TALLINNA TEHNIKAULIKOOL
Infotehnoloogia teaduskond

Aivar Loopalu 1644161APB

TOOLAUARAKENDUS
KAPILLAARELEKTROFOREESI
TEOSTAMISEKS

bakalaureusetto

Juhendaja: Evelin Halling, PhD

Kaasjuhendaja: Jelena Gorbatsova,
PhD

Tallinn 2019



Autorideklaratsioon

Kinnitan, et olen koostanud antud 18putd0 iseseisvalt ning seda ei ole kellegi teise poolt
varem kaitsmisele esitatud. Koik t66 koostamisel kasutatud teiste autorite t66d, olulised

seisukohad, kirjandusallikatest ja mujalt parinevad andmed on t66s viidatud.

Autor: Aivar Loopalu

20.05.2019



Annotatsioon

Ké&esoleva bakalaureuseto6 eesmargiks on luua Tallinna  Tehnikadlikooli
Keemiainstituudis asuvale kapillaarelektroforeesi seadmele to6lauarakendus, mis saaks
katte Arduino mikrokontrolleri peal todtavalt seadmelt signaali, kuvaks signaali reaalajas
graafikul ja teised katseandmed todlauarakenduses ning katse l8ppedes salvestaks
graafikul olevad punktid tekstifaili, katse seadistused metadatana teise faili, graafiku
pildifaili ning interneti olemasolul saadaks kogu katse ajal kogutud informatsiooni l&bi
REST API andmebaasi.

T606 tulemusena valmis Java programmeerimiskeeles kirjutatud toédlauarakendus, mida
on laborikatsete jaoks vdimalik seadistada; mis saab Arduino mikrokontrolleri peal
tootavalt kapillaarelektroforeesi seadmelt kétte signaalid analliitide ioonide elektrilise
juhtivuse kohta, informatsiooni elektrivoolu kohta; kuvab kogu informatsiooni graafilises
todlauarakenduses (analliutide signaalid reaalajas muutuval graafikul) ning katse
I6ppedes salvestab singaalide info Uhte tekstifaili, katse seadistused teise tekstifaili,
kuvatud graafiku pildifaili ning interneti olemasolul saadab kogu katse ajal kogutud
informatsiooni JSON formaadis Spring Booti peale kirjutatud REST API-le. REST API
omakorda to6tleb saadud informatsiooni ning seejarel salvestab andmed vastavatesse

tabelitesse PostgreSQL andmebaasis.

LOputdd on kirjutatud eesti keeles ning sisaldab teksti 28 lehekdiljel, 7 peatlikki, 17

joonist, O tabelit.



Abstract
Desktop Application For Performing Capillary Electrophoresis

The aim of current thesis is to make a desktop application for the instrument of capillary
electrophoresis that resides in the Department of Chemistry in Tallinn University of
Technology. The application should be able to receive a signal from the instrument that
is built on Arduino circuit board and make the signal visible on live chart. Also all of the
other information should be presented on the graphical interface. In the end of laboratory
experiment all the information about the experiment should be saved into a text file, the
signals should be saved to another text file and the chart itself in an image file. If the
Internet is available, all the information, that is collected during the experiment, should
be sent to the database through REST API.

By the end of this thesis a desktop application written in Java was made. This application
can be modified for laboratory experiments; it receives signals about the conductivity of
the ions of chemical analytes and the information about the experiment from the
instrument that is built on Arduino circuit board; presents them on graphical interface (the
signals of analytes on the real-time chart); and in the end of the experiment it saves all
the data of signals into one text file, information about the experiment into another file
and chart itself into an image file. If the Internet is available, all the information, that is
collected during the experiment, will be sent in JSON format to REST API that is built
on Spring Boot framework. REST API will process the information and then will save it
into the tables of PostgreSQL database.

The thesis is in Estonian language and contains 28 pages of text, 7 chapters, 17 figures, 0

tables.
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funktsioonide, klasside ja moodulite kogu
pinge stimbol elektroonikas
mikromeeter, pikkuse maotihik

mikromool, ainehulga maétihik
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Sissejuhatus

Joonis 1. Kapillaarelektroforeesi seade

Analudtilises keemias kasutatakse erinevate keemiliste elementide ja keemiliste hendite
tuvastamiseks elektroforeesi. Kaesolevas 10putdos keskendutakse elektroforeesi

alammeetodile kapilaarsele elektroforeesile.

Elektroforees on analliutide lahutamise meetod, kus laetud osakesed liiguvad
elektrijuhtivust omavas vedelas keskkonnas elektrivalja mdjul. Vastavalt osakeste
laengule ja mddtmetele liiguvad nad kapillaaris erineva kiirusega. Kapillaari 16puosas
asuvas detektoris registreeritakse komponentide kontsentratsioonile vastavad signaalid

(piigid) ajalises jarjestuses ning saadakse elektroferogramm [1].

LOputdd eesmargiks on luua Java baasil todlauarakendus, mis vOtab Arduino
mikrokontrolleri peale ehitatud kapillaarelektroforeesi seadmelt (Joonis 1) vastu signaali,

todtleb seda ja kuvab reaalajas graafikule. Vastavalt té6lauarakenduse seadistustele nii
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signaal kui ka kuvatav graafik muutuvad. Laborikatse 16pus salvestatakse andmed kolme
faili: metadata (to0lauarakenduses seadistatud muutujad ning katse andmed) tekstifailis,
graafik PNG pildifailis ning elektroforeesi seadmest katte saadud signaalid tekstifailis.
Samuti, vBimalusel, saadetakse andmed edasi Spring Booti raamistiku peale ehitatud
REST API-le, kust edasi andmebaasi.

Peatiikis 2 kirjeldatakse kapilaarset elektroforeesi ja kapillaarelektroforeesi seadet.
Peattlkis 3 esitatakse nduded loodavale siisteemile.

Peatukis 4 kirjeldatakse olemasolevat to6lauarakendust ning sBnastatakse lahti probleem,

mida see 16putd6 pidab lahendada.
Peatlikis 5 kirjeldatakse rakenduses kasutatavat metoodikat, teeke ja raamistikke.
Peatulkis 6 Kirjeldatakse loodud stisteemi struktuuri.

Peatlkis 7 kirjeldatakse loodud slisteemi testimist.
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1 Kapillaarelektroforees

1.1 Kapillaarelektroforeesi mdiste

Kapillaarelektroforees on analutilises keemias kasutatav elektriliselt laetud (ioonsete)
osakeste lahutamise meetod, mis t66tati vélja 1960. aastatel [1].

Elektroforees on analiltide lahutamise meetod, kus laetud osakesed liiguvad
elektrijuhtivust omavas vedelas keskkonnas elektrivalja mojul. Laengut kandva osakese
liikumise kiirus on vordeline elektrivdlja tugevusega ja osakese ioonlaenguga ning

poordvardeline osakese raadiusega ja keskkonna viskoossusega [1].

o ER-R-R-R-R-R-R-R-R-N

ODDDDPDDDD DD
o & &

Electroosmotic flow i

+ ® e® o |

& o & © g

b DDDDDDDDDD

L

Joonis 2. Elektroosmootne voog kapillaaris [2]

Kapillaarelektroforeesi korral viiakse elektroforeesi protsess labi 25—-100-mikromeetrise
sisediameetriga kvarts-, klaas- voi polimeerses kapillaaris, mis on tdidetud t6é6lahusega
(elektrolutidiga) ja millele rakendatakse kdrgepinge 10-30 kV. Proovi sisestamise jarel

hakkavad selle komponendid elektrivaljas elektroosmootse voo (Joonis 2) mojul litkuma
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erineva kiirusega vastavalt osakeste laengule ja mddtmetele, mistdttu toimub nende
lahutamine  tsoonideks. Kapillaari  I6puosas olevas elektrijuhtivusdetektoris
registreeritakse komponentide kontsentratsioonile vastavad signaalid (piigid) ajalises

jarjestuses ning saadakse elektroferogramm [1].

