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Abstract

Starting from a set of measured Y-ray energies and a few known
level energies the Ritz combination principle may be used to
construct a more complete level scheme, This problem is well
suited for application of a computer, since certsin orerstions -
forming a sum or a difference of two Y-ray energies, forming

a difference of two level energies and comparing these two
quantities ~ must be performed many thousands of times in most
cases, Therefore a program is developed, which is especially

adapted to the data obtained from the (n,Y) reaction,
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1, Ritz'sches Kombinationsprinzip

Beim Einfang thermischer Neutronen in Atomkernen kdnnen anhand
der danach emittierten Y-Strahlung angeregte Zustinde des neu
gebildeten Produktkernes untersucht werden, Die Abregung des
Einfangzustandes geht meist kaskadenartig iiber mehrere Zwischen-
zusténde vor sich, wobei bei jedem Ubergang ein Gammaquant einer
bestimmten Energie emittiert wird, Bezeichnet man zwei solche
Zwischenzustédnde mit i und j, dann stehen die diese Zustande
;und E

Ni Ni
von i nach j in Form von Gammastrahlung freiwerdende FEnergie

charakterisierenden Energiewerte E und die beim Ubergang

Egij in dem einfachen Zusammenhang

= R 1
Eyy ENj + nga . (1a)

Betrachtet man noch einen dritten Zustand k mit dem Energiewert
B und nimmt an, daB Ubergidnge von i und von j nach k erlaubt sind,

Nk
dann gilt analog zu Gl, (1a):

Eyi = Byt Egix
(1v)
ENj = ENk + Egjk .
Aus (1a) und (1b) resultiert
E., + E . = E . |, (2)
gij gik gik

Die Beziehung (2) entspricht dem von Ritz 1908 aufgestellten
Kombinationsprinzip fiir atomare Spektrallinien, das besagt, daB
durch additive oder subtraktive Kombinationen der Frequenzen
bekannter Spektrallinien die Frequenzen neuer Linien gefunden
werden konnen, Dieses Prinzip kann auf die y-Strahlung von ange-

regten Kernen zum Auffinden neuer Niveaus angewendet werden,

Sind z,B, die Energien der Niveaus j und k bekannt, so kann mit

den beobachteten y-Energien Egik und Egij auf ein Niveau mit der
Energie ENi geschlossen werden, Die Treffsicherheit einer solchen
Aussage hingt wesentlich von der Genauigkeit der gemessenen Y-Ener-

gien und der bekannten Niveauenergien ab,



Bei Verwendung von Ge(Li)-Detektoren zum Nachweis der Y=Strahlung
ist es mdglich, bei Kernreaktionen wie der (n,Y)-Reaktion meist
mehrere hundert y-Linien nachzuweisen, Belspielsweise wurden in der
151Eu(n,Y)152E )

150 vnd 880 keV gefunden, Bei dieser Anzahl von Linien wird eine

1
u Reaktion ) ber 270 Linien im Bereich zwischen

Durchmusterung von Hand nach Kombinationen der G1, (2) eine sehr
miihsame Arbeit, die ein Elektronenrechner schneller und sicherer
ausfihrt, Fir diesen Zweck wurde das in der vorliegenden Arbeit be-
schriebene Programm "RITZ'" entworfen, Uber die Anwendung Hhnlicher

2=6)

Methoden zur Bestimmung von Niveaus wird in Ref, berichtet,

2; RickstoRkorrektur

Ein wesentlicher Unterschied gegeniiber den optischen Spektrallinien
besteht bei der Kerngammastrahlung darin, daB der beim Emissionsakt
dem Kern erteilte RiickstoR nicht zu vernachl&ssigen ist, Dieser
RiickstoB betrigt ER = Eg2/2Mc2, wo M die Masse des Kerns ist (¢ =
Lichtgeschwindigkeit), Zv der gemessenen Gammaenergie EY MUl diese
RiickstolRenergie addiert werden, um die zur Anwendung des Ritz'schen
Kombinationsprinzips notwendige Ubergangsenergie E% zu erhalten, Wird
die Fnergie in keV und die Kernmasse in atomaren Mgsseneinheiten

12 .
( “C = 12,0000) angegeben, so wird

Eg = Ey(1 + Ey/(1862300 M), (3)

2, Primdre Uberginge

Eine besondere Information stellen in der (n,Y)=Rezktion die

vom Einfangzustand mit der Bindungsenergie E_ 2usgehenden Primdr-

B
iibergénge dar, Nimmt man schwache Kopplung zwischen den Nukleonen
an, so daB bei y-Ubergdngen nur ein einzelnes Nukleon beteiligt ist,

7)

dann fdllt nach Weisskopf die Ubergangswahrscheinlichkeit fiir y-
Strahlung der Multipolordnung 1 mit kleiner werdender Ubergangsenergie
mit der Potenz (21+1) ab, Daher werden vom Einfangzustand die Niveaus
mit der Energie EN > EB/2 kaum bevdlkert, was die Vermutung rechtfertigt,
daB Ubergidnge mit EY'> EB/2 fast immer Abregungen des Einfangzustandes
zu tiefliegenden Niveaus sind, Mit der recht gut bekannten Bindungs-
energie Z%.B. Ref.817 lassen sich anhand der beobachteten Primiriber-

ginge mit der Energie Eh sofort eine ganze Reihe von Niveauenergien EN



aus

B, = E, - E ()

angeben,

L, Arbeitsweise des Programms "RITZ"

L 1, Aufbereiten der Daten (Phase 1)

In der ersten Phase wird der evtl, von einem vorhergehenden Problem
noch belegte Speicher geldscht, und die Daten des vorliegenden
Falles werden eingelesen, Bei allen eingegebenen yY-Linien wird

die RiickstoBkorrektur nach Gl, (3) vorgenommen, Mit der Bindungs-
energie und den Primiriibergingen werden nach Gl, (4) die Energien

von direkt bevdlkerten Niveaus berechnet,
y,2, Neubestimmung der Niveauenergien (Phase 2)

Zundchst werden in das Ausgangstermschema, das sich aus den in der
ersten Phase bestimmten Niveaus und zusitzlich eingelesenen, aus der
Literatur bekannten Niveaus zusammensetzt, diejenigen Uberginge ein=-
geordnet, die innerhalb der Fehlergrenzen mit den Niveauabsténden
ibereinstimmen /versgl, Gl, (71a,1b)/, Die Einordnung wird so vorge=
nommen, daB - beginnend beim ersten angeregten Zustand - die Differenzen
zwischen einem Niveau k und allen darunter liegenden Niveaus j (mit

i = 140ess k=1) gebildet werden und mit den auf RiickstoB korrigierten
Y=Energien verglichen werden, Im Falle der Ubereinstimmung (innerhalb
der Fehlergrenzen) wird der Energiewert des Gammaiibergangs in eine
Matrix an den Platz mit der Zeilennummer j undder Spaltennummer k
gespeichert, Auf dem an der Diagonalen gespiegelten Platz (Zeile k,
Spalte j) wird der Fehler des Ubergangs abgespeichert, Sind zu

dem Niveau k alle Abregungen gefunden, so wird die Niveauenergie

ENk als Mittelwert .liber diese!Abregungen neu bestimmt, Hierzu werden
die einzelnen Ubergangsenergien verschieden stark beriicksichtigt,

Je nachdem, wie genau die Energie E . . des Niveaus, auf das der be=

Nj
treffende Ubergang miindet, und die Ubergangsenergie Egj selbst

bekannt sind, erhi#lt diese Summe ENj + Egj ein Gewicht gj, das

umgekehrt proportional dem (quadratisch iiberlagerten) Fehler von



E . und E_. ist:
8] Nj

2 2
- = 1/\/7 W} . E .
ga AF‘gJ + A Ni

Der Fehler Qﬁmk der Niveauenergie ENk wird zu

i 2 2y - |
28, (AE .+ AR . ) =8 1/g.
AENk = = S ——— T
m m
(m=1) & g. (m=1) ¥ g,
j=1 9 j=1 9

errechnet, wenn m die Anzahl der gefundenen Abregungen fiir dieses

Niveau ist, Filir den Sonderfall m = 1 wird

. 1)
2 2
ABy, _W/Amgj + OBy .

