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Annotatsioon

Kéesoleva  bakalaureuseto6  eesmargiks on luua  tootav  veebirakendus
kapillaarelektroforeesi kaigus tekkivate andmete kuvamiseks ning tootlemiseks.
Ldppkasutaja saab antud rakendust oma igapdevases t60s koheselt rakendada ning see
aitab tal teha paremaid otsuseid erinevate keemiliste elementide maéaaramisel.
Tavakasutaja saab ndha tehtud ekspertkatseid ning otsustada nende andmete pdhjal, kas
kapillaarelektroforees on tema probleemile sobilik lahendus ning vastavalt tehtud
katsetele, saab tavakasutaja osta endale poest vajalikud instrumendid, et

kapillaarelektroforeesi katset labi viia.

T60 tulemuste implementeerimiseks valmis JHipsteri rakendus, mis kasutab spring booti
ja angulari. Rakenduses saab keemik saab n&ha nii enda kui ka tavakasutaja poolt tehtud
kapillaarelektroforeesi katseid. Admin kasutaja saab muuta varasemaid Katseid
ekspertkatseteks ning kasutades andmetddtluses kasutatavat vaadet, saab muuta

elektroferogrammist loetavate andmete parameetreid.

LAputdd on kirjutatud eesti keeles ning sisaldab teksti 18 lehekdiljel, 6 peattikki, 9 joonist.



Abstract
Web Application for Capillary Electrophoresis

The aim of this thesis is to create a working web application for viewing and analysing
data, that is produced by capillary electrophoresis process. Our end users can start using
this application right away and it helps them to make better decisions on determining
different chemical analytes in test subject. Regular users can see which expert
experiments have been done, to understand if capillary electrophoresis is suitable solution
for his/her problem and also the user can see which experimental analysis instrument they

need, to reproduce the necessary capillary electrophoresis experiment.

In order to reach the goal a JHipster application with Spring Boot and Angular framework
was developed. Scientists can see both, their and regular user capillary electrophoresis
experiments. User with admin privileges or scientist privileges can change previuos
regular experiments to expert experiments and also they have the possiblity to change
parameters that were used in previous experiment data analysis through the web interface.

The thesis is in Estonian and contains 18 pages of text, 6 chapters, 9 figures.



Liihendite ja moistete sonastik

API Application Programming Interface, rakendusliides

BGE Background Electrolyte, lahusesse lisatavad anallitdid, néiteks
aadikhape, mille tagajarjel muutuvad elektroferogrammil
tekkinud peak’id Uksteisest eristatavaks

CE Capillary Electrophoresis, kapillaarelektroforees

E Electric force, elektrivalja tugevus,mootihik 15—:1, tahis E
HV High Voltage, kdrgepinge

kapillaar kvarts-, klaas- vdi poliimeer kapillaar, 1abi mille maatriksis

olevad analulidid elektrivaljas tekitatud kdrgepinge tdttu
liilkuma hakkavad

maatriks mdddetav proov, nditeks vesi, liiv, muld

meetod tapne kirjeldus, mil viisil, millises kapillaaris ning mis
tingimustel katset peab I&bi viima

Peak piik ehk tipp, tekib elektroferogrammile, kui mdddetava
analliidi kontsentratsioon on le eeltingimused on korrektsed
ning elektrivéalja mdjul moodustub elektroferogrammile tipp,
mille tagajarjel saab maérata tekkinud kujundi pindala ning
mille pindala saab hiljem Gmber arvutada aine
kontsentratsiooniks



Sisukord

1 SHSSEJUNELUS ... 8
1.1 Probleemi PUSTITUS ......c.voieieieiciese e 8
1.2 Katsevahendi KIirJeldUS ..........cccuoiiieiieieiie e 8
1.3 Probleemi tApSemM PUSTITUS ......c.eeiveiieiiesie et 10
LA EESMAEIGIT ...ttt bbbttt 10