1.2 Kapillaarelektroforeesi seade

. Integrator or
Capillary Computer

Anode Cathode

Buffer ‘ Buffer
Source Vial Sample Vial Destination Vial

High Voltage
Power Supply

Joonis 3. Kapillaarelektroforeesi sisteem skemaatiliselt

Kapillaarelektroforeesi seade (Joonis 3) koosneb kdrgepinge allikast, mis on Uhendatud
elektrolitdi lahust (puhverlahust) sisaldavate anumatega, millest (ihes on anood ja teises
katood. Neid anumaid 0(hendab sama elektroliiidilahusega taidetud kapillaar, selle
katoodipoolne osa labib elektrijuhtivusdetektori, mille signaal saadetakse
registreerimisseadmesse. Anallsitava proovi kapillaari sisestamiseks Gihendatakse selle
anoodipoolne ots ja pingeallikas lthiajaliselt proovi sisaldavasse anumasse. Kdrgepinge
toimel liiguvad kapillaaris molekulid ja ioonid katoodi poole, ehkki erinevate kiirustega.
Kapillaari efektiivne pikkus, kus toimub analtitide lahutamine, on anoodist kuni
detektorini [1].
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2 Nouded loodavale siisteemile

T60s saadakse kapillaarelektroforeesi seadmelt katte signaal. See kuvatakse

elektroferogrammina to6lauarakenduses. Peale katset salvestatakse andmed failidesse ja

saadetakse voimaluse ka andmebaasi.

Jargnevalt tuuakse valja nduded stisteemi iga alamosa kohta. Need on kooskdlastatud

stisteemi 16ppkasutajaga konsulteerides.

2.1 Nouded todlauarakendusele

2.1.1 NOuded graafikule

Graafik peab kujutama kapillaarelektroforeesi seadmelt saadud signaali

Kas sama graafik voi eraldi graafik (valikuliselt) peab kujutama seadmelt saadud

voolutugevust
Graafik peab muutuma ajas
Graafiku skaala peab olema sdltuv hetkel néhtavast graafikuosast

Erineva ajaskaala puhul peab graafik horisontaalselt olema kas vélja venitatud vdi
kokku surutud

2.1.2 Nouded valikmenitdele

Valida peab saama to6lauarakenduse kasutajat

Meniide funktsionaalsus peab sdltuma kasutajale antud volitustest
(administraatoril on digus kbike muuta, samas tavakasutaja saab valida ainult

eelseadistatud valikute vahel)
Menti peab kuvama kdikide katses kasutatavate meetodite nimekirja
Meetodite nimekirja peab saama lisada uut meetodit

Menii peab kuvama kdikide katses kasutavate maatriksite nimekirja
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Maatriksite nimekirja peab saama lisada uut maatriksit
Menil peab kuvama kdikide otsitavate analutide valik-nimekirja
Analidtide valik-nimekirja peab saama lisada uut analdiiiti

Katses kasutavatele analultidele peab saama lisata nende kontsentratsiooni

vedelikus

Meni peab kuvama analiittide modtihikute nimekirja

Meni peab kuvama kdikide kasutavate BGE-de valik-nimekirja
BGE-de valik-nimekirja peab saama lisada uut BGE-d

Katses kasutavatele BGE-dele peab saama lisada nende kontsentratsiooni

vedelikus

Menii peab kuvama BGE-de mdotihikute nimekirja (mol, mmol, pymol, ppm,
ppb)

Menii peab kuvama katses kasutavate kapillaaride 1D-de ja OD-de nimekirja
(25/150 pm, 25/350 pm, 50/150 um, 50/350 ym, 75/175 um, 75/350 ym, 100/175
um, 100/350 um)

Menil peab kuvama katses kasutavate kapillaaride taispikkuste nimekirja (20-75

cm, 5 cm pikkuste vahedega)

Menii peab kuvama katses kasutavate kapillaaride effektiivpikkuste nimekirja
(10-60 cm, 5 cm pikkuste vahedega)

Menti peab kuvama vedeliku sustimismeetodite nimekirja (rohk, vaakum,
elekter)

Menti peab kuvama vedeliku siistimismeetodi vordlusdimensiooni (erinevus,

pinge)

Meniiis peab saama sisestada vedeliku sustimismeetodi vordlusdimensiooni

vaartust
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Menti peab kuvama vedeliku sustimismeetodi vordlusdimensiooni véartuse

mdGtihikute nimekirja (cm/mbar, kV)

Meniils peab saama sisestada vedeliku sustimismeetodi kestvust (sekundites)

2.1.3 Nouded nuppudele

Valikus peavad olema elektrivoolu sagedust muuta voimaldavad nupud: 300 kHz,
400 kHz, 500 kHz, 660 kHz, 800 kHz, 880 kHz, 1 MHz, 1,3 MHz, 1,6 MHz,
2 MHz

Valikus peavad olema ajaliselt vaadeldava graafiku osa muuta vdimaldavad

nupud: 30 sec, 1 min, 2 min, 3 min, 5 min, 10 min

Tdolauarakendusel peavad olema nupud katse alustamiseks, peatamiseks,

graafiku puhastamiseks ning katseandmete ja graafiku salvestamiseks

Toolauarakendusel peab olema nupp, mis lulitab kapillaarelektroforeesi seadmes

kdrgepinge sisse/vilja

Soltuvalt kdrgepinge olekule (sees/valjas) peab kdrgepinge luliti varvus muutuma

rohelise ja punase vahel

Tdolaual peab olema taimerit sisse/valja lulitav nupp

2.1.4 Uldised néuded

Toolauarakendusel peab olema tekstivéli, kuhu saab kirjutada katsega seotud
kommentaare

Tdolauarakendus peab kuvama hetke voolutugevuse

Toolauarakendus peab vOimaldama saata kapillaarelektroforeesi seadmesse

protsentuaalset kérgepinge suurust

Todolauarakendus peab kuvama hetkel kasutuses oleva korgepinge protsentuaalse

suuruse

Tdolauarakendusel peab olema sisse- ja véljaltlitatav taimer, peale mida katse

IGpetatakse, salvestatakse ning kdrgepinge lulitatakse valja
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e Toolauarakendusel peab saama valida taimeri kestvust (1-60 minutit, 1 minutiliste
vahedega)

e To0lauarakendus peab kuvama katse kestust formaadis HH:mm:ss:fff

e To0lauarakendus peab kuvama kapillaarelektroforeesi seadmelt kattesaadud

signaali muutmata kujul tekstivéljal

e KOorgepinge protsentuaalne vaartus peab jadma 0 ja 100 vahele

2.2 Nouded salvestatavatele andmetele

2.2.1 Nbuded salvestatavale graafiku failile

e Graafiku fail peab olema PNG formaadis

e Graafiku failil peab olema kogu katse kestel salvestunud signaalidest

moodustunud elektroferogramm

2.2.2 Nouded salvestatavale andmefailile

e Salvestama peab ainult kapillaarelektroforeesi seadmest saadud pinge véartused

e Salvestada ei tohi esimest 100 vééartust (kuna nende seas tekib kérgepinge sisse

lalitamisest pdhjustatud piik, mis pole seotud analiilitidega)

2.2.3 Nouded salvestatavale metadata failile

Salvestama peab
o katse teinud isiku nime
o katse teinud koodi, mis néitab katse teinud isiku volitusi
e meetodi nime
e maatriksi
o Kkapillaari ID ja OD
o kapillaari taispikkuse
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o Kkapillaari effektiivse pikkuse

e elektrivoolu sageduse

e sUstimismeetodi

e sustimismeetodi vordlusdimensiooni koos selle vaartuse ja mddtihikuga

e sUstimismeetodi vordlusdimensiooni kestuse sekundites

e kdrgepinge protsentuaalse suuruse

e Kkatses kasutatavad analiitidid ja nende kontsentratsioonid koos mdétihikuga
e Kkatses kasutatavad BGE-d ja nende kontsentratsioonid koos mdétihikuga

e katse kohta kaiva kommentaari

katse ajalise kestvuse formaadis HH:mm:ss:fff

2.2.4 Uldised nduded

o Katse I6ppedes tekkinud failid tuleb panna eraldi kausta

o Nii failide kui ka kausta nimes peab olema ajatempel formaadis kuupaev-kuu

nimi-aasta-tund-minut

2.3 Nouded REST API-le

e REST API peab olema sama jar faili sees, kus on ka veebirakendus (osa teise
tudengi bakalaureusettost)

2.4 Nouded andmebaasile

o Kasutama peab PostgreSQL andmebaasi. Seda pdhjusel, et tlikooli serveris, kus
edaspidi rakendus kasutusele voetakse, kasutatakse samuti PostgreSQL

andmebaasislisteemi.
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3 Olemasolev toolauarakendus ja probleem

4184792 Set Frequency
[2uez J[1swrz |[13mm [[1z | [s30krz |

00kt |(s00xrz || ssokHe | [400xrz | 300k |

4184597.2

Display time
i (10 J(smJzmn (1o (e
4184499.8 - L - - 3min

[ sm || s |

Save result

HV switch HV value % (0-100)
e =

Current -15 uA HV 874 %

C4D 4184411 4234363330 1 16

Joonis 4. Olemasolev to6lauarakendus Visual Basicu baasil
Seni kasutati katsete tegemisel Visual Basicus kirjutatud té6lauarakendust (Joonis 4).