4,3, Suche nach neuen Niveaus (Phase 3)

In dieser Phase wird mit dem in Phase 2 bestimmten Satz von Niveaus
und den verfiigbaren Ubergangsenergien versucht, neue Niveaus zu
finden, indem Kombinationen der Art

¢

E + E + E - E 0 (5)

Ni gk gl N3

gebildet werden (mit EijrENj). Fiir den Fall, daR ein solcher

Ausdruck innerhalb der Fehlergrenzen

T EN' (quadratische Uberlappung) zu Null
E :E { } wird, sind prinzipiell 2 energetische
gk \ A g Lagen fiir ein neues Niveau E; mdg=

lich (Fig, 1):

E = E + E s wobei das

Eq 1Egk L1 Ni gl
’ ENi neue Niveau durch den Ubergang Egk

bevdlkert wird und

ELZ = ENi + Egk ¢+ wobel das



neuve Niveau durch Egl bevdlkert wird, Durch Suchen nach weiteren
moglichen Ubergidngen, die diese IOsungen mit dem iibrigen Termschema
verkniipfen, muB eine der beiden LOsungen als neues Niveau bestdtigt
werden, wobei dann die komplementidre Losung als nicht zutreffend

ausgeschieden werdern kann,

Da die Beziehung (5) neben echten Kombinationen meist sehr viel

mehr zufidllige Kombinationen liefert, muB gefordert werden, daB

ein neues Niveau iiber mehr als 2 Uberginge mit dem bekannten Niveau=-
schema verkniivft ist, da bei zunehmender Anzahl der Uberginge zu
anderen Nivezus die Wahrscheinlichkeit fiir zuf8llige Kombinationen
sehr schnell sinkt, Eine Abschitzung bel gegebenen Linienfehlern

5, 6)

und bel gegebener Liniendichte findet sich in Ref,

Durch Gl, (5) ist die Lage neuer Niveaus auf den Bereich zwischen
zwel bekannten Niveaus beschrinkt, Daher miissen auch Kombinaticnen
der Art

0 (6)

gebildet werden, Die beiden moglichen Lagen fir ein neues Niveaun

EL befinden sich dann auBerhalb

des Bereichs zwischen den alten

ElJ Niveaus (Fig, 2), Die Ldsungen
Egl 'Egk E haben die Form
| Nj By = By o+ By und
\ 4 | E.
! 'Ek Ni E.. = E. - E
Egi' =gk L2 Ni gl .

_____ \A &
FIG. 2

- —E;

Hierbel konnen auch nicht sinnvolle
Ldsungen auftreten, z,B, EL2 £ 0
| oder EL’I > EB R
Im Programm ist durch Vorgabe einer unteren Grenze die Moglichkeit
vorgesehen, alle Losungen unterhalb dieses Grenzwertes zu verwerfen,
Ebenso werden durch Vorgabe einer oberen Grenze alle dariiber liegen~

den Losungen verworfen,



Um das Auffinden von solchen Niveaus zu verhindern, die Z,B. auf
Grund von fehlenden Koinzidenzbeziehungen eindeutig als zuf#llige
Niveaus identifiziert werden, kann man durch Vorgabe des Energie-
wertes des zu sperrenden Niveaus solche Ldsungen unterdriicken,

Als Beispiel sei ein "Pseudoniveau" des 58Fe [Ref, 917 bei 2726
keV erwdhnt, das durch Uberginge bei 2273 keV und 810 keV angeregt
werden konnte und sich durch einen Grundzustandsiibergang abregen
kdnnte, Alle 3 Uberginge miissen jedoch aufgrund von Koinzidenzbe-

ziehungen an anderen Stellen im Termschema eingeordnet werden,

Am Ende der Phase 3 werden wie in Phase 2 die passenden Linien in
das erweiterte Niveauschema eingeordnet und die Niveauenergien

neu berechnet,
4,4, Ausgabe der Ergebnisse (Phase 4 und 5)

In der 4, Phase wird mit allen Primiriibergingen ein neuer Wert fiir
die Bindungsenergie berechnet und ausgedruckt,

In der 5, Phase wird eine Tabelle aller Niveaus ausgedruckt, Die
vorgenommenen Einordnungen werden mit dem Ausgangsniveau, dem
Endniveau und der Ubergangsenergie gelistet, In dieser Phase werden
auBerdem alle mdglichen Summen von Y-Linien (sofern nicht beide
Linien im Termschema eingeordnet sind) mit anderen Linien (mdglichen
Direktiibergéngen) verglichen, Im Falle der Ubereinstimmung wird

die Kombination ausgedruckt,
4,5, Steuerung der Phasenfolge (Phase 6)

iber eine Steuermarke kann der Ablauf der einzelnen Phasen gesteuert
werden, Insbesondere ist es moglich, die Phasen 2 bis 6 mehrfach
hintereinander zu durchlaufen, wobei in Phase 6 die eingeordneten
Y-Linien wahlweise bei weiteren Durchldufen vom Auffinden neuer
Niveaus ausgeschlossen werden konnen, Die moglichen Bedeutungen der

Steuermarke werden im Anhang 3 erklirt,



Herrn Divl,- Phys, H, Schmidt mdchte ich fir viele anregende Dis-
kussionen danken, Ebenso gilt mein Dank Frl, G, Schiiler fiir ihre

Unterstiitzung beim Erstellen des Programms,
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Anhang 1, Programmversionen

Das Programm "RITZ" ist in Fortran IV geschrieben, Versionen des

Programms existieren fiir die beiden Rechenanlagen IBM 360/65 und

IBM 7074 des Kernforschungszentrums Karlsruhe,

Die 7074-Version (10 k Kernspeicher) ist als Mehrphasenprogramm

aufgebaut und besteht aus den Programmen

und den Unterprogrammen EINO

und SORTIE

Die 3%60/65-Version besteht aus

dem
dem
dem
dem

und dem

Hauptprogramm MAIN
Unterprogramm BNED
Unterprogramm PRUEF
Unterprogramm SUBIL
Unterprogramm SORTIE

16985,
16986,
0770k,
07703,
16987,
16988,
16989

16990

16991,

07730,
07731,
07732,
07733

0773k,

Eine Programmliste der 360/65-Version ist im Anhang 4 abgedruckt,

Anhang 2, Eingabedaten

Die Eingabedaten miissen in der folgenden Weise angeordnet sein,

Das Zeichen / bedeutet den Beginn einer neuen Karte, Zu jeder

Karte ist in Klammern das Format, in dem sie gelesen wird (360/65-

Version mit formatierter Eingabe), aufgefiihrt,
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Kartenfolge:
MANF / (16)
TEXT NN NAN NGH NG / (15AL4, LIk)
EB FEB UNTGR OBGR AMASS NPRES / (5F15,8, I5)
EN, FEN, /
EN, FEN, /

NN mal / (2F15,8)
ENy FENNN/
EAN, /
EAN,, /

NAN mal / (315.8)
EAN 0 /
EGH, FEGH, /
EGH,  FEGH, /

NGH mal - / (2F15,8)
BGHy o FEGHNGH /
EG, FEG, /
EG,  FEG, / ,

NG mal y (2F15,8)
EGy, FEGy, /
MANF / (16)

Bedeutung der GrdBen:

MANF = Steuermarke, steuert den Programmablauf; Bedeutung siehe
Anhang 3

TEXT = 60 Zeichen O-Text, der als Uberschrift ausgedruckt wird

NN = Anzahl der Niveaus, die eingegeben werden

NAN = Anzahl der Stellen, an denen kein Niveau gefunden werden
soll

NGH = Anzahl der Ubergidnge, mit denen als Primiriibergingen ein
Nivéau, das sonst nicht eingegeben wird, definiert wird

NG = Anzahl der Gammaiiberginge

EB = Bindungsenergie des letzten Neutrons
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FEB = Fehler der Bindungsenergie

UNTGR = Untere Grenze, unterhalb der kein neues Niveau eingefiihrt
wird

OBGR = Obere Grenze, oberhalb der kein neues Niveau eingefiihrt
wird

AMASS = Masse des Kerns fiir RiickstoBkorrektur (bezogen auf 120 =
12,0000)

NPRES = Vorgabezahl fiir die Mindestanzahl von Ubergédngen, mit denen
ein neues Niveau mit dem iibrigen Termschema verknilipft sein
soll

