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Streszczenie

W pracy zaproponowano ogaln architektug systemu
laboratorium wirtualnego, ktora ki swej elastyczrnéri
umazliwi  dostosowanie jej do wielu typdw przydow
laboratoryjnych. Zostata ona opracowana na podstawie potrzeb
iwymagan uzytkownikbw pracujcych, na co dzie

w laboratorium  spektroskopii  magnetycznego rezonansu
jadrowego.  Autorzy  zaprezentowali tak pierwsze
doswiadczenia z prac nad zdalnymudostpnieniem
spektrometru NMR. Pracey gealizowane w ramach projektu
6 T11 0052 2002 C/05836 finansowanegaegr Ministerstwo
Nauki i Informatyzaciji oraz firmy SGI.

1 Wstep

Podstaw budowy laboratoriow wirtualnychaszazwyczaj istniejce juz laboratoria
zlokalizowane przy dtych instytutach naukowych dyspoacych znacznym bugbtem
na zakup aparatury naukowej. Instytucje te dysponujnikatowymi przyrzdami
naukowymi, dosipnymi ze wzgtdu na swe poteenie, sposob dogiu oraz ceg jedynie
dla wybranej grupy naukowcéw. Osoby pracej w filiach instytutbw w mniejszych
miejscowdciach lub innych organizacjach nie majnozliwosci dostpu do tego typu
aparatury, a przez to ograniczone szanse na rozwoj i weryfigaojch hipotez naukowych.
Wazna idea laboratoriéw wirtualnych jest wyréwnywanie szans oséb psagah w duych
osrodkach naukowych i spoza nich.

Obecnie laboratoria wirtualne (LW) zdobywaforaz weksz popularné¢ wsrod
srodowisk naukowych. Jest to zwane z zaletami, jakie ze gpbiesie koncepcja tego typu
laboratoriow. Najwaniejsze z nich to: tatwy dogi do kosztownej aparatury naukowej,
mozliwo$¢ wspoipracy naukowcOw pochagzch z rénych igeograficznie odlegtych
od siebie miejsc, tatwiejszy i szybszy proces ksztalceniagmlagi biblioteki pomiaréw
i publikacji. Idea ta jest szczegélnie atrakcyjna dla naukwidalczanych i technologii,
w szczegolngci:  fizyki, chemii, biologii strukturalnej, medycyny é&wsiadczalnej,
czy wreszcie iynierii w szerokim tego stowa znaczeniu [1],[10].

Wazne jest, aby iytkownik wykonupc eksperyment w LW odniost wranie
przebywania w danym laboratorium i pracy na komputerze Bezghmio podczonym



z uradzeniem. Widze sk to z koniecznécia zapewnienia diej przepustowsri tacz
oraz dostpem do komputeréw o mocy obliczeniowej, zapewtidj natychmiastow
obsltug: generowanychadan.

Aby dobrze zrozumieideg laboratorium wirtualnego powirémy najpierw zapozrasie
z definichp takiego systemu. Przez laboratorium wirtualne rozumiemy heterogeniczne,
rozproszonesrodowisko, ktére umdiwia grupie naukowcOw znajdagych s¢ w rdznych
miejscach ndwiecie wspdla prag nad wspdla grup projektéw. Podobnie jak w kdym
innym laboratorium, narzlzia i techniki § specyficzne dla dziedziny nauki. Pomimo
pofaczenia z pewnymi aplikacjami teleimersjiptaatorium wirtualne nie zaktada a priori
potrzeby dzieleniarodowiska pracy.

Do najwaniejszych funkcji [5], na jakie powinno ¢sizwrocié uwag w systemach
laboratoriow wirtualnych nalg migdzy innymi:

e Zlecanie zadado wykonania (eksperymenty rzeczywiste i obliczeniowe),

* Réwnowaenie obcizenia,

* Rozliczanie aytkownikow,

e Digitalizacja wynikéw (maliwos¢ wspétdzielenia wynikdw eksperymentéw,
biblioteka publikacji i prac naukowych na dany temat),

e Praca grupowa (komunikacja z osobami praogni nad tymi samymi
tematami),

» Komunikacja z obstugurzadze,

* Rezerwacja czasu wykonania eksperymentu,

Pod pogciem eksperymentu rzeczywistego rozumiemy wykonanie w sposéb zdalny
operacji na przyrdzie znajduicym skt w odleglym geograficznie miejscu, ktory jest
podhczony do systemu Laboratorium Wirtualnego.