2 Kasutatud tehnoloogiad ..o s 12

3 Katseandmete tOOTIEMINE .........ccoveieiiiiieriesi e e 13
3.1 Sisendandmete salvestamine andmebaasi ..........cccceverereiiniinieieee e 13
3.2 Veebirakenduse andmebaas. ........c.coveuriierenieiieieeie e 13
3.3 ANAIMEVOOY ...ttt ettt et bbbt e s e e b e bbbt nbeeneas 15
3.4 Katseandmete tOOTIUS. ........cvvveierierierie it 15

3.4.1 Katseandmete hulga vahendamine punktide keskmistamise abil.................. 16
3.4.2 Detektori tulemuse polaarsuse muutmine vastupidiseks............ccocvcvrinnnnns 16
3.4.3 Mira eristamine SigNaaliSt...........ccovreiiiiiiiieie e 18
3.4.4 NUIJOONE 1EIAMINE ....veeviicie e 19
3.4.5 Piikide pindala arvutaming ............ccceeviiieiicie e 20
3.4.6 Analultide KindlaKSmEAramineg .........cccoooeieereeieseese e 20
3.4.7 Analutide kontsentratSiooni arvutamine..........ccocvevvereveereereseeseeee e 21

4 Tulemuste VAHEEITMINE ........ociiiiieiee et 22
4.1 ANQUIAE UNIE TESE ...ttt 22
4.2 Piigituvastus ja elektroferogrammide VOrdlus...........c.ccooviiviiiiinc i 22

oI =10 ] 1= (oL T USSR RSRSSN 24

B KKOKKUVDLE ...ttt ettt e e e sreeteeneenneenne s 25

7 Kasutatud KIrJandUS .........c.ooiuieiiiii st ane e 26



Joonis 1.
Joonis 2.
Joonis 3.
Joonis 4.
Joonis 5.
Joonis 6.
Joonis 7.
Joonis 8.

Joonis 9.

Jooniste loetelu

Kapillaarelektroforeesi INStrumMent ...........coveveieriiininieeeeeee s 9
ANAMEDAAST SKEEM ... 14
Veebirakenduse andmMEVOOQ.......c..ueueiierieerieiie et 15
Negatiivne elektroferogrammi...........ccoeiiiiieeie i 17
Elektroferogrammi polaarsus muudetud vastupidiSeks..........ccccvvvverviriereenne. 18
Nulljoonega elektroferogramm ..o 20
Kalibratsioonilahuste kontsentratsioon (PPM) .....ccccevvvieeiieeieiiie i 21
Keemiku poolt kasitsi tehtud ferogramm ...........ccccceeveiieiieeie e 23
Veebirakenduses valminud taielik elektroferogramm...........cccccooviiiininnnnnns 23



1 Sissejuhatus

Kapillaarelektroforees ehk KE (inglise keeles Capillary Electrophoresis ehk CE) on
lahutusmeetod,mis arendati vélja 1980. aastate teisel poolel. See p6hineb laetud osakeste
liikumisel erineva Kiirusega elektrivédlja méjul kapillaarkolonnis. [1] [2] [3]

Tanapéeval see on ks populaarsematest analltilistest lahutusmeetoditest maailmas.
Selle meetodi abil saab uurida anorgaanilisi ioone, valke, oligosahhariide, vitamiine ja

teisi aineid.

1.1 Probleemi pustitus

Ké&esoleva bakalaureusetdd eesmaérgiks on vélja tootada rakendus, mis Uksnes lubaks
teadlastel koguda rohkem ja tdpsemat informatsiooni katse kaigus tekkivate andmete
kohta ning sarnaste parameetritega katsete kordamisel automaatselt Kkinnitada
katsetulemuste valiidsust, vOttes arvesse varasemalt tehtud ekspertkatsete tulemusi.
Oluline on ka tavakasutajale moeldud vaade, kus klient saab enne katsevahendite ostmist
tutvuda voimaliku katsetulemusega, kas see talle sobilik on. Sobivuse korral leiab klient
endale vajalikud modteriistad ja nende muutujate parameetrid, et edukalt katset 1abi viia

jasaada oma probleemile v@imalikult tdpne tulemus.

