einem Computer sehwierig zu ver- 
arbeitenden Zeiehensymbolik zu einer Buchstaben- 
symbolik und zu einer Programmiersprache zu kom- 
men, gibt es die M6gHehkeit, ein zu besehreibendes 
Verfahren in eodierter Form auf Lochkarten anzu- 
geben. Dazu sei als Beispiel das in Abb.2 darge- 
stellte Teilsehema er6rtert. 

Zur Kennzeichnung organischer Verbindungen ffir 
die Bearbeitung auf dem Computer kann die naeh der 
Genfer Nomenklatur vorzunehmende Beschreibung 
einer organischen Verbindung dutch Kombination 
aus den sie aufbauenden Gruppen dienen. Eine orga- 
nisehe Verbindung wird dureh eine Loehkombination 
in den Spalten und Zei]en der Lochkarten angegeben, 
wobei naeh dem Schema (Abb.2) vorgegangen wird 
und jeder Gruppe, die zum Aufbau einer Verbindung 
beitr~gt, entsprechend der Lage auf dem Schema ein 
Platz auf der Lochkarte zukommt. Derartige Sche- 
mata werden heute in der Industrie h/~ufig ange- 
wandt. Es ist damit die M6gliehkeit gegeben, mit 
Hilfe dieses Codes praktiseh jede organisehe Verbin- 
dung durch eine Lochkombination zu besehreiben 
und daher bei der Suehe naeh einer bestimmten 
Verbindung nur mehr die Arbeit des Tabellierens 
zu verriehten. Der einzige Naehteil dieses Verfahrens 
besteht in der Codierung, die nur yon einem voll 
ausgebildeten Chemiker durchgeffihrt werden kann. 

!qach Art des aufgezeigten Schemas k6nnte auch 
in der Verfahrensbeschreibung vorgegangen werden, 
zu der die vorgeschlagene Zeichensymbolik eine Vor- 
stufe bfldet. Jedem Einzelsehritt der Analyse wird 
ein Platz in der Zeilen-Spaltenmatrix der Loehkarte 
zugeordnet. Dabei muB, um die Abfolge des Verfah- 
rens zu gewahrleisten, eine Unterteilung in Bereiehe 
(z.B. Probenahme-Probevorbereitung usw.) vor- 
genommen werden. 

Damit ist die M6glichkeit gegeben, jeder Probe 
einen Kartenblock bestehend aus Probenummern-, 
Substanz-, Verfahrens- und Auswertekarte beizu- 
stellen und den yon der Probeeingabe bis zur Aus- 
gabe der Analysenresultate codierten Vorgang zu 
kontrollieren. 

Beim Schritt zu einer Programmierspraehe f/Jr die 
analytisehe Chemie ist nach dem Prinzip einer Block- 
programmierung vorzugehen, wo jeder Verfahrens- 
sehritt durch eine Buchstabenkombination, die intern 
ein gew/insehtes Programm ablaufen laBt, aufgerufen 
und durehgeffihrt wird. Das wfirde bedeuten, dab 
jedem Symbol in den Tabellen eine Buehstaben- 
kombination entsprieht, die den Automaten zur 
Durehffihrung aller den aufgerufenen Verfahrens- 
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Abb. 2. Schema zur Codierung organischer Verbindungen 
auf Lochkarten 

schri t t  aufbauenden Teflprozesse veranlaBt. Dabei  
mfissen neben dieser Buchs tabenkombinat ion  in 
K lammern  die variablen Parameter  der Teflprozesse in 
einer genormten Reihenfolge aufseheinen, wie z.B. : 
Zeitdauer in Sekunden, Temperaturen,  Drficke. I n  wei- 
teren Klammern  ist dann  der zu diesem angegebenen 
Schrit t  ffihrende Verfahrensschri t t  und  der nach- 
folgende zu nermen, wodurch  auch Verzweigungen in 
einem vermaschten  Netz besehrieben werden kSnnen. 

Als Blockprogramme,  also ohne die dazugehSrigen 
Unte rp rogramme (wie z.B.  Gasein]eitung bei der 
Titration), wfirde das in Abb. 1 beschriebene Analy- 
senverfahren etwa folgendes Aussehen haben. 