EN = Niveauenergie von bekanntem Niveau

FEN = Fehler der Niveauenergie

EAN = Energie der Stelle, an der kein Niveau gefunden werden soll

EGH = Energie eines Primi#riibergangs, Primiriibergidnge, die auf ein
durch Eingabe von EN definiertes Niveau miinden, sind als
normale Ubercinge einzugeben, sonst erscheint das betreffende
Niveau doppelt

FEGH = Fehler des Primiriibergangs

EG = Energie eines Gammaiibergangs

FEG = Fehler des Gammaiibergangs

Alle Energieangaben sind in keV=-Einheiten einzugeben, Alle Fehler=-
angaben sind unbedingt grofler 10_20 keV einzugebten, da sonst

Divisionsiiberlauf eintreten kann,

Beschrénkungen:

Aus Speicherplatzgriinden gelten folgende Hichstgrenzen:

IBM 360/65 IBM 7074

NN + NGH 100 79
NN 100 79
NAN 30 20
NGH 20 20

NG Loo 275
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Rechenzeiten:

Die Rechenzeitf hidngt sehr stark von der Anzahl der Niveaus und
der Linien ab, so daB kein genauer Wert angegeben werden kann,
Als Beispiel Z’1h9Pm aus Ref, 5)d7sei genannt, daf fiir 8 Niveaus
und 155 y=Linien die Go-Step Zeit fiir einen Lauf mit MANF = 2 auf
der Rechenanlage IBM 360/65 etwa 1 min betrigt, Mit MANF = 201
steigt sie auf 4 min, mit MANF = 203 auf iiber 8 min, Dazu kommt
noch die Zeit des Compile-Steps mit 35 sec, Auf der Rechenanlage

IBM 7074 sind die Rechenzeiten etwa 8 mal so lange,

Fehlermeldungen:

Die meisten Fehlermeldungen sind selbsterliuternd, Treten Uber-
l2ufe in dimensionierten Listen auf, so kann dem meist durch
Weglassen der schwdchsten (und mit dem groBten Fehler behafteten)
Gammalinien begegnet werden, Beim Auftreten eines solchen Falles
wird im Allgemeinen die vom Programm erarbeitete Information aus-

gedruckt und erst dann der Lauf beendet,
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Anhang 3, Bedeutung der Phasensteuermarke

Durch verschiedene Werte der Steuermarke MANF kann der Ablauf der

Programmphasen gesteuert werden, Es bewirken:

MANF < O Beendigung des Laufs, muB daher am Ende der Eingabe-

daten stehen
MANF = O Phasen 1, 2, 3, 4, 5, 6, Riickkehr zu Phase 1

MANF = 1 Phasen 1, 5 (nur Summenbildung von Linien), 6, Riick-

kehr zu Phase 1

MANF = 2 Phasen 1, 2, 4, 5, 6, Riickkehr zu Phase 1
MANF = 100 wie MANF = 0O
MANF = 10i Phase 1, 2, 3, 4, 5, 6, Riickkehr zu Phase 1
Y‘
i+ 1 mal, i ¢ 100

Eingeordnete Linien werden nicht vom weiteren Such-

prozess ausgeschlossen
MANF = 200 wie MANF = O
MANF = 20i Phasen 1, 2, 4, 5, 6, 2, 3, 4, 5, 6,) Riickkehr zu Phase 1

Y'
i mal, i <100
Bei jedem Durchlauf durch Phase 6 werden alle eingeordneten

Linien vom weiteren Suchprozess ausgeschlossen

Anhang b4, Liste des Programms "RITZ" (Version fiir IBM 360/65)
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MAIN
C
C PRCGRANMM RITZ
c
C RITZ IST EIN PROGRAMM ZUM EINDORDNEN VON GAMMALINIEN IN EIN
C VORHANDENES NIVEAUSCHEMA UND ZUM AUFFINDEN NEUER NIVEAUS NACH DEN
C RITZSCHEN KCMBINATICNSPRINZIP
C
C DAS PROGRAMM BESTEHT AUS DEM HAUPTPROGRAMM 07730
C DER SUBROUTINE BNBD 07731
C DER SUBROUTINE PRUEF 07732
C DER SUBROUTINE SuBIL 07733
C DER SUBROUTINE SORTIEOT734
C
DIMENSICN ITEXT{(15)
CIMENSICN FEGEN{100,100),NEN{100,100)
CCMMCN NNoNANyNGHyNGEB,FEB,UNTGR3OBGRyNPRES
CCMMCN EN{100),FEN(100),EAN{30),EGH(30),FEGH(30}
CCMMCN EG(400),FEG(400) 4 NEG(400)
CCMMCN EGEIN{100,100)
CCHMMCN ENL{250) ,FENL{250) 4NNL{250)
COMMCN JDUBL,DUBL1(50),DUBL2{50),KDUBL3({50),KDURL4{50)
COMMON JINIVJANF,MARK1yMANF L My I,JE4ME
CCMMCN ENLG{2),FENLC{2)
EQUIVALENCELEGEIN(1,1),FEGENT{1,1))
EQUIVALENCE (EGEIN{1,1),NEN{1,1))
EQUIVALENCE{FENLC(1),FENIL)+(FENLC(2),FEN2L),{ENLC(1),ENLL)
EQUIVALENCE(ENLO(2),EN2L)
C
C EINGABE CER DATEN, ANFANGSZUSTAND HERSTELLEN
C
C
C ANFANGS UNLC ENDMARKE LESEN
C

1000 READ(8410013) MANF

1001 FORMAT{18)
IF{MANF)1199,1102,1102

1169 STCP

1102 READ(8,1103)ITEXTsNNyNANsNGH,NG

1103 FORMAT{15A4,414)
WRITE(9,1365)ITEXT

1365 FCRMAT(1H1,30X,15A4)

C

C SPEICHER LCESCHEN

C
DC 1104 L1=1,400
EGIL1)=0.
FEGIL1)=0.

1104 NEGI(L1)=C
DO 1105 L2=1,30
EAN(L2)=C.,
EGHILZ)I=C.
1165 FEGH{L2)=0.
DO 1106 L4=1,100
FEN{L4) =0.
ENT{L4)=0.
0O 1106 L5=1,100
1106 FEGEN{LS5,L4})=0.
DO 1107 L6=1550
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MAIN

DUBL1{LEI=0.
CUBL2{L6)=0.
KDUBL3{L6}=0
1107 XKDUBL4{(L&)=0
JDUBL=0

o
C BINDUNGSENERGIE, UNTERE GRENIZE, CBERE GRENZE FUER NEUE NIVEAUS UND
C MASSE FUER RUECKSTOSSKORREKTUR EINLESEN, VORGAREZIAHL FUER

C VERKNUEPFUNGEN EINLESEN

C

READ (8,1108)EB,FEB,UNTGR,CBGR,AMASS,NPRES
1108 FORMAT{5F15.8,15)
IF{NN)1111,11121,11089
C
C BEKANNTE NIVEAUS EINLESEN
c :
1109 DC111C A=14NN
1110 READ{8,1108) ENIN+1},FEN{N+1)
1111 IF{NAN)1C11,1011,1012
C
C GESPERRTE NIVEAUS EINLESEN
C .
1C12 WRITE{(S,1014)
1014 FORMAT(1HO,11HANTINIVEAUS)
DO 1013 N=1,sNAN
READ{8,1108)EANIN)
WRITE{9,1108)EANIN)
1013 CONTINUE
C
C HOCEBENERCETISCHE GAMMAENERGIEN EINLESEN
C
1011 IF{NGH}1113,1113,1112
1112 0O 1114 N=1,NGH
1114 READ(E,11C8)EGH(N)},FEGHIN)
1113 IF{NG)1117,1117,1116
1117 WRITE(S,1118)
1118 FORMAT{1HO;30HKEINE GAMMAENERGIEN EINGEGEBEN)
GO 70 1169

