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Modificacion del programa Bond-Scand de
M. E. Pippy y F. R. Ahmed

por XAviErR SoLans * y CARLOS MIRAVITLLES **

RESUMEN

Se presenta una modificacién del programa Bond-Scand,
con vistas a su empleo en ordenadores de reducida capacidad
de memoria. Con dicha modificacién se pasa de una capacidad
de 100 K a 81 K, pudiendo ser ejecutada en el ordenador
IBM 360/30 de que dispone la Facultad de Ciencias de la Uni-
versidad de Barcelona.

REsuME

On présente une modification du programme Bond-Scand a
fin de pouvoir 'employer sur des ordinateurs de capacité de
mémoire réduite. Avec cettes modifications on réduit la capa-
cité de mémoire de 100 K a 81 K, que correspond a celle du
modéle 360/30 de la Faculté des Sciences de I'Université de
Barcelone.

INTRODUCCION

El programa BOND-SCAND (Scand of interato-
mic distances and angles) de M. E. Prepy y F. R.
AnMED (1969) es un programa escrito en FORTRAN IV
que requiere aproximadamente de 100 K en memoria,
tiene por objeto fundamental calcular las distancias
inter e intramoleculares y los angulos entre atomos,
asi como sus desviaciones standard, a partir de las
coordenadas de los 4tomos de una estructura ya resuel-
ta, con sus desviaciones standard, los paridmetros de
la red y las matrices que condicionan su simetria.

El motivo de su modificacién ha sido la reduccion
de su ocupacién en memoria para que pueda ser pro-
cesado en el IBM 360/30 de la Facultad de Ciencias
de la Universidad de Barcelona.

DESCRIPCION DEL PROGRAMA

El programa lee los datos, ya sea de una cinta
magnética generada por el programa NRC-2 de
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F. R. Aumep (1969), o bien por fichas perforadas.

Define la Transformacion que pasa del sistema
de coordenadas de la red x, y, z, a un sistema ortogo-
nal X, Y, Z, dicha transformacién viene definida por
la matriz:
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Calcula las coordenadas de los atomos para este
nuevo sistema ortogonal, ast como las nuevas des-
viaciones standard de ellas, La varianza expresada
en A? vendrd dada por:
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Genera las coordenadas de las posiciones equiva-
lentes por la simetria de la red y calcula las distan-
cias intra e inter-moleculares, con su desviacién stan-
dard. Esta tltima viene definida por:

o® (dap) = {(AX) [o* (Xo) + o (Xp)] +(BY)*
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Finalmente, calcula los dngulos entre dos enlaces
AB y BC, por la expresion:
@ = arc cos | — %4y — %0 + Pacl/(2
das dgo)

y su desviacién standard por:
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siendo
@ (A)=1/3 [¢® (Xa) +6* (Ya) +¢* (Za)|
analogamente significan ¢ (B) y ¢ (C)

La salida impresa del programa viene dada por las
siguientes tablas:

@) Distancias intra-moleculares

b) Distancias inter-moleculares

¢) Tabla de coordinacién de los atomos de la uni-
dad asimétrica

d) Angulos de enlace. = . - .-

MODIFICACIONES REALIZADAS

Se ha llevado a cabo una reestructuracion del pro-
grama, dirigida a poder aplicar las técnicas del “over-
lay”, dicha reestructuracién ha consistido en modi-
ficar el orden de proceso para agrupar las variables
dentro de cada fase. |
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Fic. 1. — Arbol de Fases.

La figura 1 representa el arbol de fases, en la figu-
ra 2 se muestra la distribucion de las subrutinas en
cada una de las fases.

Se ha logrado con dicha técnica una reduccion de
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If16. 2. — Subrutinas.

19 K de memoria sin modificar en absoluto las di-
mensiones de las variables.

El nimero miximo de atomos en la unidad asi-
métrica que puede procesar el programa es de 150, y
el nlimero méaximo de distancias no-equivalentes que
puede almacenar en memoria es de 1.000.

RESULTADOS OBTENIDOS

El programa se ha aplicado a las estructuras re-
sueltas en el departamento 2-Cloro Isonitroso-aceta-
nilida, 4-Metoxi Isonitroso-acetanilida y 3-Metil N-etil
Isonitroso-acetanilida con buenos resultados.

El tiempo de ejecucion de la versién original, para
58 atomos en la unidad asimétrica de una red con
grupo espacial P 2;/C, en un ordenador del modelo
50, es de aproximadamente 7 minutos, en este tiem-
po se incluye la compilacion del programa. La ver-
sién modificada para 24 dtomos de una red del mismo
grupo espacial, en un ordenador del modelo 30, es
aproximadamente de 21 minutos, de los cuales 12 son
de compilacién.
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