Sellel olid osad praegustest nduetest juba taidetud.
Olemas olid:
e elektrivoolu sagedust muutvad nupud
e graafiku vaadeldava osa suurust muutvad nupud
e gjaliselt muutuv signaali graafik
e gjaliselt muutuv voolutugevuse graafik
e nupp korgepinge sisse/vélja lulitamiseks
e kdrgepinge protsentuaalset suuruse sisestamise vimalus

¢ hetke voolutugevust nditav tekstivali
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¢ hetkel kasutatav protsentuaalne kdrgepinge suurus
o kapillaarelektroforeesi seadmelt kattesaadud signaal muutmata kujul tekstivaljal

e andmete faili salvestamine.

3.1 Probleem

Vajadus oli katsesse puutuvate andmete valikumendii jarele.

= = B
10 Set Frequency
(2w (16w |[13mbe [[amee ] [ss0khe
(800ktz |[sookne | [esowre |[40kre | [ 300Kk
I
2
l
H Display time
E \ 10 min. lﬁmln ‘IZmn H1m\n J[B{lsnc J
3827358 2
3826869 5 Save resuit
— . HV switch HV value % (0-100)
180 11
606 1806 3006 4206 5406 8606 _] Send

Time (s)

Current 0 uA HV 874 %

con
C4D 382651311216 .

Joonis 5. Viga 10 minuti laiuses graafikus
10 minuti laiuses aknas oli ndha ainult 5 minuti jagu graafikut. K&ik, mis laks le 5 minuti,

polnud enam nédhtav (Joonis 5).
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£

Set Frequency

ambe (16w (13w (e ] 80k |

| (800ktz |[s00kHz |[ssokHz |[400kHz |[300kHz |

| Display time
10mo_ J(5mn  J[2mn  |[1mn  ][30sec |

y——
xR

Forml

- Unhandled exception has occurred in your application. If you click
(i Continue, the application will ignore this emor and attempt to continue.
you click Quit, the application will close immediately.

. | Axs Object - The minimum value of the axis is greater than the largest
data point value

[ comme ][ _aw ]| %(0-100)
— s |

Current 0 uA HV874 %

C4D 383747011216

Joonis 6. Crashinud té6lauarakendus
Tdolaua rakendus 18petas aegajalt taiesti todtamise ning crashis (sulgus plaanivéliselt).
Peale seda oli sage selline olukord, kui rakendus crashis mitu korda jérjest (Joonis 6).

Enne kui dnnestus selle tookorras avamine.

Salvestada sai ainult kapillaarelektroforeesi seadmest saadud signaali. Graafiku ja

metadata salvestamise vdimalus puudus.

Katseandmeid ei saadetud andmebaasi, vaid sisestati kasitsi Exceli failidesse.

3.2 Probleemi lahendamise eesmark

Vajadus oli uue td6lauarakenduse jérgi, mis pidi té6tama ilma crashimiseta. Rakenduses
oli vajalik men(i olemasolu, kus pidi saama teha erinevaid katsesse puutuvaid valikuid.
Kuna Exceli failidesse késitsi andmete sisestamine oli tilikas ning failidega
umberkdimine polnud kasutajasdbralik, oli vajadus andmete andmebaasi salvestamise

jarele.
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4 Kasutatud metoodika

Selles peatiikis kirjeldatakse kasutatud metoodikat, mida I6putd6 autor loodud slisteemis
kasutas vOi proovis kasutada. Mainitakse erinevaid programme, teeke, raamistikke kui ka

andmeformaate.

4.1 Esialgne kasutatav toéolauarakendus

4.1.1 Microsoft Visual Studio

Keemikutel oli juba kasutuses todlauarakendus, millele tuginedes tudeng pidi omapoolset
stisteemi hakkama Gles ehitama. See oli Kirjutatud Visual Basicus. Et mdista, mis
funktsionaalsus oli the voi teise rakenduse nupu taga peitus, pidi uurima Visual Basicu

projekti. Selleks kasutas tudeng Microsoft Visual Studiot.

Tegu on Microsofti poolt loodud arenduskeskkonnaga, mis sobib peale teiste keelte ka
Visual Basicu projektide Kirjutamiseks. Microsoft Visual Studiol on olemas nii

tekstiredaktor kui ka graafilise liidese disainimise funktsionaalsus.

4.2 Arduino

4.2.1 Arduino IDE

Java rakenduse ja Arduino vahelise suhtluse lles seadmiseks uuris tudeng kapillaarse

elektroforeesi seadme koodi. Selleks kasutas ta Arduino IDE-t.
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File Edit Sketch |Tools| Help L

Auto Format
Archive Sketch

==

sketch_pressy Fix Encoding & Reload E Alignmer
int sensor0=A Senal Monitor Ctrl+Shift+M T
int se.nsnr1=k Serial Plotter Ctrl+ShiftsL
int dig_out0; c D
int dig_outl; WiFil01 Firmware Updater

float millivo
Board: "Arduino/Genuino Mega or Mega 2560"

void sett

{P el Processor: "ATmega2560 (Mega 2560)" ¥

Serial.begin( Port: "COM7 (Arduino/Genuino Mega or Mega 2560)" | Serial ports

pinMode (sensol Get Board Info coml

:;1-—_\{:3& (sensq Programmer: "AVRISP mkIl" | v COMT (Arduino/Genuino Mega or Mega 2560)
void loop()

Bumn Bootloader
{

int count=100;

float amv=0;

Joonis 7. Arduino mikrokontrolleri, protsessori ja pordi valimine
Arduino IDE vb6imaldab Kirjutada koodi Arduino mikrokontrolleri jaoks, seda

mikrokontrollerile laadida ning seejérel kaivitada.

Et saada kétte informatsioon, tuleb kdigepealt valida sobiv Arduino mikrokontrolleri
mudel. Seejarel tuleb valida sobiv protsessor. Ning kdige 10pus tuleb valida sobiv port,
mille kaudu Arduino IDE infot saab/saadab (Joonis 7). Koodi kirjutamisel tuleb arvestada

sellega, et pordi numbrid vahest muutuvad.

.
(@ COM? (Arduino/Genuino Mega or Mega 2560) E=E
[send |
C4D 2753827 11 2 127 -
C4D 2753435 11 2 127
C4D 2753734 11 2 127
C4D 2753329 11 2 127
C4D 2753778 11 2 127
C4D 2753321 11 2 127
C4D 2753814 11 2 127
C4D 27532%6 11 2 127
C4D 2753795 11 2 127
C4D 2753273 11 2 127
C4D 2753634 11 2 127
C4D 2753313 11 2 127
C4D 2753677 11 2 127 EJ
C4D b
& Nolneendng v | (115200baud v |

Joonis 8. Saadud info Arduino mikrokontrollerilt
Kui mikrokontroller, protsessor ja port on paika seatud, on v@imalik Arduino
mikrokontrollerile kdske saata ning sealt infot saada (Joonis 8).
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Ké&esoleval juhul tuleb informatsioon kapillaarelektroforeesi seadmest kujul "C4D
2753321 11 2 127". Seda informatsiooni hakkab t66lauarakendus ka to6tlema.

Informatsiooni lahtiseletus:
C4D - kapillaarelektroforeesi seadmele pandud "nimi".

2753321 - signaal, mis naitab analttdi iooni elektrilist juhtivust. See kantakse ka
graafikule.

11 - voolutugevus mikroamprites.
2 - pinge oleku staatus (1 - kdrgepinge on sisse lulitatud, 2- kdrgepinge on valja lulitatud).
127 - vabade ADC sammude arv.

4211 ADC
Tdolauarakenduses  sisestatakse  kOrgepinge  protsentuaalse  suurus.  Kuna
kapillaarelektroforeesi seadmes muudetakse kdrgepinge vaartust digitaalsete
sammudega, mitte analoogilisel kujul, siis konverteeritakse kdrgepinge protsentuaalne
véértus digitaalselt kasutatavatesse (hikutesse. Seadmes kasutatakse 128

digitaliseerimise thikut. Kasutatavat pinget (U_kasutatav) arvutatakse valemiga

U_kasutatav = x / 127 * U_kogupinge, kus x on kasutatavate ADC sammude arv. 128
asemel 127, kuna esimene digitaalne samm on 0 ja siis pole pinget. Pingel olemasolul on
kasutusel 127 digitaalset sammu.

1% -le vastab jarelikult 1,27 sammu.