1.2 Katsevahendi kirjeldus

Katsevahend koosneb kdrgepingeallikast, kapillaartorudest, vedelikest, detektorist. Iga
katse lahutamatu osa on katsevahendile kdrgepinge rakendamine, mida hiljem detektor
meile tagastab. Detektoriks on juhtivusdetektor, mis mdddab vedeliku mahtuvust, mis
labib kahte elektroodi ehk anoodi ja katoodi. Katseandmete hilisemal analttsimisel on

aarmiselt oluline teada kapillaaris olnud elektrivéljatugevust.



Elektrivalja tugevust arvutatakse valemiga :

Sl-siisteemis on elektrivélja Ghikuks 1% = 1%

Kasutatud katsevahendi puhul saame arvutada elektrivaljatugevust nii, et jagame
korgepingeallikale antud pinge kapillaari efektiivpikkusega labi. Naitena voib tuua, et

katsevahendile rakendatud pinge on 20kV ning katses olnud kapillaari efektiivpikkus on

20kV kV . . .
20cm. E = Py 1%. Meie arvutustes ning ka andmebaasis salvestame véartuse

uhikuna 1 f—; Elektrivaljatugevuse teadmine tavakasutajale enne katse tegemist on

aarmiselt oluline, kuna nditeks hinnaerinevus 10kV ja 30kV kdrgepingeallikal on rohkem

kui kiimnekordse erinevusega.

Elektrivalja tugevusest ning kapillaari efektiivpikkusest s6ltub suuresti andmeanaliiusi
tagajarjel tekkiva elektroferogrammi kujutis, mis on andmeanaliilsiks kdige olulisem
komponent. Elektroferogrammi pdhjal on vdimalik kindlaks maérata anallltide

esinemine katses ning nende kontsentratsioon.

Andmete
Detektor salvestamine o)
[ | |

Kapillaar

AB - Kapillaan efektiivne piklus
AC - Kapillaari kogupikius
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——=1|
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Ancod

Puhvermahuti Algvedelk

Korgepingeallikas
L - - |

Joonis 1. Kapillaarelektroforeesi instrument



1.3 Probleemi tapsem pustitus

Tanasel pédeval on kapillaarelektroforeesi katse kéigus tekkivate andmete anallilisiks
olemas vordlemisi minimaalsed vahendid, selle keerulise keemilise protsessi
jarelanaliisimiseks. Maailmas on dritatud erinevaid analtisi viise unifitseerida, kuid
seni pole turul Uhtegi sellist instrumendi ja analtiisi vahelist uurimismeetodit, mis lubaks
inimesel, kellel puudub kokkupuude analiditilise keemiaga, seda katset l&bi viia. Turult
kall leiab kapillaarelektroforeesi labiviimiseks vajalikud vahendid, kuid katse tulemuste
analliis on moeldud keemikule, kriminalistile voi inimesele, kellel on varasemalt
analliutilise keemiaga aastatepikkune kokkupuude. Vabavaraline tarkvara ja riistvara
lubaks seda katset labi viia ka inimesel, kellel puudub igasugune kokkupuude analttilise
keemiaga, ning kes soovib programmi kasutada naiteks akvaariumis olevas vees leiduvate
keemiliste elementide kindlaksmadramisel. Téna llikoolis kasutusel olev rakendus on
ulesse ehitatud Microsoft Excelis ning kasutusel on erinevaid Visual Basicu makrod, kus
parameetreid muutes leiab I8ppkasutaja enda jaoks sobiva lahenduse katsetamise
tagajarjel. Antud lahendus on sobilik Uksikute katsete analtiiisiks, kuid antud lahendus
sobib samuti ainult inimesele, kellel on kapillaarelektroforeesi protsessi kohta teadmised
olemas. Samuti on segavaks faktoriks see, et puudub andmebaas, kui koht, kus hoida
eelnevate katsete lahteandmeid ja tulemusi. See raskendab keemikute tehtavat t66d, kuna
pdhimatteliselt puudub koht, kust nédha varasemalt tehtud katseid ning puudub véimalus
kasutada varasemate katsete andmeid, et leida tulevikus tehtavatele sarnastele katsetele
koheselt Gige tulemus, ilma et peaks kogu analliusiprotsessi algusest peale alustama.