Die zugegebenen Substanzen und  ihre Mengen- 
verh/~ltnisse werden durch folgende Kurzbezeichnun- 
gen vereinbar t :  

L 1 FeC13-LSsung (6~ 50 ml 
L 2 Wasser; 100~ 100 ml 
L 3 HC1/HF-LSsung (1 : 1) 
L 4 Wasser; zweffaeh destilliert 
L 5 NaO]-I (10~ 
L 6 ADTA (0,05 M) 
S 1 Probe; 1 g 
S 2 H3B03; 3 g. 

Weitere Abkiirzungen geben die Anweisungen fiir 
die einzelnen Analysenschri t te  : 

SAMP Probeneinwaage 
ADD Zugabe 
SOLV LSsen 
DILUT Verdfinnen 
FILT Filtrieren 
WASH Wasehen 
HEAT Erhitzen 
IF  lenkt die pH-Kontrolle. 

Das P r o g r a m m  lautet  dann  etwa:  

Schritt Befehl Erkliirung 
0 START 
1 SAMP S 1 
2 A D D L 1  
3 SOLV (1200) 1200 = 20 h 
4 FILT 
5 WASH L 2 
6 ADD L 3 
7 HEAT (100; 60) auf 100 ~ C, 1 h 
8 DILUT L 4 (150)  Verdiinnung auf 150 ml 
9 ADD S 2 

10 ADD L 5 
11 IF (PH.LT.2.0) Wiederholung wenn 

GO TO 10 pH 2 
12 TITR L 6 ( 7 0 )  Titration bei 70~ 
13 END 

S y m b o l t a b e l l e n  

1. Probenahme 

Die Gegebenheiten der Probenahme weisen eine grol3e Viel- 
falt auf. Es werden daher nur zwei ffir die naehfolgende 
Analyse entseheidende MSgliehkeiten definiert. 

kontinuierlieh 

diskontinuierlieh 

Probenteilung, kontinuierlich 

Beispiel : ~ ' ~  
Entnahme im by pass, kontinuierlieh 

2. Analytisehe 0perat ionen  

Diese Symbole kennzeiehnen innerhalb yon Analysenver- 
fahren immer wiederkehrende Operationen, die vor der 
eigentliehen ,,Analyse" notwendig sind. Weitgehend sind 
diese Symbole dureh das DIN-Blatt Nr. 7091 [10] definiert. 
Zur Unterstiitzung ihrer Ansehaulichkeit werden ihnen Sym- 
bole eingeschrieben. Eingesehriebene Zahlen deuten die 
_Arbeitsbedingungen an (z. B. Zeit, Temperatur usw.). 

Erhitzen, Troeknen ~ - - ~  
(links: Temperatur, ~ C; 
reehts: Zeit, min) 

Verbrennung ~ - ~  

SehmelzaufschluB 

LSsen ~ ]  
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L6sen, elektrolytisch 

F~llen 

Abseheiden, elektrolytisch 

Ffltrieren 

Zentrifugieren 

Waschen ~ 7 ~  

Extrahieren, Verteilen 

Destfllieren 

3. Sensoren und Detektoren 

Zum Aufbau der Symbole hierfiir ist vorher die Definition 
yon Grundsymbolen notwendig, wie z. B. bei den Strahlungs- 
Materie-Sensoren die Strahlungsarten, Anregungsarten usw. 
Die Detektoren sind in Temperatur-, elektrisehe, Photo- u.a. 
Detektoren unterteilt und ihre Symbole entstammen tefl- 
weise der Elektrotechnik [4]. 

Aggregatzustiinde 

lest s 
flfissig 1 
gasf6rmig g 

Strahlungsart 

infrarot IR 
sichtbar VI 
ultraviolett UV 
R6ntgen- X 
Gamma- y 
Elektronen e- 
Positronen e + 
Neutronen n 
Protonen p 
~-Teilchen 
Ionen O,  Q 

Strahlung 

emittiert 

absorbiert 

9olarisiert 

Beispiel : polarisierte 
UV-Strahlung 

U V  

Anregungsart 

Flamme 

Bogen 

Funke 

Optische Trennmedien 

optisehes Filter 

optisches Prisma 

optisches Gitter 

,,Ki~vetten " 

Kiivette, Probe 

l~lamme 

Beispiele 

Reflexion 

Absorption 

Diffraktion 

Streuung 

Detektoren 

Waage 

Thermometer 

Thermoelement 

Elektrode 

polarisierte Elektrode 

ionenspezifische Elektrode (It+) 

Tropfelektrode 

Halbelemen~ 

Zahlrohr 

0 

H 

IH 

0 

l 
V 
1 

1 
! 
! 