Néiteks kui sisestati 87%, siis selle pdhjal saadakse arvutamisel 127 - 87 * 1,27 = 16,51
See Umardatakse tdisarvuni ning saadakse 17. Seega arvutamisel kasutatakse 17
digitaliseerimise sammu. Kui kasutusel on kdrgepinge 20 kV, siis 87% puhul kasutatakse
17 /127 * 20 = 13,7 kV kdrgepinget.
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4.3 Java

Kuna tudeng on kolme aasta jooksul dppinud kdige rohkem Java programmeerimiskeelt,
siis  graafilise  kasutajaliidese  tegemisel  otsustati  kasutada just seda

programmeerimiskeelt.

4.3.1 Intellid

Tegu on Java IDE-ga. IntelliJ-s on olemas tekstiredaktor, graafilise liidese disainimise
vBimalus, debugimise vdimalus kui ka erinevate teekide ja pluginite lisamise vBimalus.

IntelliJ abil on lihtne koodi kirjutada, seda jooksutada ning kompileerida jar faili.

4.3.2 Gluon Scene Builder

Gluon Scene Builder on graafiliste liideste disainimisrakendus, mis to6tab JavaFX teegis
kasutusel olevate objektidega. Selles on olemas "vdta-ja-lohista” funktsionaalsus, mis
tdhendab seda, et vdimalik on juba valmis objekte (néiteks nuppe, tekstikaste, mentdsid)
disainiaknasse Gigele kohale lohistada.

Kuigi IntelliJ pakub ka graafilise liidese disainimise véimalust, kasutas tudeng kéesolevas
tods Gluon Scene Builderit, kuna see on spetsiaalselt méeldud JavaFX teegile. Samas
IntelliJ kdiki vdimalusi, mis Gluon Scene Builderis olemas on, ei paku, kuna IntelliJ
disainimisrakendus on pigem tldine, mitte suunatud teatud kindlale teegile.

4.4 Tudengi poolt loodud to6lauarakendus

441 RXTX

RXTX on Java teek, mis on m&eldud t66ks JDK-le jada- ja paralleelihendusega portidega

[3].

Kuigi funktsionaalselt oli see loodavale stisteemile kiill sobiv, otsustas tudeng seda teeki
mitte kasutada. Nimelt probleem oli RXTX teegi installeerimises. See eeldas endas kahe
dll faili asetamist Java susteemikataloogidesse. LOppkasutaja jaoks poleks see aga olnud
kasutajasObralik lahendus. Loppkasutaja soovis lihtsalt tht faili oma téolaual kéivitada,
mitte tegeleda erinevate lisafailide ja kaustadega. Tudeng kill motles ka installeeritava

programmi loomisele, aga lihtsam oli kasutada teist teeki. Samuti RXTX teeki enam ei
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arendata edasi. Viimane uuendus tehti https://github.com/rxtx/rxtx keskkonnas 6 aastat
tagasi.

4.4.2 JSSC

Nagu ka RXTX on JSSC teek, mis on moeldud téoks JDK-le jada- ja
paralleeliihendustega portidega. See teek on uuem ning ka stabiilsem. RXTX teegi
kasutamisega on erinevatel kasutajatel ilmnenud erinevaid probleeme (vood lukustavad
Uksteist, vood jéetakse teegi sees lahti ning seet6ttu pole véimalik programmi sulgeda

normaalselt, teegi normaalne t60 s6ltub erinevate protsesside Gigest ajastusest, jne) [4].

Kuna JSSC teegi installeerimiseks ei ole vaja kasutada eraldi lisafaile, otsustas tudeng
oma t60s kasutada just seda teeki. Samuti ilmnes, et JSSC pakub lihtsalt vdimalust portide
automaatseks tuvastamiseks. Samas kui RXTX teegi puhul pidi koodi kirjutama, millist

porti soovitakse kasutada.

4.4.3 libGDX

libGDX on Javapdhiste mangude loomise raamistik. See pakub thtset API-t, mis sobib
igale platformile. Raamistik pakub keskkonda Kiireks prototliipimiseks ja kiireks
iteratsiooniks. Todlaua JVM-i funktsioonid, nagu reaalajas koodivahetus, vahendavad

oluliselt vajadust koodi pidevalt kompileerida erinevate platformide jaoks [5].

Kuigi libGDX pakub palju graafilisi vdimalusi, ei ole selles juba valmis mooduleid
graafikute tegemiseks. Kuna kapillaarelektroforeesi téolauarakenduses tuleb kasutajale
kuvada reaalajas muutuvat graafikut, siis libGDX ei olnud sobilik valik. libGDX puhul
oleks kull olnud vdimalik implementeerida graafikute kuvamine, aga see oleks eeldanud
sellise funktsionaalsuse nullist tles ehitamist. Samas kui on olemas alternatiivsed

lahendused, kus graafikute moodul on juba valmis arendatud.

4.4.4 Swing

Swing on Java arenduskomplekt graafiliste liideste loomiseks. Swing arenduskomplektis
on juba valmis loodud erinevad komponendid (néiteks nupud, nimekirjad, tekstivaljad,
mentid, jne [6]), mida on vOimalik kiiresti ja lihtsalt oma koodis kasutada.
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Kuigi Swing on libGDX-ga vorreldes palju sobivam ké&esoleva projekti arendamisel,
otsustas tudeng enamikku funktsionaalsust sellest mitte kasutada. Nimelt leidis tudeng

uuema alternatiivi (JavaFX).

Kill on Swing abil tehtud kapillaarelektroforeesi tdolauarakenduses graafiku
salvestamise funksionaalsus. Nimelt vastav lahendus JavaFX puhul vottis mérgatavalt
kauem aega ja ndudis suuremat mélukasutust (olukorrani, kus reaalselt polnud véimalik
enam mdistliku aja jooksul graafikut salvestada, kui sellel oli Gle kiimne tuhande

mdGtepunkti). Swing abil 6nnestus graafiku salvestamine loetud sekundite jooksul.

4.4.5 JavaFX

JavaFX on graafiliste liideste arendamisplatform, mis pakub mitmekesiseid valmis
arendatud graafilisi komponente. JavaFX on ka pidevas arenduses (vorreldes Swing-iga,

mida enam edasi ei arendata).

Kuigi Swing puhul on olemas rohkem dokumentatsiooni ja rohkem kasutajaid, otsustas
tudeng kasutada just JavaFX teeki selle jatkusuutliku arenduse tottu.

4.4.6 ControlsFX

ControlsFX on avatud lahtekoodiga projekt JavaFX teegile, mille eesméark on pakkuda
korgekvaliteedilisi kasutajaliideste kontrollelemente ja muid t6Gvahendeid, et tadiendada
JavaFX pohifunktsionaalsust. See on loodud JavaFX 8.0+ versioonile [7].

4.4.7 JFreeChart

JFreeChart on Java teek, mis on mdeldud professionaalsel tasemel graafikute loomiseks
ja kuvamiseks. See pakub hasti dokumenteeritud API-t, mis toetab paljusi erinevaid
graafikutitipe; paindlikku disaini, mida lihtne laiendada nii serveripoolsetele kui ka
kasutajapoolsetele rakendustele; tuge erinevatele véljunditiitipidele (pildifailid, JavaFX

komponendid, Swing komponendid, jne) [8].

JFreeChart on see Swingi pdhine teek, mida tudeng kasutas graafiku pildifaili

salvestamisel.
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4.4.8 JCommon

JCommon on teek, mis on vajalik JFreeChart teegi t60s. Selles on tekstiutiliidid,

serialisatsiooni utiliidid ja muud JFreeChart jaoks vajalikud klassid [9].

4.4.9 JSON

JSON on andmevahetuse formaat. JSON-is kasutatakse vGtme-vaartuse paare, kus thele

vOtmele maaratatakse mingi véartus voi véartuste jada.

Jargnevalt on ndide 16putdds JSON formaadi kasutamisest:

"nameOfTest": "11 jaanuar",
"nameOfMethod": "mingi labTest",
"nameOfUser": "Aivar",
"userClass": "1",
"analytes": [
{
"analyte": {
"name": ""
"value": "uraan",
"valid": true
b
"concentration": {
"name " H mn ,
"value": "11",
"valid": true
}
bo
{
"analyte": {
"name": ""
"value": "plaatinum",
"valid": true
br
"concentration": {
"name": "",
"value": "100",
"valid": true
}
}
1,
"analyteUnit": "mol",
"matrix": "kraanivesi",
"bgeUnit" . "ppb" ,
"capillary": "50/150 mm",
"capillaryTotallength": "20 cm",
"capillaryEffectiveLength": "10 cm",
"injectionMethod": "Pressure",
"injectionChoice": "Difference",
"injectionChoiceValue": "20",
"injectionChoiceUnit": "cm",

"injectionTime": "5 s",
"current": "-15 pA",
"frequency": "2 MHz",
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"description": "mingi test",
"hvVvalue": "87 %",
"testTime": "00:00:23:231"

}

JSON formaadis saadeti infot REST API-le, mis votmete pdhjal vottis valja vajaliku
info ning salvestas vastavasse andmebaasi tabelisse. Samuti toimus info
toolauarakendusele tagasi saatmisel JSON formaadis.