1.4 Eesmargid

Antud 16putdd pdhieesmérk on luua tootav veebirakendus kapillaarelektroforeesi kaigus
tekkivate andmete kasutamiseks, tootlemiseks ning tulevikus tehtavate katsete tdpsemaks

tdlgendamiseks, kasutades selleks eelnevalt tehtud katsete tulemusi.

Samuti on oluline, et tavakasutaja, kellel puudub kokkupuude analiittilise keemiaga,
saaks meie loodavat rakendust kasutada. Tavakasutaja peab aru saama, mida on véimalik
katsetega 0ldse kindlaks madrata ning milliseid keemilisi instrumete tal katse

labiviimiseks on tarvis.
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Tavakasutaja ja keemik saab luua endale kasutaja, et kasutada veebirakenduses

olevaid andmettotluse vBimalusi

Administraator saab muuta Gigusteprofiile teiste kasutajate suhtes ning vajadusel
luua uut kasutajat eelméératud kasutajajarguga

Rakendus peab suutma td0delda sisendandmeid ehk katse k&igus tekkivaid

tulemusi ning esitama neid teadlastele loetaval kujul

Kasutajajargud ,,administraator* ja ,,teadlane* ndevad koiki enda poolt 1abi viidud
katseid ning saavad vajadusel muuta katse andmeanaliiusil tekkinud andmeid,

sisestades uued parameetrid katse andmeanaliilsi labiviimiseks

Kasutajajargud ,,administraator” ja ,teadlane saavad niha ka teiste poolt tehtud
katseid ning neid kinnitada ehk lugeda ekspertkatseks, mille tagajarjel saab katse

andmeid edaspidi uute eksperimentide analtiitide kindlaksmaaramisel kasutada

Kdikidele kasutajajarkudele kuvatakse info toimunud ekspertkatsete, nende
maatriksite, kapillaaritiiibi ning elektrivaljatugevuse kohta. See vaade kuvab ka
optimaalse elektroferogrammi kujutise, nditamaks, milline v6ib tulemus vélja

naha
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2 Kasutatud tehnoloogiad

Antud peatiikis on lthidalt kirjeldatud projektis kasutatud tehnoloogiaid ja tarkvara, et

saada parem Ulevaade lejadnud tehtud toost.

Veebirakenduse arendamisel on kasutatud JHipsteri veebirakenduse generaatorit, mida
kasutades saab luua Spring boot rakenduse ning eessiisteemi arendamiseks on valitud
Angulari  raamistik. ~ Tagarakenduse  arendamisel on  kasutatud  Java

programmeerimiskeelt.

Andmebaasi kujundamisel on kasutatud JDL Studiot, mis v@imaldab JHipsteri
rakendustele kujundada UML diagramme, kasutades selleks JDL (Jhipster Domain

Language) suntaksit.

Graafikute ja jooniste kujutamiseks rakenduse kasutajatele on kasutatud Plotlyt, mis on
vabavaraline JavaScripti teek, mis v@imaldab mugavalt kasutajale kuvada erinevaid

diagrammitidipe ja graafikuid.
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3 Katseandmete tootlemine

T60 eesmarkide taideviimiseks tuleb esmalt alustada t60tava veebirakenduse loomisest,
mis on tehtud kasutades JHipsteri platvormi. Rakenduses kasutatakse Angulari ja Springi

booti raamistikku eelpool mainitud eesmarkide saavutamiseks.