ANDERE GAMMAENERGIEN EINLESEN

YOV Y

1116 COL111SNNG=1,NG
1119 READ(8,1108)EG{NNG),FEGINNG)
DC1122K=14NG
IF(FEG(K)1122,1123,1122
1122 CONTINUE
GC TC 1124
1123 WRITE{(951145)EG{K])
1145 FORMAT(1HO,27HFEHLERANGABE DER GAMMALINIE,F10.3,2H=0)
GG TC 1000
1026 WRITE{G,1145)EGH{K)
GO TC 1000
1124 IF{NGH) 1025,1C25,1024
1024 DO1125K=1,NGH
IF{FEGH{K]}) 1125,1026,1125
1125 CONTINUE
C
C RUECKSTOSSKORREKTUR
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C
1025 RUECK=1./{AMASS*1862300.)}
WRITE{(9,1030)

1030 FORMAT{1HO,20X,37HRUECKSTCSSKORREKTUR DER GAMMAENERGIEN/
110X, 25HEINGEGEBENE ENERGIE {(KEV}), 1X,12HFEHLER {KEV}41X,
225HKCRRIGIERTE ENERGIE {KEV}}

DO 1040 K=14NG
ENEU={RUECK*EG{K)}+1. )*EG{K}
WRITE{(9,1031) EG(K),FEGIK),ENEU

1031 FORMAT {1H 323XsF114392X3F11e3+14X,F11.3)

EG{K) =ENEU
1040 CONTIMUE
IF{NGH)1051,1051,51041
1041 WRITE (S41042)
1042 FORMAT{1HO)
L0 1050 K=1,NGH
ENEU={RUECK*EGH{K}+1. 1 *EGH{K]
WRITE(9,1031) EGHIK),FEGH(K),ENEU
EGH{K)=ENEU

1050 CONTINUE

1051 WRITE{S9,1052}
1052 FORMAT{1HO,10Xs15HBINDUNGSENERGIE)
WRITE(9,10313ER,FER

MIT DER BINDUNGSENERGIE UND HOCHENERGETISCHEN UEBERGAENGEN NIVEAUS
FESTLEGEN

sEeNeleNe]

INIV=NN+NGH+1 :
IF{JINIV=100) 1126,1127,1127
1127 WRITE{9,1128)
1128 FORMAT{1HO,81HZAHL DER NIVEAUS UND ZAHL DFR HOCHENERGETISCHEN UEBE
1IRGAENGE SIND GROESSER ALS 100)
GO TC 1000
1126 IF{NGH)1130,1130,1129
1126 DC1121I=1,NGH
J=NN+I+1
EN{JI=EB-EGH(I)
1131 FEN(J)=FEB+FEGHI{I)
c
C NIVEAUS WERDEN NACH DER ENERGIE SORTIERT
c
1130 IF{JNIV-2)1132,1133,1133
1133 JUNIVE=JNIV-1
DO 1134 N3=2,JNIVE
NA = N3 +1
DO1135N4 = NA,JNIV
IF{EN(N3)-EN{N4)}1135,1135,1136
1136 A=EN(N3)
EN{N2)=EN{N4)
EN(N4)=4
A=FEN{N3)
FEN{N3)=FEN{N4)
 FEN(N4)}=A
1135 CONTINUE
1134 CONTINUE
1122 GO TO 6986
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MAIN

C
C
£586 IF{MANF-114001,4103,4C01
4103 GO TC 6989
4001 GG TC 2
c ‘
€ ZWISCHEN DIE VCRHANDENEN NIVEAUS MIT DER ENERGIE EN WERDEN PASSENDE
€ UFBERGAENGE EINGEORDNET, LINEARE FEHLERUEBERLAPPUNG
C
2 IF{IUNIV =2) 4+3,3
3 JEND=JNIV+1
DO 10 Jd=24,JEND
JMEND=J-1
DO 20 M=1,JMEND
MARKK=0
DO 30 K=1,NG
IFIENTII-ENIM)+FEN(JI+FENIMI+FEGIKI=-EGIK) 130,305,111
11 IF{ENIJI-ENI{MI-FEN(I)~-FEN{MI-FEGIKI-EG{K}I12,30,30
12 IF{MARKK)13,13,14
14 IF{JDUBL)16,16,415
15 DO 25 LC=1,JdDUBL
IF{MARKK~KDUBRL3(1LD})254+,17,25
17 IF{K-KDUBL4{LD))25,18,25
18 IF{EN{JI-DUBLYI{LD)I+FEN(J}+DUBL2{LD))25,25,10
19 IF(EN{J)-DUBLLI{LDI-FEN{J)-DUBL2{(LD)})20+25,25
25 CONTINUE
16 JDUBL=JDUBL+1
IF{JDURL-50)35,35,21
21 WRITE{(9,22)
22 FORMATU1HO,20HMEHR ALS 50 DUBLETTS)
GO TO 6988
35 DUBLLI{JDUBLYI=ENI{HM)
DUBL2(JRUBL)=EN{ I}
KDUBL3{JDUBLI=MARKK
KDUBL4T JDUBLY=K
GO TC 20
13 MARKK=K
30 CONTINUE
IF{MARKK)}26,20,26
26 FEGEN{M,J)=FEGIMARKK]
EGEIN{JyMI=EG{MARKK)
20 CONTINUE

NEUBERECHNUNG DER NIVEAUENERGIE MIT DEN EINGEORDNETEN UEBERGAENGEN
GEWICHT = 1/FEHLER A

laEeNeNe!

SGEW=0.
NEIN=0
ZAEHL=0,
CEW=0.
SZAE=0.
SFEHL = C.
JEND2=J-1
DO 40 MEIN=1,JEND2
IF{ECEIN{J,MEIN))31,40,31
31 ZAEHL=EGEIN{J,MEIN}I+EN{MEIN)
FEHL = SQRT{FEN{MEIN)*FEN(MEIN}+FEGEN(MEIN,JI*FEGEN{MEIN,J))

CEW =1,/FEHL
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32

4C02
40603
4C08
4132
4137
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SZAE=SZAE+ZAEHL*CEW
SGEW=SGEW+GEW

SFEHL = SFEHL+FEHL
NEIN=NEIN+]
CONTINUE

IF(NEIN-1) 10,33,32
EN({J) = SZIAE/SGEW
FEN{J)=SQRT{SFEHL/{{FLOAT{NEIN)~-1.)%SGEW)})
GO 70 10

EN(J) =ZAEHL

FEN{J) =FEHL
CONTINUE

GO TC 4002

IF(MANF-214003,4CCB8,44C03

IF{MANF~200)4132,4132,4008

GO TC 6588

WRITE(9,4137)

FORMAT{1H1,50HIN DIESER REIHENFOLGE WURDEN NEUE NIVEAUS GEFUNDEN)

SUMMEN VCN LINITEN BILDEN UND MIT NIVEAUABSTAENDEN VERGLEICHEN

CALL SUBIL

DIFFERENZ ZWISCHEN LINIEN BILDEN UND MIT NIVEAUABSTAENDEN
VERGLEICHEN

77C4

511
540
530

513
515

514

516

NG1 = NG-1

DO 510 L=14NG1

LPLl=L+1

£0 52C M=LPL14yNG

DEG =aBS{EG{L)-EG{(M))
FDEGQ=FEGIL)*FEG{L)+FEGIMIXFEG(N)
DO 530 JE=2,JNIV

JENC =JE-1

DO 540 ME=1,JEND
HIGR=EN{JE)-ENIME)}-DEG :
FEBAL=SQRT{FEN{ME)*FEN{ME)+FEN(JEV*FEN{JEI+FDEGQ)
IF{HIGR+FEBAL)S540,540,5511
IF(HIGR-FEBAL)S513,540,540
CONTINUE

CONTINUE

GO TO0 52¢
IF{EG({L)-EG{M))514,514,+515
EG1=EG(L)

EG2=EG(M)

FEGI=FEG(L)

FEG2=FEG(M)

GO TO 51¢&

EGL1=EG(M)}

EG2=EG(L)

FEGL=FEG(M)

FEG2=FEG(L)