Eksperyment obliczeniowy polega na zleceniu wykonania operacji na maszynach
obliczeniowych. Mae on dotycz§ albo symulacji pewnych zjawisk przy pomocy
dedykowanego oprogramowania albo wykonania operacji pre- lub postprocessingu
na danych, ktéreasnastpnie wykorzystywane w eksperymencie luljego wynikiem.

W kolejnych rozdziatach zostan przedstawione architektura systemu, system
zaradzania danymi oraz instalacja pilotowa wraz z omoéwieniem przykladowego
zastosowania LW, jakim zajmugie autorzy w swojej pracy.

2 Architektura systemu

Laboratorium wirtualne m@ zawierd rézne komponenty [11] w zateosci od tego,
do jakiego typu eksperymentéwedzie wywane [2]. Maemy jednak tutaj wyrnic
elementy wspdlne, ktére mgglub nawet powinny wyspowa w kazdej konfiguracji
laboratorium i takie, ktoreasspecyficzne dla pewnego typu laboratoriéw. Bepizostaty
wyszczegolnione najwaiejsze z nich.

Instrumenty naukowe posiadajce maliwos¢ sterowania poprzez interfejs
w komputerze. Mog to by odbiorniki satelitarne, czujniki wstagow ziemi,
zanieczyszczenia powietrza czy n@glzia astronomiczne. Dobrym przykladem witaj
rozproszone, radiowe pomieszczenia astronomiczne uruchomione przez National Radio
Astronomy Observatory w USA [12].

Cechy wspOlry laboratoriow wirtualnych jesdostep przez Internet. Takie rozwazanie
spetnia gtdbwny warunek laboratorium, jakim jest dpati¢ z kazdego miejsca poprzez gje
jest spetniony.



Kolejnym narzdziem jestzaséb obliczeniowy(serwer komputerowy)dolacy w stanie
poradzé¢ sobie z symulacjami wielkiej skali. Magto by maszyny zlokalizowane
w regionalnych centrach obliczeniowych, padionych do bardzo szybkich sieci
komputerowych Bdz systemy o diej wydajnéci najczsciej zlokalizowane
w uniwersyteckich campusach oraz w korporacjach i instytucjastiowg/ch. Integrala
czescia serwerdw obliczeniowych jest specjalizowane oprogramowanie do wykonywania
symulacji, analizy danych, eksploracji oraz wizualizacji. €@@dym zagadnieniem jest
natomiast adaptacja oprogramowania, ktoervpdtnie byto przeznaczone dla komputerow
sterupcych aparatur naukows. Komputery te zazwyczaj nie byly padione do sieci
a oprogramowanie nie bylo przystosowane do pradyosowisku rozproszonym. Siyo
raczej akwizycji danych otrzymanych podczeksperymentow i ich obrdbce. Obecnie
bardzo popularny jest proces analizy, ktéry ma ddpowied na pytanie, w jaki sposéb
narzdzia te mog by¢ wkomponowane w heterogeniezisiec komputerow i stanowé
skalowane rozwizanie przeznaczone do pracy nad nowymi problemamgstaz
wymagajcymi bardzo daych mocy obliczeniowych.

System zaradzania danymi zawiera informacje specyficzne dla poszczegdélnych
aplikacji takich jak symulacje postkowe, warunki graniczne, obserwacje eksperymentalne,
ograniczenia produkcyjne, rozproszone, specyficzne dla aplikacji zasoby np. repozytoria
genomu ludzkiego, bazy danych publikacji z danej dziedziny, itp.

Srodowisko pracy grupowej stizy do wspéipracy i porozumiewaniagsimazliwiajac
naukowcom wspoékln prae nad tymi samymi problemami badawczymi. Mmy do nich
zaliczy¢ miedzy innymi: chat, listy dyskusyjne, systemy przekaeej dwiek, wideo-
konferencg oraz systemy teleimersyjne.