Jargmine oluline samm on sisendandmete tdotlemine kasutades selleks Java
programmeerimiskeeles kirjutatud funktsioone ja meetodeid. Kirjutatud meetodite
pohieesmérk  on  p6drata  negatiivne  ferogramm  positiivseks,  madrata
elektrivooluvdnkumiste mira(noise)  ruutkeskmine(root-mean square) ning sellest
ldhtuvalt maérata vonkumiste lavi(threshold). Kui lavi on maéératud, saab leida
ferogrammile nulljoone, ning alustada tippude (peak) leidmisega. Leitud tippude pindalad
kantakse tabelisse, kus piisava arvu ekspertkatsete pdhjal on vdimalik vélja arvutada
ainete kontsentratsioon. Samal meetodil pGhinevate katsete analuldid on véimalik

tulevikus kindlaks méaarata kasutades eelpool mainitud andmestikku.

3.1 Sisendandmete salvestamine andmebaasi

Katseandmete analiiiisiks on esmalt vaja laboris l&bi viia reaalelulisi katseid ning nende
tulemus andmebaasi talletada. Katsete labiviimiseks on laboris ehitatud Arduinot kasutav
mikrokontroller, mis suudab vastu votta kapillaarelektroforeesi kdigus tekkivat detektori
signaali. Detektorist loetakse andmeid iga 50ms tagant ehk 20 md&tmist sekundis. Olgu
siinkohal mainitud, et keskmine katse pikkus on 10 minutit ning tle 20 minutisi katseid
tehakse vaga harva. Seejarel Kirjutab laboris olev programm andmed tekstifaili ning
saadab need interneti olemasolul veebirakenduse APIsid kasutades andmebaasi. Juhul kui
internetiihendus puudub, laetakse need internetiiihenduse tekkimisel veebirakendusse.

Internetitihenduse puudumisel ei ole vdimalik andmeanaltilsi osa labi viia.

3.2 Veebirakenduse andmebaas

Veebirakenduses kasutatakse PostgreSQL andmebaasi. Rakendust voib liigitada ka

RESTful veebirakenduseks. Katseandmete tddtlemine toimub rakenduses labi erinevate

13



Angulari funktsioonide ja Java meetodite. Java meetodid suhtlevad andmebaasiga labi
API ning loevad ja kirjutavad andebaasi andmeid.

CapillaryType
"

EComposition

AnalytesOfinterest BGELIst
ol tring

backgroundElect

racted: Long

Joonis 2. Andmebaasi skeem
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3.3 Andmevoog

Jargmise skeemina on vélja toodud andmete liikumine algprogrammist kuni

andmeanal(usini.

\ /

\ /

\ Capillary / Experiment Metadata Experiment Results
"\ Electrophoresis Fs’

.

Save experiment — -
data in files Calculate

Database BoxCarAverage Database

N N N

Insert experiment
Yes p=| data to database
using REST API's

Internet Access

No

v . : Y

\ /

\ Change manually /
\electropherogram——
\ parameters |

\ /

Wait for internet
access

Calculate
electropherogram

\ i / i

Scientist electropherogram
review succesful

Give suggestions on
analytes found in
experiment

Yes

A\

Calculate peak
areas

Predefined
experiment

Joonis 3. Veebirakenduse andmevoog

3.4 Katseandmete tootlus

Kui esmased andmed on saadetud andmebaasi, siis viiakse andmete normaliseerimiseks
l&bi olulised arvutused, ilma milleta ei ole véimalik saada loetavat elektroferogrammi,

millelt keemik oskaks méérata analliitide sisaldusi katseobjektis.
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3.4.1 Katseandmete hulga vahendamine punktide keskmistamise abil

Kuna katseandmeid tekib esmaste mddtmiste jargi igas sekundis 20 Kirjet ning iga minuti
kohta 1200 kirjet, siis on mdistlik katses saadud andmed keskmistada, kasutades selleks
Boxcar averaging meetodit. See keskmistamise meetod aitab siluda ebatépsusi

sujuvamaks ning et elektroferogrammil tuleks paremini esile signaal ja mura. [1]

Néiteks on paljudel juhtudel kasutusel keskmistamine iga 10 punkti tagant. Teisisonu
voetakse médtmispunktid 1-10 ning arvutatakse nende médtmistulemuste keskmine. Nii
vahendame andmetdotluses kasutatavate punktide arvu kimnekordselt ning sellega
séastame ka andmebaasis tehtavate kirjete arvu ning hoolitseme selle eest, et andmebaasi
haldustasud kiiresti kdrgeks ei l&aheks.