]j 
! 

m 
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Z/~hlkristall 

photoelektrisches Bauelement 

Flammenionisationsdetektor B 
WKrmeleitfghigkeitszelle 

elektrische Leitfiihigkeitszelle D 
4. Anzeige,  Speicherung,  Auswer tung  

Die Symbole sind teilweise den DIN-Normen [4] entnommen. 

Anzeigeger~t, analog 

Anzeigeger~t, digital 

Fernsehsehirm, Oscilloskop D 

[-7 

[B 

Photoplatte 

Schreiber (Recorder) 

Zifferndrueker 

Lochkartenstanzer 

Magnetbandger~t 

Speieher 

Rechner, allgemein 

Reehner, mit Auswerteformel 

5. Analysenverfahren 
Die Symbole, die ein gesamtes Analysenverfahren bzw. eine 
Endpunktsbestimmung kennzeiehnen, sind dureh Kombina- 
tion yon Sensor- bzw. Detektorsymbolen mit ffir das Ver- 
fahren charakteristisehen Symbolen gewonnen. Dabei wird 
auch ein neues Einteilungsprinzip fiir analy~isehe Veffahren 
ersichtlich. Wird ein analytisehes Verfahren in Bloekform 
beschrieben und die eigentliehe Analyse ist ein Schritt inner- 
halb des Ablaufsehemas, so werden die folgenden Symbole 
in quadratisehe K~stchen eingeschrieben. Bei der Beschrei- 
bung yon ,,Analysenffihlern" innerhalb techniseher ProzeB- 
diagramme wird die Art des Analysenverfahrens in das 
Symbol fiir einen ,,Analysenffihler" eingetragen [6]. 

Gravimetrische Ver]ahren 
Gravimetrie 

Thermogravimetrie 

Differentialthermogravimetrie 

Titrationsver/ahren 

manuell  

mechaniseh 

eoulometrisch 

Beispiel ffir stufenweise Zugabe 

Endpunktsbestimmungsarten 

optisch 

konduktometriseh 

potentiometriseh 

amperometrisch 

ttoehfrequenz- 

thermometrisch 

,,Strahlung- M aterie " - Ver/ahren 

Photometrie, Colorimetrie 

Polarimetrie 

Absorptionsspektralanalyse 
mit Bogenanregung 

Emissionsspektroskopie 

Flammenphotometrie 

Atomabsorptiometrie 

Ramanspektroskopie 

""-T-- 

I ,--" 

@ 

@ 

@ 
@ 
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Debyetechnik x . , ~  

l~adiometrie (Beispiel) n 

RSn~genfluorescenzanalyse ~ 

Elektronenstrahlmikroanalyse ~ 
X 

Yiassenspektrometrie MS 

Kernresonanzspektroskopie ~-IVIR 

Elektronenmikroskopie Elmi 

Elektrometrische Ver/ahren 

Konduktometrie U 

Potentiometrie - ~ v ~ -  

Amperometrie U 

Hochfrequenzmessung ~l 1~ 

Polarographie 

Wechsels~rompolarographie i - ~  

Ferteitungsver]ahren 
Fest-Flfissig-Chromatographie SLC 
Fest-Gas-Chromatographie SGC 
Flfissig-l~liissig- Chro ma~ographie LLC 
Fliissig-Gas-Chromatographie LGC 
Diinnschieht-Chromatographie TLC 
Papier-Chroma~graphie PC 
Elektrophorese EP 
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0ptimale Bedingungen der Atomabsorption, 
erliiutert am periodischen System der Elemente 
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Optimum Conditions o/Atomic Absorption, Illustrated by Means o/the Periodic System. The 42 most important  
elements which can be determiued by  atomic absorption were examined according to a common method in 
order to establish the most favourable working conditions. The elements of groups IB  and I I A  and I I B  were 
determined with the highest sensitivity at  the lowest possible current of the hollow cathode lamp. All other 
elements yielded opt imum results at  max imum lamp current. In  the individual groups the flame temperature  
required for sample evaporation decreased as the period increased. With the elements of group IVA (Ti, Zr, Hf) 
the evaporation blocking by  formation of oxides could be reduced by  hydrofluoric acid and, to a lesser extent, 
hydrochloric acid. 