Proponowany system Laboratorium Wirtualnego zostat oparty na budowie modularnej,
ktéra w tatwy sposdb pozwoli rozszeézenazliwosci systemu (poprzez dodanie nowych
modutéw), zmieni& juz istniepce moduly na inne, o wkszych maliwosciach. Aby
to umaliwi¢ konieczne jest zdefiniowanie ujednoliconego interfejsu eposti sposobu
komunikacji pom¢dzy poszczegdlnymi modutami. Rty sposob sterowania przydami
laboratoryjnymi niesie ze salkonieczné¢ budowy systemu modularnego z raozri@niem
na moduty ogdélne oraz specyficzne. Moduty uniwersalnegemy stosowaw kazdym typie
laboratorium, ich dziatanie jest niezabe od typéw obstugiwanych przydow
laboratoryjnych. Moduty specyficzne, dostosowane do paggiw stosowanych
w laboratorium, ,znaj” ich specyfile i musz by¢ implementowane w znacznej eei
od nowa podczas adaptacji nowego profilu laboratorium.

W architekturze Laboratorium Wirtualnego (Rysunek 1) vgidno cztery warstwy:
Warstwe dostpowa:

« Dynamiczne scenariusze pomiarowe — zapewniaplizacg i sterowanie
ciagiem operacji (eksperymentéw) zleconych przaghownika,

e Zarzmdzanie laboratoriami i aytkownikami — nargdzia do tworzenia
nowych profili laboratoriéw, nowych aytkownikéw, zaradzania prawami
dostpu do przyradéw, bibliotek cyfrowych i medidow komunikacyjnych,

* Prezentacja danych — prezentacja wynikdw eksperymentéw zaréwno tych
zgromadzonych w SZD jak i tych zmierjeych sg wyswietlanych
na biezaco, wyswietlanie danych rozliczeniowych,

¢« Komunikacja m¢dzy wytkownikami — korzystanie z nadzi
do porozumiewania si



Warstwe gridowa (ustugi ogoline):
e« Centrum Certyfikacji — generowanie certyfikatbw i sprawdzanie
ich waznosci, przechowywanie i kontrola praw desti. Integrala czescia
sa narzdzia zapewniace autoryzag i uwierzytelnianie #aytkownikdw
podczas logowania,
e Szeregowanie globalne — wybdr przyam laboratoryjnego lub serwera
obliczeniowego do uruchomienia zleconego zadania,
e System zarmlzania danymi — przechowywanie wynikow eksperymentow
i obliczen, publikacji elektronicznych,
e Transport danych — przestanie danych na masazyjyocelows, kontrola
nad transmigj,
e Bramka do Gridu — komunikacja z brokerem gridowym, odbiér izada
z Gridu (spoza systemu LW) i przestanie zadania do wykonania
na przyradzie,
Warstwe nadzoru (ustugi specyficzne):

e« Szeregowanie lokalne - szeregowanie #adsa danym urgzeniu
z uwzgkdnieniem parametrow i priorytetéw szeregowania,

e Monitoring zasob6éw — kontrola nad wykorzystaniem zasobow
oraz aktualnym stanem zatla

¢ Rozliczanie uytkownikow - informacje o] wykorzystaniu

przez uytkownikdw poszczegolnych zasobdw LW,
Warstwe zasobow:

e« Przyrady laboratoryjne — opr6cz samej aparatury jest jeszcze
oprogramowanie do wykonywania eksperymentow,
e Serwery obliczeniowe - wraz z oprogramowaniem do pre-

i postprocessingu,
e Serwery wizualizacyjne — wraz z oprogramowaniem do wizualizacji,
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Rysunek 1 Architektura Laboratorium Wirtualnego

Z punktu widzenia komunikacji w strukturze laboratorium wirtualnegozemy
wyrozni¢ trzy gtdwne warstwy: interfejs klienta, serwer aplikacyjny i serwendrenia.
Taka warstwowa architektura zapewnia spetnienie rzat@vianych przed tym systemem.
Jest ona odpowiednikiem znanego modelu architektury klient-agent-serwerejPmstan
opisane najwaniejsze funkcje zlokalizowane naikiym z poziomow.

Klient

Warstwa ta zapewnienia degt do serwera aplikacji (agenta) z dowolnego miejsca
poprzez Internet cisle okrelony sposéb. Jest to mawve dzieki narzuceniu odpowiednich
standardéw komunikacji z agentem np. podczas zlecania zagaprzegidania wynikéw.
Oprdécz wspomnianych inne zadania warstwy klienta palegajdzy innymi na: autoryzacji
i weryfikacji wytkownika podczas logowania, degtt do modutdw administracyjnych
laboratorium czy zapewnienia aliwvosci pracy grupowej.