ENIL=EN{ME) +EG]
FENIL=FENI{ME)+FEG1
EN2L=EN{ME)}-EG2
FEN2L=FENIME)+FEG2
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CC 101 LCE=1,2
£0 100 K=1,JN1V
IF{ENLO(LOE)+FENLCILCEI+FEN{K)-EN{K))100,100,139
139 IF(ENLO{LOE)-FENLO{(LCE)-FEN{KI~EN{K))520y, 100,100
100 CONTINUE
DG 200 K=1,1
IF{ENLOCILOE)+FENLC{LOE)+FENLIK)-ENL{K}}200,200,201
201 JF{ENLO(LOE)-FENLC(LGE)-FENL{(KI-ENL(K})202,200,200
202 WRITE{(9,508)ENLC{LOE)y EGIL)y EGIM),EN{ME),EN(JIE)
508 FORMAT{1HO,6HNIVEAU,F11.3,18H*%DURCH UEBERGAENGE,2F11.3,7H ZU DFEN,
18H NIVEAUS,F11.3454H UNDyF11.3,42H *)
GO TC 520
200 CONTINUE
101 CCNTINUE
MARK1=1
DO 115 LCE=1,2
IF{NAN)}116,116,111
111 DO 113 K=1,NAN
IF{ENLO{LCE)—EANIKI+FENLOILCE)I113,113,112
112 IF{ENLO{LCE)}-EAN(KI-FENLC(LOE)} )} 114,113,113
113 CONTINUE
116 IF{ENLO{LCE)-UNTGR) 114,114, 415
415 IF(ENLOU{LCE}-CBGR) 11541144114
114 GO TC (1614+121),LCE
121 IF{MARK1) 5204+52C,123
161 MARKl=-1
115 CONTINUE
122 IF{-MARK1l) 528,124,124
124 EN1L=EN2L
FENIL=FEN2L
123 PFARK1=0
528 CALL SCRTIE
520 CONTINUE
510 CONTINUE

LCESUNGEN FUER NEUE NIVEAUS NACH ENERGIE SORTIEREN

77C3 IF{I-1) 2200,2131,210C
2100 IEND = I-1

DO 2120 12=1,1END

IANF = 12+1

DO 2110 I3=IANF,1

IFIENL{TI2)-ENL{I3)}) 2110+,2110,2102
2102 A=ENLI(I2)

ENL{I2) = ENL{I3)

ENL{IZ) = A

A = FENL{I2)}

FENL({I2)

FENL{I3)
2110 CONTINUE
212C CONTINUE

EMII3)

[}

F
A

VORHANDENE DOPPELTE LOESUNGEN AUF EINE LOESUNG REDUZIEREN

2121 DO 2130 K=1,1
IF(ENL(K) ~ENL{K+1) #+FENL(K) +FENL{K+1)} 2130,2130,2122
2122 IF{ENLI{K) =ENL{K+1) —FENL{K) —FENL{K+1)) 2123,2130,2130



2123

2125

2130
C

C ZAHL DER UEBERGAENGE BESTIMMEN UND PRUEFEN,
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MAIN

DO 2125 KS = K,1
ENL{KS) = ENL{KS+1)
FENL{KS) = FENL(KS+1}
CONTINUE

I=1-1

CO 7O 2121

CONTINUE

C DER VORGABEWERT

C

2509

2511
2510

251%

2521
2520

2E2%
2530
25CC

C LOESUNGEN IN NIVEAUSCHEMA EINDRDNEN

2131

2842

2702
2703

2139

27C4 FORMAT{1HO,12HNEUES NIVEAU,F11.3,5H MIT

23240
C

DO 2500 IL=1,1
NNL{IL) =0
DO 2530 J=1,JN]Y

IF{ENL{TIL)I-EN{J))2519,+2506,2509

DO 2510 K=1,4NG

OB GROFSSER ALS

IFMENLUILI-EN(JII+FENLITLI+FEN(I)+FEG(K)-EG(K]))251042511,2511
IF(ENLUILI-EN{J)-FENLLIL)-FEN{J)-FEG(K}-EG(K)}I12529,2529,2510

CONTINUE
GO TC 2530
DO 2520 K=1,NG

IF{ENTI)-ENLUILI+FENL{IL)+FEN{IY +FEGIK)-FGIK))2520,2521,2521
IF(EN(JII-ENL{IL}-FENL{IL)})-FEN{J)-FEGIK)-EG(K))2529,2529,2520

CONTINUE

GO 7O 2%30

NNL{IL) =NNL{IL) +1
CONTINUE

CONTINUE

0O 2540 J=1,1
IF{NNL{J}~-NPRES)25404254242542
J2 = JNIvV+1

IF{J2-10C¥2139 ,2702,2702
WRITE(S,2703)

FORMAT(1HO,43HANZAHL DER NIVEAUS GROESSER ODER GLEICH 100)

MANF =0

JNIV = 7%

GO TC 2142

EN(J2)=ENLLJ)

FEN{J2) = FENLUJ)
WRITE(S,2704)EN{JZ2),NNLLJ)

1REIHT)
JNIV=JNIV+]
CONTINUE

C MATRIX NEU CRDNEN

C
2142

2159

JNIVE = JNIV-1

DO 2160 N3=1,JNIVE

NA = K3+1

DO 2150 N4=NA,JNIV
IF{ENIN3)-EN(N4))2150,2150,2159

A=EN(N3)
ENIN3) = EN{N4)
EN{N4) = A

1 I15924H UFBFERGAENGEN EINGE
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2171

2180

2150
2160
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A=FEN(N3)

FENIN3) = FENI(N4)
FEN{N4)=A

DO 2170 K=1,JN1V
A=EGEIN{IN3,K)
EGEININ3,K)=EGEININ4,K)
EGEIN{N4,K} =A
CONTINUE

DO 2171 K=1,4JNIV
A=EGEINIK,N3)
EGEIN{K,,N3)=EGEIN(K,N4)
EGE IN{K sN4)=A

CONTINUE

N5=N4~-1

DO 2180 K=N3,4N5
A=EGEIN(N3,K)
EGEININ3,K)=EGEINI{K,N3)
EGEINIK,N3)=A
A=EGEININ4,K)
EGEIN{N4,K)=EGEINI{K,N4)
EGEIN{K,N4)=A

CONTINUE

CONTINUE

CONTINUE

IWISCHEN VCORHANDENE NIVEAUS WERDEN PASSENDE UEBERGAENGE EINGEDORDNET
LINEARE FEHLERUEBERLAPPUNG

802
8C3

811
g12
814
£15

817
818
219
825
g16

821
822

235

813
8120

IF{JNIV-2) 804,8C3,803
JEND=JNIV+1

D0 810 J=2,JEND

JMEND=J~1

DO 820 M=1,JMEND

MARKK=0

DO 830 K=1,NG
IF(EN{JI-EN{M)+FEN{JI+FEN{MI+FEGIKI-EGIK)1830,830,811
IF(EN(J)-EN(M)-FEN(JI-FEN(M)I~FEG(K)-EG(K) 812,830,830
IF {MARKK)813,813,814

IF(JDUBL)B16,816,815

DO 825 LD=1,JDUBL

IF { MARKK=KDUBL3(LD)) 825,817,825

IF {K-KDUBL4{LD)) 825,818,825
IF{EN(J)~DUBL1{LD)+FEN{J)+DUBL2{LD)) 825,825,819
IF{EN(J)-DUBL1{LD)=FEN{J)-DUBL2{LD))820,825,825
CONTINUE

JOUBL=JDUBL+1

IF{JDUBL-10} 835,835,821

WRITE{9,822)

FORMAT(1HO, 20HMEHR ALS 10 DUBLETTS)

G0 TC 6588

DUBL 1{JDUBL}=EN{M)

DUBL2{JDUBL)I=EN(J)

KDUBL3{ JOUBL) =MARKK

KDUBL4{ JDUBL) =K

GO TO 82¢C

MARKK =K

CONTINUE

IF{MARKK) 826,820,826



826

B2C

Y YYD

831

840

832

833

810
804
C
C
22CC
6587
3¢C1

&Y

6588

leXeNeXs! e Ne]

£589
5509
5510

5511

5512
5580
C

NEUBERECHNUNG DER
GEWICHT = 1/FEHLER

- AL -
MAIN

FEGEN{M,J)=FEG({MARKK)
EGEIN{J M) =EG{MARKK)
CONTINUE

SGEW=0.
NEIN=0

7JAEHL=0.

GEW=C.

SZAE=0.

SFEHL=0.