4.4.10 Gson

Gson on java teek, mida saab kasutada Java objektide konverteerimiseks nende JSON
kujule. Seda saab kasutada ka JSON stringi konverteerimiseks vastavasse Java objekti.
Gson voib tootada suvaliste Java objektidega, sealhulgas olemasolevate objektidega,

mille lahtekoodi ei omata [10].

4.5 REST API

REST API, mis vottis toolauarakenduselt info vastu, todtles seda ja suhtles andmebaasiga
Kirjutamisel kasutati sarnaselt to6lauarakenduse Kirjutamisele Java
programmeerimiskeelt. API kirjutati Spring Booti rakendusse.

4.5.1 Spring Boot

Spring Boot on Spring raamistikul (Java raamistik) p8hinev lahenus, mis aitab luua
rakendusi, mida saab lihtsalt kdivitada. Spring Boot rakendusse saab juba eelnevalt
https://start.spring.io/ lehel lisada k&ik vajalikud teegid, sdltuvused ja metadata. Seega
juba algusjérgus vajab Spring Boot projekt vaga véhest konfigureerimist.

Spring Boot hdlmab endas Tomcat veebiserverit, mille peal Java saab to0tada. Samuti

vOimalust valida, kas kasutatakse Gradle vdi Maven automatiseerimisstisteemi.

4.5.2 PostgreSQL JDBC Driver

PostgreSQL JDBC Drive on Java draiver PostgreSQL andmebaasidega (ihendumiseks ja

nendega tootamiseks.

45.3 Gson

Gson on java teek, mida saab kasutada Java objektide konverteerimiseks nende JSON

kujule. Seda saab kasutada ka JSON teksti konverteerimiseks vastavasse Java objekti.
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Gson vdib tootada suvaliste Java objektidega, sealhulgas olemasolevate objektidega,
mille l1ahtekoodi ei omata [10].

4.6 Andmebaas

Kuna eelnevalt on 18put6dd kirjutav tudeng 6ppinud mitme dppeaine raames PostgreSQL
andmebaasi kasutamist ning andmebaas, kus 16plik rakendus hakkab edaspidi jooksma,
on samuti PostgreSQL pohine, siis 18putdds kasutati samuti just PostgreSQL

andmebaasisiisteemi.

Andmebaasi salvestati katseandmed, metadata ja analtlsi tulemused, mis saadi laboris
tehtud katsetelt kapillaarelektroforeesi seadmega.

4.6.1 Microsoft Access

Esmane andmebaasi disainimine toimus Microsoft Accessis, kus loodi vajalikud

andmebaasi tabelid, nendevahelised suhted ning kuhu sisestati ka algne informatsioon.

Microsoft Access on andmebaasi halduse siisteem, mis hdlmab endas graafilist
kasutajaliidest, tarkvara arendamise tddvahendeid, v8imalust kéivitada SQL koodi kui ka

vOimalust luua andmebaasi.

4.6.2 Bullzip MS Access to PostgreSQL

Bullzip MS Access to PostgreSQL on programm, mis konverteerib MS Access
andmebaasi faili SQL koodi (Lisa 1), mida saab PostgreSQL slsteemi toetavas serveri
jooksutada. Peale konverteerimist on vajalik mdoningane faili modifitseerimine
(jutumarkide eemaldamine, tabelite digesse jarjekorda panek) enne kui seda saab serveris
kaivitada.

4.6.3 pgAdmin

pgAdmin on PostgreSQL andmebaaside administreerimis- ja arendusvahend. Sellega
saab hallata mitut andmebaasi korraga, luua uusi hendusi, uusi andmebaase, uusi
andmebaasi tabeleid ja ka lisada informatsiooni tabelitesse. Samuti on sellega voimalik
kéivitada SQL lauseid.

pgAdmin tootab ka lokaalselt, eeldusel, et arvutisse on installeeritud PostgreSQL

andmebaas.
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4.7 Versioonihaldus

Et sailitada varasemaid versioone loodud koodist kasutati versioonihalduseks GitLab
versioonihalduse keskkonda.
4.7.1 GitLab

GitLab on versioonihalduse keskkond, kus on vdimalik sailitada varasemaid versioone
oma loodud koodist, luua uusi projekte, té6tada projekti kallal kogu meeskonnaga, pidada

nimekirja tehtud ja tegemata tlesannetest ja palju muud.

Tudengi failid ja kood on https://gitlab.cs.ttu.ee/water-analyzer repositooriumis.
Repositooriumi omanik on juhendaja Evelin Halling.

4.7.2 Git Bash CLI

GitLabi repositooriumisse uuenduste saatmiseks kasutati Git Bash konsooliprogrammi,
mis on moeldud Git-iga Windowsi operatsioonisiisteemis td6tamiseks. Git Bash hdlmab
endas peale Giti kaskude ka moningaid Linuxi operatsioonististeemi kaske.
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5 Siisteemi struktuur

Selles peatiikis kirjeldatakse rakendustes olevaid klasse ja andmebaasis olevaid tabeleid.

Samuti seletatakse lahti tegevusvoos protsesside loogiline ja ajaline jarjestus.

5.1 Toolauarakendus

5.1.1 Kasutatud klassid

main
v style
o5 structure.fxmil
cee Style.css
v util
© ArduinoReader
€ DatabaseCommunicator
€ ImageSaver
Analyte
ConcentrationTable
Controller
LabTest
Main

User

O 0 0 0 0

Joonis 9. To6lauarakenduses kasutatud klassid
Toolauarakenduses kasutas tudeng kolme paketti: "main™ pakett, "style™ pakett ja "util”
pakett.

5.1.1.1 "style™ pakett
Paketis hoitakse FXML faili ja CSS faili. Ehk seda osa, mis on oluline graafilise osa

disainis.

"structure.fxml™ failis on to6lauarakenduse graafilise liidese struktuur (nupud,

tekstivaljad, mendd, jne).
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"style.css" failis oli nuppude ja graafikuga seotud stiili-info.

5.1.1.2 "util" pakett
ArduinoReader klass tegeleb Arduinoga thenduse loomisega, sellest info katte saamise

ja Arduinole kaskude saatmisega.

DatabaseCommunicator klass votab salvestatud katseandmed ning saadab need REST
API poole teele. REST API-s omakorda salvestatakse andmed andmebaasi. Samuti see

klass teeb péaringuid REST API peale, et saada andmebaasist andmeid.
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f

4235000 -
4232 500 e e sy e
4230 000
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Joonis 10. Pildifailis olev graafik

ImageSaver klass salvestab graafiku pildifaili (Joonis 10).

5.1.1.3 "main" pakett
"main" paketis on nii "util" pakett, "style" pakett kui ka klassid.

Analyte klass on analliidi objekt, mida kasutatakse kontsentratsioonitabelis. Seal on nii

analttdi nimi kui ka analtiidi kontsentratsiooni vaartus.
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¥ ° ConcentrationTable o S .

Concentration of analytes

Analyte Concentration
Na 40
NH4 20
Fe2+ 50

Add || Remove

Joonis 11. Nimekiri analiilitidest ja nende kontsentratsioonidest

ConcentrationTable klass on kontsentratsioonitabeli objekt. See kasutab Analyte klassi
ning on omakorda vélja kutsutud Main klassis. ConcentrationTable klass kuvab info
valiknimekirjades &ra maérgitud analiiitidest/BGE-dest. Samuti on seal vdimalik
lisada/eemaldada nii analutite kui ka BGE-sid. Peale analiiidi/BGE kuvamist saab lisada

ka selle kontsentratsiooni vaartuse (Joonis 11).

Controller klass on JavaFX projekti poolt loodud klass, mida kasutatakse projekti
kaivitamisel.

LabTest klass on objekt, milles hoitakse kdiki testiga seotud andmeid. Sellest objektist
luuakse Gson abil JSON string, mis omakorda REST API-le saadetakse. Osa sellest
JSON-ist on vélja toodud 16putd6 lehekiilgedel 30-31.