Agent

Odbiera zlecenia odzytkownikow (warstwy klienta) i przekazuje je do komputera
obstugujcego specyficzne wdzenie oraz przekazuje wyniki z powrotem dgtkiownika.
W jego gestii jest zaarlzanie zadaniami zleconymi do adzer podhczonych do LW
oraz do systemow symulacyjnych i obliczeniowych. Zdranie obejmuje radzy innymi
szeregowanie zadai w razie konieczrézi przesytanie ich do innych systeméw
wspotpracujcych z LW, rozliczanie iytkownikow z wykorzystanego czasu na agfzeniu.
Wazne jest by jak najwicej funkcji zostalo zlokalizowanych na tym vmée poziomie,
umazliwi  to szybkie dostosowanie systemu do nowych wymagawiazanych



z zapewnieniem dogiu do nowych typdw laboratoriow i coest tym wihze do nowych
urzadzen.

Serwer

Odpowiedzialny za odbiér zadania od serwera aplikacji, zlecenie zadania oraz odbior
wynikow i przekazanie ich z powrotem do serwera aplikacjiekdzici¢ modutdw serwera
jest specyficznych dla obstugiwanego agtzenia, wykorzystuje funkcje API do zlecania
i monitorowania zadaoraz sterowania ugdzeniem.

System hdzie miat maliwos¢ wspdtpracy z innymi systemami LW. Ugdovi
to przekazywanie zadamiedzy serwerami i roziadowywanie w ten sposéb lokalnego
obciazenia. Pozwoli réwniez na dostp do wynikbw eksperymentédw i zasobow
bibliograficznych umieszczonych na innych systemach LW.

Komunikacg miedzy modutami w systemie LW oparto o technododgieb Services. Jest
to najbardziej dynamicznie i obieaap rozwijapca s¢ technologia ustug sieciowych. Web
Services uznawanea Za kolejny etap ewolucji zmierzaej w kierunku zorientowanego
obiektowo programowania proceséw i ustug sieciowych. Deagdsi na # technologie
otrzymujemy jasno okéony protokét definiupjcy formaty komunikatéow (SOAP)
oraz zunifikowany interfejs wraz z opisem #iwosci danej ustugi (WSDL). Stanowi
to znakomite utatwienie przy definiowaniu i implementacji nowych modutéw systemu.

Rozliczanie wytkownikéw

Uzytkownicy korzystagcy z Laboratorium Wirtualnego ¢bla rozliczani z czasu
wykorzystanego w ramach pracy w LW np. na eksperymeqdy bymulacje. Wszystkie
dane rozliczeniowe dola zapisywane w bazie danych na serwerze aplikacyjnym.
Przechowywane daned dotyczyty medzy innymi:

e W przypadku symulacji lub obliche czasu procesora, pai operacyjnej,

pamkci dyskowej, obcizenia interfejséw sieciowych (iai przesytanych danych),

e W przypadku eksperymentéw rzeczywistych: czasu pracy admenia

i wykorzystywanych komponentow,

Przewiduje si réwniez zapisywanie informacji dotygezych sumarycznego czasu
spedzonego w systemie (od momentu logowania do wylogowania) oraz z jakich aplikacji
pomochiczych gytkownik korzystat (np. z naedlzi do pracy grupowej, bibliotek wynikéw
eksperymentéw).

W Laboratorium Wirtualnym drla mozliwe dwa profile rozliczéa. Pierwszy z nich
przewiduje nieograniczone korzystanie z systemu i wszystkich jegepdgsh narzdzi.
Drugi ma limitowany czas wykorzystywanych agizen i maszyn obliczeniowych. Po
przekroczeniu zdefiniowanej granicy zlecanie kolejnych zade kedzie jw mozliwe. Jest
on szczegolnie korzystny dla instytucji lub projektéw naukowych z ograniczonyieteud

Dostp do informacji rozliczeniowych dazie uwarunkowany posiadanymi
uprawnieniami. Opracowany system raportowy utatwi pegkgiie i analiz zgromadzonych
danych.