Oluline on, et sellise keskmistamise kéigus andmeanalliiisi kvaliteet paraneb, kuna
elektroferogrammilt on lihtsam eristada mira ning meile olulist signaali.
Elektroferogrammile kantakse antud ndite puhul andmeid kaks korda sekundis, mis on
piisav arv, et korrektselt leida otsitavad peakid.

Keskmistamata katsetulemused jaadvad andmebaasi alles, juhuks kui analiiiisi kéigus
tekivad ebaloomulikud peakid, on v@imalik pdérduda tagasi algandmete juurde. Parast
analliusi on vdimalik tuvastada ka algandmetes vigasid, mis olid juba katse sooritamisel
tehtud. Peakide asukoht vdib kdikuda ka esialgu kummalisena tunduvatest teguritest,
naiteks: milline on modtesensori temperatuur, milline on mddtmises kasutatud vedeliku
temperatuur, kas kapillaari ettevalmistamisel katsuti seda palja kde vdi laborikinnastega

jne.

3.4.2 Detektori tulemuse polaarsuse muutmine vastupidiseks

Kui esialgsed eksperimenditulemused viia elektroferogrammile, on n&ha et joonis on x-

telje suhtes allpool ning tekkinud peakid on kdik negatiivsed.
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Experiment Analyses

—— Raw Chromatogram
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0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Joonis 4. Negatiivne elektroferogramm
See tuleneb sellest, et taustelektrolilidid on tugevama mdjuga kui eksperimendis oleva
lahuse otsitavad analliidid. Negatiivsed peakid on peakide eristamiseks iseenesest
sobilikud, kuid kuna hilisema andmet6d6tluse kdigus on vaja arvutada tekkinud kujundite
pindala, siis selgub et tekkinud kujundi pindala arvutamiseks olemasolevate valemite
rakendamine on oluliselt keerukam, kuna oodatavad positiivsed vahemikud on kdik
negatiivsed. Seetbttu peame podrama esialgse signaali positiivseks, et muuta hilisem

arvutuskaik kujundi pindala leidmisel hélpsamaks.

17
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Experiment Analyses

—— Raw Chromatogram
Base Subtracted Chromatogram
— Reverse Polarity Chromatogram
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Joonis 5. Elektroferogrammi polaarsus muudetud vastupidiseks

3.4.3 Mura eristamine signaalist

Iga instrumentaalmd6tmine koosneb kahest komponendist. Esimene komponent on
signaal, mis hoiab endas teadlase jaoks olulist informatsiooni. Kapillaarelektroforeesi
puhul saab signaalist leida informatsiooni otsitava analttdi ning selle kontsentratsiooni
kohta. Teine komponent on mira, mis tueleneb signaali ebavajalikust kdikumisest, mis
segab m&dtmist, kuna see vahendab mddtmistulemuste tapsust. Samuti defineerib mira
ara ka mdddetava signaali alampiiri, ehk mingist signaalist alates ei ole vdimalik enam
eristada mira ja otsitavat signaali. Miravaba andmestik ei ole laboritingimustes

saavutatav, kuna teatud ttiupi mara kerkib esile termodiinaamika ja kvantmehaanika tottu.

[1]

Enamikes md6tmistes on mira keskmine tugevus enamjaolt konstantne ja sdltumatu
modddetavast signaalist. S6ltuvalt otsitavate signaalide koguhulgast, on mura roll seda
suurem, mida vahem mdooGtmisi teostatakse. Sel pdhjusel on signaali ja mira vahelise
suhte arvutamine meile palju informatiivsem, kui ainult mira mddtmine, et médrata dra

instrumendi analtsikvaliteeti. [1]
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Signaali ja mira vahelist seost (%) arvutatakse jargmise valemiga:

N ~ standardhilve

S keskvaartus X
S

Keskvaartuse ~ modtmiseks  arvutame  kOikide — modtmispunktide  keskmise.