User klass on objekt, milles hoitakse rakenduse kasutaja nime ja ka tema staatust

(administraator/keemik/tavakasutaja).
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_| data.txt - Notepad

File Edit Format View Help
n186993
4188411
4189056
4188514
4187723
4186899
4187041
41871860
41874860
4187153
4186704
4186438
4186380
4186324
4186534
4186081
4185923
4185785
4186001
4186046
4185239
4185851
4184939
4185132
4182929

1

Joonis 12. Arduinolt saadud signaalid tekstifailis



:- _| 07_mai_2019_18_22_settings.txt - Notepad

IFiIe Edit Format View Help
bser: Regular user
IMethod: MingiSuvalineMeetod
qMatrix: canalization water
Capillary ID/OD: 1@
1 Total length of capillary: 20
Effective length of capillary: 1@
Frequency: 2 MHz
Injection method: Pressure Difference: 5 cm Injection time: 6@ s
Current: @ pA
Analytes:
NH4: 30 mol
 Mn: 20 mol

Fe2+: 1@@ mol
% BGE:
Acetic acid eM: 400 mol
Commentary:
Mingi suvaline kirjeldus.
Test duration: ©0:00:32:733

il

Joonis 13. Metadata tekstifailis

Main Kklassis luuakse graafiline liides, tehakse hendus Arduinoga, kutsutakse vélja
ulejaanud Kklassid ja katse 18pus salvestatakse signaalid tekstifaili (Joonis 12) ja metadata
tekstifaili (Joonis 13).

5.1.2 Tegevusvoog

Kdigepealt luuakse JavaFX listener, mis graafilise liidese sulgumisel k&ik protsessid
suleb. Vastasel juhul jd&vad osad protsessid ikka tagaplaanil to6le. Seejérel loetakse sisse
FXML fail ja CSS fail ning hakatakse looma graafilist liidest. Valmis luuakse graafilise
liidese pdhi (ehk aken).

Enne graafilise liidese elementide loomist tehakse interneti olemasolul REST API peale
GET péringud, et andmebaasist uut informatsiooni alla laadida ja uuendada seda
informatsiooni, mille p&hjal luuakse graafilises liideses nimekirjad. Interneti puudumisel
lihtsalt jargmised sammud votavad paar sekundit kauem aega (kuna rakendus dritab

REST API-t jooksutava serveriga ikkagi paar korda tihenduda).

Seejarel luuakse kdik nupud, valikmenulid ja nimekirjad ning kuvatakse need

I6ppkasutajale.
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Peale graafilise liidese valmis saamist Uritab rakendus Ghenduda Arduino peal jooksva
kapillaarelektroforeesi seadmega. Kui uUhendumine onnestub, siis rakendus hakkab
reaalajas kuvama seadmelt saadud signaali tekstilahtris. Kui Uhendumine ei 6&nnestu
(seade on valja lilitatud vGi seadmes on rike), siis rakendus kill avaneb, aga

tekstilahtrisse ei ilmu signaaliga seotud infot.

Juhul kui Arduinoga on (hendus olemas, siis vOib soovi korral paika panna katse
seadistused ja soovi korral ka taimeri. Seejarel "Start” nupule vajutades saadetakse
Arduino mikrokontrollerile signaal kdrgepinge sisse lllitamiseks ja signaal sobiva voolu
sageduse valikuks. Voolu sagedus muutub kapillaarelektroforeesi seadmes kuna seal on
erinevad takistid ja erinevate takistite valikul muudetakse ka sagedust erinevaks. Katte

saadud signaali hakatakse siis kuvama graafikule ja samal ajal salvestama maéllu.

Katse labi saamisel (kas "Stop™ nupule vajutades vdi taimeri aja labi saamisel) saadetakse
Arduino mikrokontrollerile k&sk korgepinge vélja lulitada ning mallu salvestatud
testandmed salvestatakse tekstifailidesse, pildifailidesse. Samuti tehakse testandmetest
LabTest objekt, mis Gson abil JSON stringiks muudetakse ja interneti olemasolul REST
API-le saadetakse.

Kdige 10pus tehakse uuesti REST API peale GET pdringud, et andmebaasist uut

informatsiooni alla laadida.

5.2 REST API

5.2.1 Kasutatud klassid

databaseCommunication
Analyte
DatabaseCommunicator

g

DatabaseConnection
LabTest

User

Joonis 14. REST API-s kasutatud klassid

REST API asub databaseCommunication paketi sees.
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Analyte klass on analliidi objekt, mida kasutatakse kontsentratsioonitabelis. Seal on nii
analiudi nimi kui ka analtiidi kontsentratsiooni vaartus. REST API-s saadakse Gson abil

sealt kéatte analtlidi nime ja tema kontsentratsiooni.

DatabaseCommunicator klass tegeleb REST péringutega. Kasutatakse jargnevaid
paringuid: getAnalytes, getBges, getMatrixes, getMethods, getUsers, postTest (postTest
on REST API-le katseandmete saatmiseks). REST API kuulab péringuid samanimeliste
uhenduspunktide pealt.

DatabaseConnection teeb henduse PostgreSQL andmebaasiga ning tagastab Connection
objekti, mille kaudu SQL paringuid kaivitama hakatakse ja mille kaudu SQL paringute
vastus tuleb.

LabTest klass on objekt, milles hoitakse k&iki testiga seotud andmeid. Selle klassi abil
luuakse JSON stringist LabTest objekt, kust saab erinevat katsega seotud infot getter

meetoditega vélja votta.

User klass on objekt, milles hoitakse rakenduse kasutaja nime ja ka tema staatust

(administraator/keemik/tavakasutaja).

5.2.2 Tegevusvoog

Enamike GET péringute puhul (/getUsers, /getAnalytes, /getBges, /getMatrixes) teeb
REST API Gihe SQL paringu andmebaasi, et sisse lugeda kdik vastava andmebaasi tabeli
read. Need read lisatakse Arraylisti, mis Gson abil JSON stringiks muudetakse ja tagasi

todlauarakendusele saadetakse.

Samas kuna methods tabelis on viited omakorda matrixes, analytes_measurements ja
bge_measurements tabelitele ja nendes omakorda viited analytes ja bges tabelitele, siis
/getMethods requestide puhul tuleb teha iteratiivselt iga SQL péringu abil saadud
method_id abil omakorda paringuid matrixes tabelisse, et igale meetodile vastav maatriks
saada. Samuti tehakse iteratiivselt péringuid analytes_measurements ja
bge_measurements tabelitesse ja nendest omakorda analytes ja bges tabelitesse, et saada
igale meetodile vastavad analtitidid ja nende kontsentratsioonid ning BGE-d ja nende
kontsentratsioonid. Saadud informatsiooni abil luuakse LabTest objekt, mis Gson abil

JSON stringiks konverteeritakse ja tagasi to6lauarakendusele saadetakse.
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/postTest paring on sarnane /getMethods paringule selles osas, et iteratiivselt tehakse SQL
paringuid andmebaasidesse. Alguses nendesse tabelitesse, millel puuduvad vélised viited
omakorda teistele tabelitele. Kdigepealt tehakse SELECT * paring ja loetakse ArrayListi
sisse koik tabeli read. Kui tabeli ridade sees on lisatav objekt, siis seda teist korda enam
ei lisata, vaid tagastatakse selle objekti kood. Kui aga see objekt puudub ArrayL.istis, siis
tehakse INSERT INTO paring ning tagastatakse selle objekti kood. Seejérel aja seejarel
nendesse, millel on juba vélised viited olemas. Ja samamoodi: kdigepealt SELECT *
paring ja seejarel, vajadusel, INSERT INTO péring. Nii kéiakse labi kdik vétmed ja nende
vaartused JSON stringis, mis /postTest paringuga REST API-le saadeti.