System Zarzdzania Danymi

System Zaradzania Danymi (SZD) jest odpowiedzialny za przechowywanie
i zaradzanie danymi laboratorium wirtualnego, w sklad ktérych wchoddane
uzytkownikéw (wyniki eksperymentéw i analiz), publikacje w wersji elektronicznej, dane



rozliczeniowe (ang. accounting), wyniki eksperymentow oraz wyniki analizy
(przetwarzania) danych z eksperymentéw i wiele innych.

System Zargdzania Danymi zostat opracowany w ramach projektu Progress [7]. Prace
wramach projektu LW dimla mialy na celu zwikszenie funkcjonaln@i SZD
oraz dostosowanie do wymagiaboratorium. Najwaniejsze zadania to:

* Rozbudowanie praw daegtu do danych i zasglzania nimi uwzgidniajace
grupy badawcze w laboratorium,

* Zwigkszenie odpornei na bkdy zwiazanych z prac w $rodowisku
rozproszonym,

* Budowy efektywnych mechanizméw wyszukiwania danych zgromadzonych
w SZD,

 Budowy zunifikowanego dogtu do bazy danych, co ma uniezalé
uzytkownikéw od wybranej bazy danych,

SZD skiada s z trzech logicznych warstw (Rysunek 2). Napaga warstwa
to Zaradzanie metadanymi. Warstwa ta jest funkcjonalo@powiedzialna za wszystkie
operacje zwizane z metadanymi oraz za przechowywanie metadanych w repozytorium.
Dane w systemieasopisane za pomaatrybutéw i praw dogpu do nich. Koleja warstva
logiczrg jest Broker Danych oraz modut Mirror i Proxy. Broker Danych stanowi interfejs
pomiedzy klientem a SZD. Klientem nie by¢ zaréwno uytkownik jak i oprogramowanie
obliczeniowe w systemie typu Grid lulmne oprogramowanie np. portal obliczeniowy.
Broker Danych dodatkowo zagdza replikami danych. Modut Mirror i Proxy
odpowiedzialny jest za degt systemu do whych zewrtrznych baz danych dagnych
przez sié. Podstawow zalet, tego modutu jest ujednolicenie dgsti do zewntrznych
zrédet danych. Trzegi i najnizsza warstwg jest Modut Przechowywania Danych.
Funkcjonalnie jest orodpowiedzialny za fizyczne przechowywanie danych. Modut ten
przechowuje dane na mdych mediach: jako pliki systemowe, obiekty w bazie danych,
na uradzeniach témowych itd. Opisywasmstruktug przedstawia ponszy rysunek:

Zarzadzanie metadanymi
(repozytorium)

Broker danych Mirror & Proxy

Modut przechowywania danych

Rysunek 2 Struktura logiczna SzD



Wiecej informacji na temat Systemu Zaglzania Danymi mina znalé¢ na stronach
projektu Progress [7].

3 Wdrozenie

W ramach projektu LW planowana jest instalacja pilotowa (Rysunek 3) koncepcji
Laboratorium Wirtualnego Spektroskopii Magnetycznego Rezonansu Jqdrowego [3],[4],[6].
Zarobwno na plaszczpie aparaturowej jak i obliczeniowej, spektroskopia magnetycznego
rezonansu gdrowego (NMR) jest obok krystalografii najbardziej zdoa metody badania
czasteczek, wtym uktadéw biomolekularnyctWspdtczesne spektrometry magnetycznego
rezonansu gdrowego g niezwykle drogie. Instalacja pilotowa w projekcie zostanie
wykonana w oparciu o degt do dwdch spektrometréw oztej zdolndci rozdzielczej - 300
i 600 MHz. Ten ostatni, unikatowy w skali kraju przyiz zostat niedawno pozyskany
dzieki wspdlnej inicjatywie Instytutu Chemii Bioorganicznej PAN i Wydzialu Chemii
Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu oraz w oparciu o finansowanie KBN.
Wspoly platformy tego przedsiwziecia jest optymalne wykorzystanie nowoczesnhej
Technologii Informacyjnej w oparciu o internet optyczny [10].