JEND2 = J-1

DO 840 MEIN=1,JEND2
IF{EGEIN{J,MEIN))831,840,831
ZAEHL=EGEIN(J,MEIN)+EN{MEIN)
FEHL=SQRT(FEN(MEIN)*FEN{MEIN)+FEGEN{MEIN, J)XFEGEN{ME IN, J))
CEW=1./FEHL

SZAE=SZAE+ZAEHL*GEW

SGEW=SGEW+GEW

SFEHL=SFEHL+FEHL

NEIN=NEIN#1

CONTINUE

IF(NEIN-1)810,833,832

EN(J)=SZAE/SGEW
FEN{J)=SQRT{SFEHL/{{FLCAT{NEIN)-1.)%SGEW))
G0 TOQ 810

EN{J) =ZAEHL

FEN{J)= FEHL

CONTINUE

60. TO 2200

GO 10 6687
WRITE{5,3001)
FORMAT{1H1}

CALL PRUEF

CALL BNBC

BESTIMMEN DER ANZAHL VON FEEDINGS UND ABREGUNGEN

IF{MANF-1)550G,5521,550S

DO 5510 K=14NG

NEGIK)=0

WRITE(S9,5511)

FORMATI1IH1,30X,72HERRECHNETE NIVEAUS (KEV) MIT FEHLER (KEV)
1HL DER AN-UND ABREGUNGEN)

£05580J=14JN1V

WRITE{S,5512)EN(J},FEN(J)SNENTI, I}
FORMAT{1HO0»38X3F16.493XsF14.4419X,15)

CONTINUE

NIVEAUENERGIE MIT DEN EINGEORDNETEN UERERGAENGEN

ANZA
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ZERFALLSSCHEMA DRUCKEN

WRITE{9,5513)

5513 FORMAT{1H1,55X,21HEINCRDNUNG DFR LINIEN)

WRITE{G,5514)

5514 FORMAT(1HO,5X,11HLINIE {KEV)1X,3HMIT,IX,12HFEHLER (KEV),2X,3HIST,
119H UEBERGANG ZWISCHEN;2X;12HNIVEAU (KEV),2X,3HUND, 2X,
212HNIVEAU {(KEV),9X,21HNIVEAUDIFFERENZ (KEV))

D055204=2,JNIV

JLAST=Jd-1

DO5530M=1,JLAST
IF(EGEIN{JyM))5515,553C,5515

5515 DEN=EN[J)=-EN(M)

WRITF{9 5516 EGEINIJ M)y FEGENIM,J) yEN{JI) JENIM)LDEN

5516 FORMAT{1HO,F16.3, 2X3F15.3,22%XyF16.333X9F16.3,14X,F16,.3)

DO 5540 K=1,NG _
IF(EGFIN{JyV)-EGIK) )5540,551755540

5517 NEG{K)=NEG(K)+1 ‘

) GO TO 5530

5540 CONTINUE

5530 CONTINUE

5520 CONTINUE

IF{JDUBL)S522,5521,5522

5522 WRITE{(9,5222)

5222 FORMATU{1HO,70HIWISCHEN DEN BEIDEN NIVEAUS KANN DUBLFTT
1EINGECRDNET WERDEN)

00 5550 J=1,JDUBL

JDUBL3=KDUBL3(J)

JDURL&4=KCUBL4{J)

WRITE{9,5523)
1 DUBL2{.J),DUBL1I1J),EG{JDURL3),FEG{JDUBL3)

5523 FORMAT(1HO 86X F1163,F10.3,8%X,F11.3,2X,F10.3)

WRITE (6,5524)EG{JDUBRL4S) ,FEGIJDUBLA]}

5524 FORMAT{1H 335X3F11.342X,;F10.37)

5550 CONTINUE

JDUBL=0

CAMMAENERGIEN SORTIEREN

5521 KEND=NG-1
DOS300K=1,KEND
D05310 N= K¢NG
IF{FGIKI-EGIN)IB310,5310,5311

5311 A=fEG{K}
EGIKY=EG{N)
EGIN)=A
A=FEG{K)
FEGI{K)=FEGIN]}
FEGIN)=A
NEGA=NEGIK)
NEG(KI=NEGIN)
NEGIN)}=NEGA

531C CONTINUE

5300 CONTINUE

SUMMEN VON GAMMAENERGIEN MIT NICHT EINGEORDNETEN GAMMALINIEN
VERGLEICHEN
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WRITE{%,5518) ‘
5518 FORMATI{1H1423X,THLINIE 1,5X,7HLINIE 2,5X,9HSUMME 1+2,2X,12HAEQUIVA
LLENTE/H62X,5HLINIE/)
NGEND = AG-1
DO55460L =1, NGEND
MBE=L+1
DOS57CM=MBE 4y NG
IFINEGI{L))5531,5832,5531
5531 IF{NEG(M})5570,5532,5570
5522 SEG=E£EG(L)+EGIM)
IF{SEG-EB)5233,5533,557¢C
€233 FSEG=FECILI+FEG(N)
005100 JE=1,4NG
5534 IF{SEG+FSEG+FEG{JE)~-EGIJE})IS5100,5100,5535
5535 IF{SEG-FSEC-FEG(JE)-EG{JEIIS5536,5100,5100
E52¢& WRITE(S,45537)EGIL)EGI{M),SEG,EGIJE)
5537 FORMATI{1HO,20X3;F114351XsF11.3,2X,F11.3,1%,F11.3)
5100 CONTYINUE
5570 CONTINUE
E56C CONTINUE

CRUCKEN DER ENERGIETABELLE

WRITE(9,5561)
5561 FORMAT(1H1,49X,23HTABELLE DER GAMMALINIEN)
WRITE{S,5562) '
5562 FORMAT{3CX,13HENERGIE (KEV),11X,12HFEHLER (KFV), SX321HZAHL DFR EI1
INORDNUNGEN)
5577 CL5554K=1,4NG
5554 WRITE{(945556}EG{K),FEG{K),NEGIK)
5556 FORMAT{1H ,30X,F11.3,412XyF11.3,12X,15}
WRITE(9,5551)
5551 FORMAT(1HO)
5544 IF{NGH)5546,554645547
8547 WRITE{9,55465)
5549 FORMAT{1HO)
DO52G0 K=13NGH
5200 WRITE{S,55586)EGHIK) FEGHIK}

ANFANGSMARKE ABFRAGEN UND MCDIFIZIEREN

5846 IF{MANF-20015151,5150,5150
5150 MANF=200-MANF

I=1
5151 IF{MANF-2)5146,5146,5148
5148 IF{MANF-100)5147:5147,5152
5152 MANF=MANF-1

GG 7O 5071
5146 IF{MANF}5049,5147,5147
5147 GO TC 1C00
5C49 MANF=MANF+1

EINGECRDNETE LINIEN AUS CER ENERGIETABELLE STREICHEN

DG 5050 K=1,KG
IFINEG(K)}}5050,5050,5051
5C51 EG{(K)=0C.,
5C50 CONTINUE




5052

5061

5062

5070

5060

5C71
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MAIN

NGEND=NG

DC 5060 K=1,NGEND
IF(EG{K))5060,5061,5060
KANF=K

NG=NG-1

IFING—1) 5147,5147,5062
DO 5070K1=KANF4NG
EG{K1)=EG{K1+1)
FEG(K1)=FEGIK1+1)
CONTINUE

GO0 TO 50352

CONTINUE
IF{I)5147,5147,5071

GO TO 6986

END
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SUBROUTINE BNBD

DIMENSICN FEGEN{1C0,100),NEN{100,100)
COMMON NNyNANyNGHyNG,EB,FEB,UNTGR,0OBGR4NPRES
COMMCN EN{100),FEN{100),EAN{30),EGH(30),FEGH{30)
CCMMCN EG{400),FEG(400)4NEG{400)
COMMON EGEIN{1C0,100)
COMMON ENL(250),FENL{250),NNL{250)
COMMON JDUBL,DUBL1(50),DUBL2(50),KNUBL3{50),KDURL4(5D)
COMMCN JNIV,JANF 3 MARK]I s MANF41L 9M, 14,JF,ME
CCMMON ENLO{2),FENLG(2)
-EQUIVALENCE(EGEIN{1,1),FEGEN(1,1))
EQUIVALENCE {EGEIN{1,1),NEN{1,1))
EQUIVALENCE{FENLC{1),FENLIL), (FENLO{2),FEN2L),(ENLO{1),ENIL)
EQUIVALENCE(ENLO(2),EN2L)
C
C BINDUNGSENERGIE NEU BERECHNEN UND DRUCKEN
C
IF{NGH)6010,6040,6010
6010 IF(EN(JNIVI-EB+FEN{INIV)+FEB)S112,6112,6110
611C IF{EN{JNIV)-EB-FEN{JINIV)}-FEB)S6111,6112,6112
€112 JNIV=JNIV+1
6111 J = JNTV
EN{J)=EB
FEN{J)=FEB
JM1 o= -1
b0 60C1 ¥ =1,4M1
DO 6002 K=1,NGH
IFCENUJ)-ENIMI+FEN(JII+FENIMI+FEGHIK)I-EGH{K) ) 6002, 6002,6011
6011 IF{EN{JI-EN{M)-FEN{J)-FEN{M)~-FEGH(K)-EGH{K)}6012,6002,6002
6002 CONTINUE
GO 7O 6001
€C12 FEGEN{M,J}=FEGHI{K}
EGEIN(JsM)=EGHIK])
6001 CCNTINUE