5.3 Andmebaas

Jargnevalt iseloomustatakse andmebaasis olevaid tabeleid ning nendevahelisi seoseid.
5.3.1 Kasutatud tabelid

] analyte_measurements
[ analytes

] bge_measurements

F bges

F matrixes

FH measurements

F methods

FH tests

FH user_classes

FH users

Joonis 15. Andmebaasi loodud tabelid

PostgreSQL andmebaasis kasutatakse 10 tabelit, mis on seotud tddlauarakenduse
kasutajate ja laborikatsetest saadud andmetega.

analyte_measurements tabelis hoitakse testi tegemise aega, meetodi koodi, analltdi

koodi, analtiudi kontsentratsiooni ja analtudi médtuhikut.

analytes tabelis hoitakse kdiki anallitte.
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bge_measurements tabelis hoitakse testi tegemise aega, meetodi koodi, BGE koodi, BGE

kontsentratsiooni ja BGE md6tihikut.
bges tabelis hoitakse kdiki taustaelektroliite.
matrixes tabelis hoitakse kdiki maatrikseid.

measurements tabelis hoitakse testi koodi ja kapillaarelektroforeesi seadmest saadud

signaali vaartust.

methods tabelis hoitakse meetodi nime, maatriksi koodi, kapillaari sisediameetrit,
kapillaari vélisdiameetrit, kapillaari téispikkust, kapillaari effektiivpikkust, analtldi
sisestamisviisi,  analliudi  sisestamisviisi  vordlust taustsiisteemiga, analtudi
sisestamisviisi vOrdluse modtuhikut, analiidi sisestamise aega, elektrivoolu sagedust

kilohertzides, kdrgepinge protsentuaalset vaartust ja katse kirjeldust.

tests tabelis hoitakse kasutaja koodi, meetodi koodi, testi tegemise aega, testi kestvust

sekundites.
user_classes tabelis hoitakse kasutaja klassi nime (néiteks "administraator").

users klassis hoitakse kasutaja nime ja kasutaja klassi koodi.
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5.3.2 Tabelitevahelised seosed

analytes

i analyte_id
analyte_name

analyte_measurements

b analyte_measurement_id
test_time
method_id
analyte_id
analyte_amount
analyte_unit

Joonis 16. Tabelitevahelised seosed

l.-

methods

' method id
method_name
matrix_id
capillary_inner
capillary_outer
capillary_total
capillary_effective
injection_method
injection_amount
injection_unit
injection_duration
frequency
hv_value

method_description

bges
? bge_id
bge_name
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bge_measurements

& bge_measurement_id
test_time
method_id
bge_id
bge_amount

bge_unit

tests

b test_id
user_id
method_id
test_time
test_duration

matrixes
b matrix_id

matrix_name

— 18

2 I

measurements

% measurement_id
test_id

measurement
Users
b user_id
user_name
oo
user_class _—

user_classes

b user_class_id
user_class_name




6 Testimine

Testimisel kasutati erinevaid meetodeid: manuaalset testimist, andmete vordlemist
varasemate katseandmetega kui ka kasutajakogemuse testimist.

6.1 Manuaalne testimine

Manuaalne testimine toimus nii laboris kapillaarelektroforeesi seadmega, kui ka tudengi
kodus testandmetega. Kuna mdlemal juhul oli andmete allikas erineva olemusega, siis
kasutati kaht erinevat versiooni to6lauarakendusest: 1)versioon, mis Uritas infot kétte
saada Arduino peal jooksvalt kapillaarelektroforeesi seadmelt, 2)versioon, mis luges
signaali sisse tekstifailist. Kuna tesktifailist andmete lugemine ei taganud téokindlust
Arduinoga, oli vajalik ka laboris kohapealne testimine.

Andmebaasi tookindluse testimiseks jooksutas tudeng oma arvutis PostgreSQL

andmebaasi ning tegi thenduse localhosti pihta.

6.2 Andmete vordlemine varasemate katseandmetega

Kaasjuhendaja Jelena Gorbatsova vbimaldas ligipd&su varasematele katseandmetele.
Seega voimalik oli kontrollida, kas graafikud ning nii kapillaarelektroforeesi seadmelt kui
ka toOlauarakenduselt saadav informatsioon on kooskdlas selle informatsiooniga, mis
saadi Visual Basicus Kirjutatud té6lauarakendust kasutades. Samuti oli vbimalus varrelda
graafikute pildifaile (Visual Basicu andmetest genereeriti pildifail Excelis, tudengi

to0lauarakendus salvestas pildifaili automaatselt).

6.3 Kasutajakogemuse testimine

Tudeng tegi oma koodist aegajalt todvalmis versioone ning lasi nii kaasjuhendajal Jelena
Gorbatsoval kui ka tema bakalaureuse t60d tegeval keemiatudengil oma rakendust testida
ja kasutada ning vastavalt tagasisidele tegi oma koodis muudatusi. Mingi hetk oli tudengi
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koostatud to6lauarakendus paremal tasemel kui varasem Visual Basicu programm ning

siis hakati laboris kasutama ainult tudengi arendatavat programmi.
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Kokkuvote

T60 eesmargiks oli luua kapillaarelektroforeesis kasutatav todlauarakendus, mis pidi
valja vahetama seni kasutatava, defektse ja mittetdieliku rakenduse. See rakendus pidi
info kétte saama Arduino mikrokontrolleri peal jooksvalt kapillaarelektroforeesi
seadmelt, infot to6tlema, kuvama signaali graafikul ning peale katse 16ppu salvestama
katse tulemused tekstifailidesse, graafik pildifaili ning internetiihenduse olemasolul
saatma andmed ka REST API kaudu andmebaasi.

Regular user

Description of the test
Test method

52 test method
Analyte Na, NH4, Fe2+ - Concentration mol
o sea water
BGE Acetic acid 6M - Concentration mol
Capillary ID/OD 50/150 pym
Total length of capillary 40 em
Effective length of capillary 25¢em

Injection method Pressure - Difference 23 cm - Duration (g) 10

Set Frequency
2 Mz 16 MHz 13 MHz 1 MHz 580 kiz

800 kHz 660 kHz 500 kiz 400 kHz 300 kHz

Display time

10 min 5 min 3min 2min 1min

30 5
Start step Clear Save

HV switch HV value % (0-100)
OoN 86 Send
“" Current -15 HA HV 87 %
00:09:35:420
C4D 4214660 429496351311 “

Joonis 17. Loodud to6lauarakendus

Toolauarakenduses (Joonis 17) on I8ppkasutajal v6imalik valida erinevate katse
seadistuste vahel: katse tegija nimi, kapillaari mdotmed, testitavad anallitidid, testitava
analutdi sisestamismeetod, testimiskeskkond, elektrivoolu sagedus, k&rgepinge ning

selle protsentuaalne kasutus, katse kestvus ja ka graafikul nahtav ajaline osa.

Graafik on reaalajas muutuv ning soltuvalt ajalise osa valikust on v6imalik ndha erinevat

osa graafikust (néiteks viimase 1 minuti jooksul nédhtav osa graafikust).
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Samuti on vdimalik seadistada, kas on soov kasutada taimerit vdi mitte. Taimeri
kasutamisel I6petab toolauarakendus peale aja Iabi saamist ise t00, salvestab andmed ja

lalitab kbrgepinge kapillaarelektroforeesi seadmes valja.

Kui internetithendus on olemas, siis andmed saadetakse JSON formaadis Spring Booti
peale ehitatud REST API rakendusele, mis vastavalt JSON-is olevale vdtmetele andmed
tabelitesse  salvestab. Peale salvestamist saadetakse uued andmed tagasi
to0lauarakendusele. To6lauarakenduses olev informatsioon uuendatakse nii rakenduse
kaivitamisel kui ka peale andmebaasi info saatmist. Uuendamist vajavad analliitide
nimekiri, tausta-elektrolliitide nimekiri, meetodite nimekiri kui ka maatriksite nimekiri.
Seda pohjusel, et keemik vdis rakenduses luua eelmainitud nimekirja uue nime, mida
andmebaasis ei ole. Seega et see nimi oleks ka edaspidi todlauarakenduses, on

uuendamine vajalik.

Loodud stisteemi on arvatavasti plaanis tulevikus téiustada, kuna kaasjuhendaja Jelena
Gorbatsoval on uusi ideid, mida ta ideaalis sooviks n&ha rakenduses, aga mis
bakalaureuset6d raamidesse ei jaanud. Kuna see rakendus on nii Jelena Gorbatsova kui
ka tema bakalaureuse t66 tudengi poolt sagedasti kasutatav, siis ilmneda vdib olukordi,

mis vajavad tdiendamist.