Klaster HPC

Uzytkownik

Systemy It
Zdalny N LAN/MAN
archiwizator baz danych

Polski Internet Optyczny

Uzytkownik

Laboratorium Wirtualne
Spektroskopii Magnetycznego
Rezonansu Jadrowego

Klaster HPV

Rysunek 3 Schemat instalacji pilotowej



Przebieg eksperymentu w Labeatorium Wirtualnym NMR

Nalezy zaznaczy, ze spektrometr ze wzglu na swaqj natue jest przyradem, ktérym
nie da s¢ sterowa wylacznie w sposéb zdalny i podczas zlecania eksperymentu wymaga
on obecnéci operatora. Powoduje tae przebieg catego eksperymentu jest vejlumierze
zalezny od tzw. czynnika ludzkiego.

Kazdy eksperyment NMR nima podziek na dwie czsci. Pierwsza wymaga wykonania
pewnych czynn&ci przez operatora i obejmuje m.in. rgstiace etapy: przygotowanie
probki, okrélenie typu sondy i zamontowanie jej w magnesie (opcjonalriik upgytkownik
zyczy sobie wykonania eksperymentu na sondzie inngjtai zamontowana aktualnie
w magnesie), wprowadzenie prébki do magnesazme dostrojenie sondy do estcsci
Larmora pder atomowych, dla ktérychetizie obserwowane zjawisko NMR, w przypadku
pomiardw w niskich temperaturach (pzeji temperatury pokojowej) natg dodatkowo
podhczy¢ ukfad chtodacy. Druga czs¢ eksperymentu jest zautomatyzowana izendvy¢
wykonywana zdalnie.

Pocatkowa faza eksperymentu obejrg przygotowanie prébki (¢& nie zostata
wczeniej przygotowana), dobér i dostrojenie sondy, wprowadzenie prébki do magnesu
oraz dostosowanie aparatu do pomiaréw w niskich temperaturach, wyesagajrobstugi
operatora. Jeeli uzytkownik planuje wykonanie kolejno kilku eksperymentéw znidmi
prébkami, to woéwczas operator musi ¢byobecny na poatku kazdego z tych
eksperymentéw. Mmna unikra¢ konieczndci recznej obstugi przed kadym eksperymentem
w serii, wykorzystuic automatyczny podajnik probek. Naje jednak zaznaczy
ze wykorzystanie takiego podajnika ma sens tylko woéwczas, gdy zdadytkownik
wykonuje eksperymenty na bardzo podobnych prébkach (np. ten samekwirzymywany
w réznych frakcjach), korzystaf z tej samej sondy i obserwajzjawisko NMR dla tych
samych gder. Oczywicie, jesli chcemy wykona serk eksperymentow na tej samej probce,
wowczas operator jest potrzebny tylko na ptlaz tej serii.

Jak ju wspomniano druga €% eksperymentu ni® zostd zautomatyzowana
i wykonywana zdalnie za pomgtakich programow jak: Vnmr, ktéry obstuguje spektrometr
firmy Varian [8], mdz tez Xwin-NMR obstugujcy spektrometr firmy Bruker [9]. Polecenia
takie jak: wybdr katalogbw roboczych, wybdér sekwencji pomiarowej, modyfikacja
parametréw danej sekwencji, wprowadzenie ptkamvych wartdci parametréw dla cewek
korekcyjnych, mana wykona bez bezpé&redniego dogpu do przyrzadu.

Natomiast operacje takie jak znalezienie sygnadder deuteru pochodeego
od rozpuszczalnika, wtzenie stabilizacji gdrowej czy korekta jednorodéc pola
magnetycznego muszdy¢ juz wykonywane przy bezgoednim poiczeniu z przyradem,

w ktérym znajduje sijuz badana prébka.

Napotkane problemy

Z opisanego powse] przebiegu eksperymentu peamy  wywnioskowa,
ze przeprowadzenie go w sposob zdalny, bez udziatu oséb trzedizie bardzo trudne lub
wrecz niemdliwe. Mozemy wyr&ni¢ tutaj kilka czynnikéw, ktére powodujograniczenia
idei laboratorium wirtualnego (gtdéwnie zdalnego dpst do przyradu z maliwoscia
samodzielnego wykonania wszystkich koniecznych cz§ginodla poprawnego
przeprowadzenia eksperymentu) w przypadku spektrometru.

