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RESUMEN

Se presenta una modificacién del programa Ortep, con
vistas a su empleo en ordenadores de reducida capacidad de
memoria. Con dichas modificaciones se pasa de una capacidad

“de 128 k a una de 84 k, que es la maxima permisible en el
IBM 360/30 de que dispone la Facultad de Ciencias de la
Universidad de Barcelona.

REsuMt

On présente une modification du programme Ortep,
a fin de pouvoir 'employer sur des ordinateurs de capacité de
mémoire réduite. Avec cettes modifications on réduit la ca-
pacité de mémoire de 128 k 3 84 k, que correspond a celle
du modéle 360/30 de la Faculté des Sciences de 'Université
de Barcelone,

INTRODUCCION

El programa ORTEP (Oak Ridge thermal ellip-
soid plot program) de C. K. Jomnson (1965) es un
programa muy complejo, escrito en Fortran IV que
requiere aproximadamente 128 k en memoria y que
tiene como objeto fundamental el dibujo, mediante
“Plotter”, de los itomos y sus eclipsoides de vibra-
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cién térmica de una o varias moléculas en compues-
tos cuya estructura se encuentre previamente calcu-
lada.

El programa permite realizar el dibujo de las mo-
léculas en perspectiva, y si se desea pueden obtenerse
dibujos con visidn estereoscopica.
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F16. 1. — Arbol de fases del Ortep.

Calcula a partir de las coordenadas y de los fac-
tores anisotropicos de agitacion de los atomos y de
las relaciones de simetria entre las moléculas, todas
las distancias y angulos inter o intramoleculares que
se consideren necesarios para realizar el dibujo. El
esquema molecular puede representarse desde cual-
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quier punto de vista, debiéndose buscar aquél que per-
mita dar al dibujo una mayor perspectiva y una mayor
visthilidad de la distribucién atomica.

El programa original precisa de un ordenador con
128 k en memoria; las modificaciones realizadas en el
programa fueron las necesarias para poder pasar este
programa por un ordenador de sélo 84 k, que es el
que disponemos (IBM 360-30).

MODIFICACIONES REALIZADAS

Para lograr el objetivo antes expuesto, se ha re-
ducido el ntimero de sub-rutinas eliminando aque-
llas que no son estrictamente necesarias y modifi-
cando las restantes de modo que pudiera realizarse

“overLAY” agrupando dichas sub-rutinas en fases
compatibles.
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F16. 2. — Distribucién de sub-rutinas en fases.

En la figura 1, puede verse la distribucién de las
fases en el “OVERLAY”.

La distribucién de sub-rutinas en fases se encuen-
tra en la figura 2. Se cambiaron las sub-rutinas origi-
nales que controlan el “Plotter” por las que forman
parte del “soFTwaARE” basico del “Plotter” Calcomp
de que disponemos.
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RESULTADOS OBTENIDOS

El programa se ha aplicado ya a todas las estruc-
turas que se han resuelto en la Seccidén, como son:
isonitrosoacetanilida, dihidracida maldnica hidratada,
N-etanol B-isatoxima, 2 etoxi isonitrosoacetanilida,
4 etoxi isonitrosoacetanilida, 3 metil N-etil isonitroso-
acetanilida, etc.

Se ha incluido como ejemplo, el dibujo obtenido
para la N-etanol B-isatoxima (fig. 3).
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Fis. 3.--Molécula de la N-etanol f-isatoxima y sus elipsoides de
agitacién térmica.
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