NEIN=0
ZAEHL=0.
CEW=0.
SZAE=C.
SGEW=0.
SFEHL = Q.
' WRITE{9,+8014)
6014 FORMAT(1H1,51HZUR BERECHNUNG DER BINDUNGSENERGIE WURDEN VERWENDET,
14X, 6HNIVEAU s 1 X3 3HMITy LX s 6HFEHLER s 4X 3 3HUND y4X, QHUEBERGANG, 1 Xy 3HMIT,
21X s 6HFEHLER 34Xy L6HNIVEAU+UEBERGANG)

DO 6003 MEIN=1,JM1
IF{EGEIN{J,MEIN}))6013,6003,6013
6C13 ZAEHL=EGEIN{JyMEIN)+EN(MEIN)

FEHL = SQRT{FEN{MEIN}AFEN(MEIN)+FEGENIMEIN, JIXFFGENIMFIN, J))
GEW =1./FEHL

SZAE=SZAE+ZAEHL*CEW

SGEW=SGEW+GEW

SFEHL = SFEHL+FEHL

NEIN=NEIN+1

WRITE{S,£015)
1 ENIMEIN) yFEN{MEIN] yEGEIN{JIZMEIN), FEGENIMEIN,J ), ZAEHL
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6015 FORMAT{1HOy50XsF114341XsF10.399XsF11.351XyF10.3,G5XyF11.3)
6003 CONTINUE
IF{NEIN~-1) £022,6C33,6032
€022 WRITE(94€023)
€023 FORMAT(1IHO,STHKEIN HOCHENERGETISCHER UEBERGANG PASST IN DAS TERMSC
1HEMA MIT DEM AUSGANGSWERT DER BINDUNGSENERGIE)
GC TC 6C28
€032 EN{J) = SZAE/SGEHN
FEN(J)=SQRT{(SFEHL/{{(FLOATI{NEINI-1.)*SGEW)}}
GO TC 6028
€033 EN(J) =ZAEHL
FEN(J) =FEHL
6C23 WRITE{(9,6025)EN{J)FENTJ)
6029 FORMAT(1HO,35HDARAUS ERRECHNETE BINDUNGSENERGIE =,F12.4,4H KEY,
115H MIT FEHLER =4F Ba4y1X,3HKEV])
€C40 0O 6004 J=1,JNIV
NEN{JsJ)=0
DO 6060 HM=1,JdN1IV
IF{M-.J)6034,6060,56034%
€034 IF(EGEIN{J,¥))6035,6060,6035
€035 NEN(JsJ)=NEN(J,J)+1
6C€0 CONTINUE
6004 CONTINUE
RETURN
END
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SUBROUTINE PRUEF

DIMENSICON FEGEN(1C0,100),NEN(100,100)

COMMCN NNyNANJNGH,NG,EB,FEB,UNTGR ,O0BGRyNPRES

COMMCON EN{100),FEN{100)EAN{30)EGHI(30),FEGH{30)
COMMON EG{4C0)4FEG(400),NEG{400)

COMMCN EGEIN{106,100)

CCMMCN ENL({250) ,FENL{250),NNL{250)

COMMON JDUBL,DUBL1I(50),DUBL2{50),KDUBL3(50),KDUBL4{50)
COMMCN JNIV,JANFMARKLyMANF,L My 1,JE,ME

COMMCN ENLC{(2),FENLDL(2)
EQUIVALENCE(EGEINI{1,1),FEGEN(1,1)})

EQUIVALENCE (EGEIN{1,1),NEN{1,1))
EQUIVALENCE{FENLO(1)FENLIL)},{FENLO(2),FEN2L)y (ENLO(1),ENIL)
EQUIVALENCE{ENLG(2),EN2L)

NIVEAUS UEBERPRUEFEN , GEGEBENENFALLS ELIMINIEREN

3609 DO 3101 J=1,JNIV
NEN{J,J)=0
DO3010M=1,JNIV
1F{M=-1)3003,3010,3003
3003 IF{EGEIN{J,M))3004,3010,3004
3004 NEN{J,J)=NEN(J,d)+1
3010 CONTINUE
3101 CONTINUE
DO 3002 JPR=2,JNIV
3011 IF{NEN(JPR,JPR}~=2)3002,3005,3002
3005 M=1 ,
3C12 IF(EGEIN{JPR,¥))3006,3007,3006
3007 M=M+1
IF(M=-JPR)3008,3CC7,30C8
3008 IF{M-JNIV}3012,3012,3002
3006 M1=M
IF{JPR-M1)3013,3013,3014
3013 M=M+1
IF{M-JNIV)3015,3015,3002
3015 IF(EGEIN{JPR,M)}3016,3013,3016
3016 M2=M
60 TG 3042
3014 M=M+1
IF{M-JPR} 3017430143017
3017 IF(M-JNIV)3018,3018,3002
3018 IF(EGEIN{JPRyM}13019,3014,3019
3019 M2=M _
IF{JPR-¥2)3021,3C21,3022
3022 DO3030K=1,M1
IF{EN(JPRI=EGEIN{JPR, M1 }~EGEIN{JPR,M2)+FEN{JPRI+FEGEN{M1,JPR)+
LEEGEN(M2, JPR)+FEN{K)=EN{K }}3030,3030,3023
3023 IF{EN(JPRI-EGEIN{JPRyM1)~EGEIN{JIPR,M2)=FEN(JPR)-FEGEN(M1,JPR)~
1FEGEN{M2, JPR)-FEN{K}-ENIK))3035,3030,3030
3030 CONTINUE
GO TQ 3002
3021 DO3040K=M1,M2
IF{EN{JPRI-EGEINI JPRy ML) +EGEINIM2,JPRI+FENIJPRI+FEGEN(ML,JPR) +
1FEGEN{JPRsM2) +FEN(K)}~ENIK)13040,3040,3041
3041 IF(EN{JPRI-EGEIN{JPR,M1)+EGEIN(M2,JPR)-FEN(JPR)-FEGEN(M1, PR}~
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1FEGEN{JPR,M2)-FENIK)-EN{K)}3035,3040,3040
3040 CONTINUE
GO 10 3002
3C42 DO30C60K=NM2,INIY
IF(EN{JPRI+EGEIN{ M1, JPRI+EGEINIM2,IPR)I+FEN{JPRI+FEGEN{JPR, M1 )+
LFEGEN{JPRyM2)+FEN{K)-EN(K))3060,3060,3043
3043 IF{EN{JPRI+EGEINI(NL,JPRI+EGEIN{M2,JPR)-FEN(JIPR)-FEGEN(JPR,M1 )~
1FEGENTJUPR,M2)=-FENIK)I-ENI{K)}3035,3060,3060
3C&C CONTINUE
GG T4 3002
3C35 IF{NEN{KyK)=-2)3044,3C002,304%
3044 WRITE{(9,3045)
$ EN{JPR},FEN{JPR},EGEIN(JPRyM1)},FEGENIM1,JPR},
1EGEIN{MZ2,JPR) yFEGEN{JPR, ¥2)
3045 FORMAT(1HO,23HFLIMINIERT HWURDE NIVEAU,2F 9.3,184 MIT Uu?FRGAEMC¢V
142F S.335H UNDy2F 9.3)
JNIVN=JNIV-1
DO305CJ=JPRy INI VM
EN(JI=EN{JI+])
FEN{JI=FENTJ+1)}
DO3CBCM=1,JN1Y
IF{¥-J4-1332081,3080,3081
3C81 EGEIN(J,M)=EGEIN{J+1,¥)
FEGEN{M,J)=FEGEN{M,J+1)
2CBO CONTINUE
305C CONTINUE
EN{JNIV) =0.
FEN{JNIVY =0C.
C03090J=14JN1V
EGEIN{JINIV,J}=0.
EGEIN{J,JNIV) =0,
3690 CONTINUE
JNTV=JNIV-1
DO30T7CJI=JPRyJINIYV
ZAEHL=0,
GEW=C.
SZAE=0.
SGEW=0.
SFEHL = 0.
NEIN=D
JEND=J-1
DO3100 MEIN=1,JEND
IFI(EGEIN{J,MEIN))I3047,3100,3047
3C47 IAEHL=EGEIN{JZMEIN)+ENIMEIN)
FEHL = SQRT{FEN(MEINI*FEN{MEINI+FEGENIMEIN, JI)RFEGENIMEIN,J))
GEW =1lo/FEHL
SZAE=SZAE+ZAEHL*GCEYW
SGEW=SGEWHGENW
SFEHL = SFEHL+FEHL
NEIN=NEIA+]
31C0 CONTINUE
IF{NEIN-1) 3070,3C33,3032
3032 EN(J) = SZIAE/SGEW
FEN{J)= SQRT(SFEHLJl(FLCATiNFIN)—i }*SGEW) )
60 TC 3070
3C33 EN{J} =ZAEHL
FEN(J} =FEHL
3C7C CONTINUE
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GO TO 3009
2002 CONTINUE