Pierwszym jest ,badana probka”. Najéeziej jest ona przygotowywana przez osob
dokonujca pomiaru. Nasipnie musi ona zostawystana do okrdonego laboratorium,
co uniemaliwia nam dokonywanie réwnowania obcizenia mimo posiadania depu



w ramach laboratorium do kilku jednakowych spektrometrow. Obecnie, w skali kraju,
nie doczekalimy sk jeszcze centréw, gdzie w jednym pomieszczeniu zgromadzono kilka
lub kilkanacie spektrometrow. Zazwyczaj ®ne rozmieszczone w adych instytucjach,
czesto dac¢ odleglych od siebie. Jednak w innych krajach istnjaeg takie rozwizania,

co pozwala mié nadzieg, ze kgdzie mana w takich przypadkach stosaiva@wnowaenie
obcizenia. Koleja kwesth dotyczca probki jest jej trwalé¢. Zdarza si, ze zwiazki
przygotowane przez badacza mpgwien okres wanosci, po uptywie ktérego zmieniajsie

ich wiasciwosci np. krystalizuy sig, wytracaja, ulegaj precypitacji, agregacji. Eksperyment
powinien by wykonany zanim nagbia niepaadane zmiany. Ponadto dochadmutaj
problemy zwizane z transportem i sposobem przechowywania badaneggkawi

Nastpna nie mniej istotn kwesth jest wplyw tzw. czynnika ludzkiego na poszczegdlne
etapy wykonywania eksperymentu. Pod¢p@m czynnika ludzkiego rozumiemy w tym
przypadku dogpnas¢ osoby opiekujcej sk spektrometrem — operatora, jego umtiegsci
Zwigzane z przygotowaniem prébki, zmiasondy, dostrojeniem pola magnetycznego cewek
i wielu innych czynnéci, ktére musz by¢ wykonane ¢cznie, a ktére z kolei majistotny
wplyw na czas wykonania catego eksperymentu.

Pewnym problemem okazujegsiakze konieczné ustawienia takich parametrow jak
sygnatu gder deuteru pochodeego od rozpuszczalnika, agkzenie stabilizacji gdrowej
oraz korekta jednoroddoi pola magnetycznego. Te czydob mozemy wykong tylko
w sytuacji, gdy badany zawiek znajduje si juz w spektrometrze. Uniemtiwia
to chociaby wsadow prae systemu i wymusza zdalrobecné¢ osoby przeprowadzgjej
badania w czasie uruchomienia eksperymentu.

4 Podsumowanie

Laboratoria wirtualne esto postrzeganey$ako pewne panaceum na problemyaasine
z zakupem drogich i unikatowych adzehr, czy z utatwionym i powszechnym dgsém
do nich. Obecnie technologie z nimi z@&ne g na etapie intensywnego rozwoju. Powstaj
nowe serwisy umdiwiajace wykonanie prostych eksperymentéw, w ktérychzmao
sterowdé niewielky liczba parametrow. Obecny projekt LW jest krokiem do budowy
systemu, ktéry jednoczeie speilnia zaleenia budowy laboratoriéw wirtualnych
(przedstawione we wgtie niniejszej pracy) jak i jest w petni funkcjonalny i elastyczny.

W pracy zostaty omowione potrzeby i wymagania azane z ide laboratorium
wirtualnego.  Scharakteryzowano og#ln architektue laboratorium umgiwiajaca
dostosowanie do wielu typow laboratoriow. Przedstawiono technologie wykorzystane
do komunikacji midzy poszczeg6lnymi modutami systemu. W ramach projektu planowana
jest instalacja pilotowa baziga na spektrometrze NMR. Autorzy przedstawili pierwsze
dodwiadczenia zdobyte podczas analizy Aivosci zdalnego sterowania tak zkmego
przyrzadu laboratoryjnego, jakim jest spektrometr NMR.

Na podstawie przedstawionych spostefe mozna wic zauwayé, ze istnieje wiele
probleméw do rozwizania zar6wno na etapie projektowania systemu jakzhipfszej
implementacji. Jednym z najgkiszych jest czynnik ludzki, ktéry powodujee nie da i
osiagma¢ pelnej automatyzacji realizacji eksperentu w przypadku niektérych wdzer np.
spektrometru. Nalg/ jednak zaznacZy ze istniep inne przyrady badawcze jak chocihy
radioteleskop, ktére umbwiaja petrn automatyzagj przeprowadzania baflav sposéb
zdalny, pocawszy od skalibrowania ugdzenia poprzez wykonanie pomiaru do odbioru
wynikow.
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