Kuna slisteemi arendamine oli seotud kapillaarelektroforeesiga, siis sai 18putdd Kirjutaja
palju uusi teadmisi analtdtilisest keemiast, sai ise kétt proovida laborikatsetes ning 6ppis
omavahel Ghendama Arduino mikrokontrollerit ja Java rakendust. Kuna varasemalt
kasutatav rakendus oli kirjutatud Visual Basicus, siis tekkis kogemus ka Visual Basicu
keelega.
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Lisa 1 — SQL kood andmebaasi tabelite ja nendega seonduva

loomiseks

DROP DATABASE IF EXISTS vee_andmebaas;
CREATE DATABASE vee_andmebaas;

-- Table structure for table ‘analytes'

DROP TABLE IF EXISTS analytes;
CREATE TABLE analytes (
analyte_id SERIAL NOT NULL,
analyte_name VARCHAR(255),
PRIMARY KEY (analyte_id)

);

-- Dumping data for table ‘analytes'

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (1, 'Na);

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (2, 'K");

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (3, 'Li");

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (4, 'NH4";
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (5, 'Ba’);

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (6, 'Mg";

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (7, 'Mn");

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (8, 'Fe2+");
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (9, 'Br');

INSERT INTO analytes (analyte _id, analyte_name) VALUES (10, 'CI);

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (11, 'SO4’);
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (12, 'SO3');
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (13, 'NO3");
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (14, 'NO2);
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (15, 'F);

INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (16, 'PO4";
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (17, "Thiamin’);
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (18, 'Nicotinic acid’);
INSERT INTO analytes (analyte id, analyte_name) VALUES (19, 'Nicotinamid’);
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (20, 'Pyridoxid’);
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (21, 'Ascorbic acid");
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (22, 'GABA");
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (23, 'Arginin’);
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INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (24, 'Lysin");
INSERT INTO analytes (analyte_id, analyte_name) VALUES (25, 'Phenylalanin’);
-- 25 records

SELECT setval(‘analytes_analyte id_seq’, MAX(analyte_id)) FROM analytes;

-- Table structure for table 'matrixes'

DROP TABLE IF EXISTS matrixes;
CREATE TABLE matrixes (
matrix_id SERIAL NOT NULL,
matrix_name VARCHAR(255),
PRIMARY KEY (matrix_id)

);

-- Dumping data for table 'matrixes’

INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (1, 'soil’);

INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (2, 'sand’);

INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (3, 'rocks");

INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (4, 'tap water");
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (5, 'rain water');
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (6, 'spring water");
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (7, ‘aquarium water");
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (8, 'sea water");
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (9, ‘canalization water");
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (10, 'saliva’);
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (11, 'blood");
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (12, 'urine’);
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (13, 'plant extract’);
INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (14, 'juice");

INSERT INTO matrixes (matrix_id, matrix_name) VALUES (15, 'drink");

-- 15 records

SELECT setval('matrixes_matrix_id_seq’, MAX(matrix_id)) FROM matrixes;

-- Table structure for table 'bges'

DROP TABLE IF EXISTS bges;
CREATE TABLE bges (

bge_id SERIAL NOT NULL,
bge_name VARCHAR(255),
PRIMARY KEY (bge_id)

);
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-- Dumping data for table 'bges'

INSERT INTO bges (bge_id, bge_name) VALUES (1, 'Acetic acid 1M");
INSERT INTO bges (bge_id, bge_name) VALUES (2, 'Acetic acid 2M");
INSERT INTO bges (bge_id, bge_name) VALUES (3, 'Acetic acid 3M");
INSERT INTO bges (bge_id, bge_name) VALUES (4, 'Acetic acid 6M");
INSERT INTO bges (bge_id, bge_name) VALUES (5, 'Mes");

INSERT INTO bges (bge_id, bge_name) VALUES (6, 'His');

-- 6 records

SELECT setval('bges_bge_id_seq', MAX(bge_id)) FROM bges;

-- Table structure for table 'user_classes'

DROP TABLE IF EXISTS user_classes;
CREATE TABLE user_classes (
user_class_id SERIAL NOT NULL,
user_class_name VARCHAR(255),
PRIMARY KEY (user_class_id)

);

-- Dumping data for table 'user_classes'

INSERT INTO wuser _classes (user_class_id, user_class name) VALUES (1,
‘Administrators'’);

INSERT INTO user_classes (user_class_id, user_class_name) VALUES (2, 'Scientists");
INSERT INTO user_classes (user_class_id, user_class_name) VALUES (3, 'Regular
users");

-- 3 records

SELECT  setval('user_classes_user_class_id seq’, MAX(user_class_id)) FROM
user_classes;

-- Table structure for table 'users'

DROP TABLE IF EXISTS users;
CREATE TABLE users (

user_id SERIAL NOT NULL,
user_name VARCHAR(255),
user_class INTEGER DEFAULT 0,
PRIMARY KEY (user_id)

);

-- Dumping data for table ‘users’

51



INSERT INTO users (user_id, user_name, user_class) VALUES (1, 'Administrator’, 1);
INSERT INTO users (user_id, user_name, user_class) VALUES (2, 'Scientist’, 2);
INSERT INTO users (user_id, user_name, user_class) VALUES (3, 'Regular user', 3);
-- 3 records

SELECT setval(‘users_user_id_seq', MAX(user_id)) FROM users;

-- Table structure for table 'methods'

DROP TABLE IF EXISTS methods;
CREATE TABLE methods (
method_id SERIAL NOT NULL,
method _name VARCHAR(255),
matrix_id INTEGER DEFAULT 0,
capillary_inner INTEGER DEFAULT 0,
capillary_outer INTEGER DEFAULT 0,
capillary total INTEGER DEFAULT 0,
capillary_effective INTEGER DEFAULT 0,
injection_method VARCHAR(255),
injection_amount INTEGER DEFAULT 0,
injection_unit VARCHAR(255),
injection_duration INTEGER DEFAULT 0,
frequency INTEGER DEFAULT 0,
hv_value INTEGER DEFAULT 0,
method_description VARCHAR(255),
PRIMARY KEY (method_id)

);

-- Dumping data for table 'methods’

-- 0 records

SELECT setval('methods_method_id_seq', MAX(method_id)) FROM methods;
CREATE INDEX methods_capillary_effective_id ON methods (capillary_effective);
CREATE INDEX methods_capillary_id ON methods (capillary_inner);

CREATE INDEX methods_capillary_total_id ON methods (capillary_total);
CREATE INDEX methods_frequency_id ON methods (frequency);

CREATE INDEX methods_injection_method_id ON methods (injection_method);
CREATE INDEX methods_matrix_id ON methods (matrix_id);

-- Table structure for table ‘analyte_measurements'

DROP TABLE IF EXISTS analyte_measurements;
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CREATE TABLE analyte_measurements (
analyte_measurement_id SERIAL NOT NULL,
test_time VARCHAR(255),
method_id INTEGER DEFAULT 0,
analyte_id INTEGER DEFAULT 0,
analyte_amount INTEGER DEFAULT 0,
analyte_unit VARCHAR(255),

PRIMARY KEY (analyte_measurement_id)

);

-- Dumping data for table 'analyte_measurements'

-- 0 records

SELECT setval(‘analyte_measurements_analyte_measurement_id_seq’,
MAX(analyte_measurement_id)) FROM analyte_measurements;

CREATE INDEX analyte_measurements_analyte id ON analyte_measurements
(analyte_id);

CREATE INDEX analyte_measurements method id ON analyte_measurements
(method_id);

CREATE INDEX analyte_ measurements test idl ON analyte_measurements
(test_time);

-- Table structure for table 'bge_measurements'’

DROP TABLE IF EXISTS bge_measurements;
CREATE TABLE bge_measurements (
bge_measurement_id SERIAL NOT NULL,
test_time VARCHAR(255),
method_id INTEGER DEFAULT 0,
bge_id INTEGER DEFAULT 0,
bge_amount INTEGER DEFAULT 0,
bge_unit VARCHAR(255),
PRIMARY KEY (bge_measurement_id)

);

-- Dumping data for table 'bge_measurements'

-- 0 records

SELECT setval('bge_measurements_bge measurement_id_seq’,
MAX(bge_measurement_id)) FROM bge_measurements;

CREATE INDEX bge_measurements_bge_id ON bge_measurements (bge_id);
CREATE INDEX bge_measurements_method _id ON bge_measurements (method_id);
CREATE INDEX bge_measurements_test id1 ON bge_measurements (test_time);
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-- Table structure for table 'measurements'

DROP TABLE IF EXISTS measurements;
CREATE TABLE measurements (
measurement_id SERIAL NOT NULL,
test_id INTEGER DEFAULT 0,
measurement INTEGER DEFAULT 0,
PRIMARY KEY (measurement_id)

);

-- Dumping data for table 'measurements’

-- 0 records

SELECT setval('measurements_measurement_id_seq', MAX(measurement_id)) FROM
measurements;
CREATE INDEX measurements_test_id ON measurements (test_id);

-- Table structure for table 'tests'

DROP TABLE IF EXISTS tests;
CREATE TABLE tests (
test_id SERIAL NOT NULL,
user_id INTEGER DEFAULT 0,
method_id INTEGER DEFAULT 0,
test_time VARCHAR(255),
test_duration INTEGER DEFAULT 0,
PRIMARY KEY (test_id)

);

-- Dumping data for table 'tests'

-- 0 records

SELECT setval(‘tests_test_id_seq’, MAX(test_id)) FROM tests;
CREATE INDEX tests_method_id ON tests (method_id);
CREATE INDEX tests_teststest_time ON tests (test_time);
CREATE INDEX tests_user_id ON tests (user_id);
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