RETURN

END
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SUBROUTINE sSuBIL

DIMENSICN FEGEN{1C0,100) 4yNEN{100,100})

COMMCN NN,NANy;NGHyNG,EB, FEB UNTGR,OBGR,NPRES

COMMON EN{100),FEN(100),EAN{30),EGH(30),FEGH(30)
CCMMCN EG(400),FEG{400),NEG{400)

COMMON EGEIN(10G,100)

COMMON ENL(25C) 4FENL{250) 4yNNL{250)

COMMON JDUBL,DUBL1{50),DUBL2(50) sKDUBL3150),KDUBL4{50)
COMMCN JNIV, JANF s MARK1sMANF,L My I,JE,ME

COMMON ENLO{2),FENLO(2)
EQUIVALENCE(EGEIN{L,1)sFEGEN{141})

EQUIVALENCE (EGEINI(1,1)4NEN{1,1))

EQUIVALENCE(FENLC(L) ,FENIL),(FENLC{2) ,FENZ2L), (ENLDI1),ENIL)
EQUIVALENCE{ENLG(2),EN2D)

SUMMEN BILDEN UND MIT NIVEAUABSTAENDEN VERGLEICHEN

aYelaNal

JANF =0
I =0
4009 NG1 =NG-1
DO 4060 L=1,NG1
MAl=L+1
DO4CT7CH=MAL NG
SEG=EG{L)+EG({M)
IF{EB-SEG)407044C36,4036
C
C UEBERLAPPUNG MIT FEHLERQUADRATEN
C
4C36 FSEQ=FEG{L)*FEG(LI+FEG{MI*FEG(M)
DD4080JE=24 NIV
JEND=JE-1
DO40S0OME=1,JEND
HIGR=EN{JE)-EN{ME)}~SEG
FEBAL=SORT{FEN{MEIXFEN{MEI+FEN{JEI*FEN{JEI+FSEQ)
IF(HIGR+FEBAL)4090,4090, 4037
4037 IF{HIGR-FEBAL)4038,4050,4090
4CS0 CONTINUE
4C8C CONTINUE
GO TO 4C70
4038 ENIL=ENIME)+EGI{L)
FENIL=FEN{MEI+FEG(L)
ENZ2L=EN{ME)+EG(M)
FEN2L=FEN(ME) +FEG{M)}
£04101 LCE=1,2
DD41L0 K=1l,JNIV
IF{ENLO{LOE) #FENLO{LOE)+FENI(K)-ENIK) )4100,4100,4039
4039 IF{ENLO{(LCE)-FENLO(LCE}-FEN({KI-FEN(K))}4070,4100,4100
4100 CONTINUE
D0420C K=1,1
IF(ENLO{LOE)+FENLC(LCE)#FENL{K)-ENL{K})4200,4200,4201
4201 IF{ENLO(LOE)-FENLO{LOE}~FENL{K)I-ENL{K)}4202,%4200,4200
4202 WRITE{G,4108}
1 ENLCULOE}, EGIL)}, EGIM),EN{ME),EN(JIE)
4108 FORMATI1HG,6HNIVEAU,FL1.3,18H%DURCH UEBERGAENGE, 2F11.3,7H ZU DEN,
18H NIVEAUSsF1lle3,4H UNDyF11e342H *}
GO TC 4C70



4200
41C1

4111

4112
4113
4116
4215
4114
4121
4161
4115
4122
4124

4123
4028
4070
40¢0
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CONTINUE

CONTINUE

MARK1=1

DO4115 LCE=1,2

IFINAN}411644116,44111

DC4113 K=1,NAN \
IF{ENLO{LCE)~-EAN{K)+FENLC(LOE))4113,4113,4112
IF{ENLO{LCE)}-EAN{K)-FENLO(LOE) 14114,54113,4113
CONTINUE

IF{ENLO(LCE)-UNTGR) 4114,4114,4215
IF{ENLO(LCE}-CUBGR) 4115,411444114

GO TG (4161,44121),1L0E
IF{MARK1)4070,407C,4123

MARKI=-1

CONTINUE _

IF{-MARKL1) 4028,4124,4124

EN1L=EN2ZL

FEN1L=FEN2L

MARK1=0

CALL SCRTIE

CONTINUE

CONTINUE

RETURN

END
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SUBRDUTINE SORTIE

DIMENSICN FEGEN{100,100),NEN{100,100)

COMMCN NNyNAN,NGH,NG,EBy FEB,UNTGR ;DOBGRy;NPRES

COMMCN EN{100),FEN(100),EAN{30),EGH{(30),FEGH(30)
COMMCON EG{400),FEG{400),NEG{400)

COMMON EGEIN{1COC,100)

CCOMMEON ENL(250) ,FENL{250),NNLI250)

COMMON JDUBL,DUBL1(50)DUBL2({50)sKDURL3{50),KDUBL4A{50}
CCMMON JNIV JANF;MARKLy MANF,L My 1,JE,ME

COMMCN ENLO1L2),FENLO(2)
EQUIVALENCE(EGEIN(L141)FEGEN{L,1))

EQUIVALENCE (EGEIN{1,1),NEN{L1,1))
EQUIVALENCE{FENLO(L),FENIL){FENLC(2),FEN2L), LENLO{L1),ENIL)
EQUIVALENCE(ENLO{2)yEN2L)

NEUGEFUNDENE LUOESUNGEN WERDEN IN DIE LISTE ™ENL"™ DER LOESUNGEN
EINCEREIHT

2002
2010
2007

2€GS
2001

2003

2C0C%
2G05

2018

2006
2C08

IFUI-249) 2001,2002,2002

IF{JANF)2009,2010,2009

WRITE(G,2007)

FORMAT(1H1,22HUEBER 250 NEUE NIVEAUS)

JANF =1

=148

I=1+1

IF{MARK1) 2006452004,2003

ENL{I) = EN2L

FENL{I)= FEN2L

GO TO 2005

ENL{TI)=ENIL

FENL{I) = FENI1L

WRITE{S,2018)
ENLUT)LEGIL) 2 EGIM) EN{ME) ;ENUJE)

FORMAT{1HO,6HNIVEAU,F11.3,18H DURLCH UERERGAENGE,2F11.3,7H ZU DEN,

18H NIVEAUS,F11.3,4H UNDyF11.3)

MARKL1 = MARK1 -1
GO 70O 2001

I=1~-1

RETURN

END