Standardhdlve( o ) m6dtmiseks kasutame valemit:

o= \/%Z?Ll(xi —w)?, kus N on mddtmiste arv, x; — mddtmistulemus kohal i, u—

keskvaartus.

3.4.4 Nulljoone leidmine

Kuna detektori poolt tleskorjatud signaalil on véga palju mira, on oluline leida miurale
mingi Uhine nulljoon, et hiljem piikide tuvastamisel olla veendunud, et tegu on otsitava
signaaliga, mitte miraga. Samuti lihtsustab nulljoone maaramine oluliselt piikida pindala

arvutamist.

Nulljoone leidmiseks on esmalt vaja leida lavi(threshold), kust maalt alates tuleb signaal
lugeda mdrast erinevaks ja kus v6ib vordsustada mira nulliga. Sellise lave leidmiseks
peame teadma punkti, kust maalt alates on v@imalik et otsitavad analliidid Gldse
elektroferogrammile hakkavad joonistuma. Hulgaliselt katseid tehes saame jareldada, et

enne teist minutit ehk médtmist numbriga 600, ei teki Uhegi otsitava analtitidi peaki.

Oletame, et piikide leidmine algab punktist 600, siis saame madrata médtmispunktidega
1-600 &ra mura ruutkeskmise(root-mean square), mille arvutamiseks on meil olemas koik

muutujad.

. . . . . M (S;i—Sx)?
Mira ruutkeskmise leiame valemiga: rms noise = N; = 0; = /%

n
~ o~ . s i—1Si
S, —n moddtmiste arvu keskvaartus S, = —‘-nl :

S; — signaali vaartus kohal i, n — md6tmiste koguarv

Eelpool mainitud valemid on identsed, kuid oluline erinevus on just mura olemasolu, mis
puhul kehtib seos, et signaali ruutkeskmine on vordeline signaali standardhélvega juhul
kui signaali keskvéartus on 0.

19



Kui on teada mura ruutkeskmine véértus ning mira ja signaali vaheline suhtarv, siis need
kaks arvu omavahel korrutades saamegi meile vajaliku lave, kus sellest lavest madalamad

vaartused loeme nulliks ning kérgemad vaartused moodustavad ferogrammilt otsitavad
piigid.

Experiment Analyses

—— Zeroline Chromatogram

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Joonis 6. Nulljoonega elektroferogramm
3.4.5 Piikide pindala arvutamine

Piikide pindala arvutamiseks on vaja &ra madrata peaki algus- ja 16pp-punkt. Algus ja
I6pp-punkti leidmiseks on kasutusel kindel lavi, mille arvutuskéik on kirjeldatud eelmises
I6igus. Piigi alguspunktiks maaratakse punkt, kus punkt n on vaiksem kui lave vaartus,
kuid jargmise punkti n+1 v&artus on suurem kui lavi. Sama kehtib piigi viimase punkti
kohta, kus punkt n on tle mdddetud l&ve, kuid jargnev punkt n+1 on véiksem kui l&ve

vaartus.

Pindala arvutamiseks liidame kokku koéikide punktide signaalid, alates leitud piigi
alguspunktist kuni 18pp-punktini. Arvutatud piigi pindala aitab maérata meil moddetava
analttidi kontsentratsiooni.

3.4.6 Analittide kindlaksmaaramine

Anallitide esmane kindlaksmaaramine toimub keemiku kasitsi katsetamisel. Lisades

katseklaasi Ukshaaval anallilite, mida soovitakse mdota. Mida rohkem katseandmeid
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jouab andmebaasi, seda rohkem saab andmete pdhjal hakata eksperimentide tulemusi
varasemate katsete pohjal prognoosima. Teadlase vaates on tulemuste hilisem muutmine
vOimalik. Naiteks voib juhtuda olukord, kus maarati kindlaks analtdt viiel piigil kuuest.
Kui katsest on moddas aasta, on andmebaasis juba piisavalt sarnase llesehitusega katseid,
kus on kindlaks tehtud ka viimane piik. Sellisel juhul saab teadlane minna ja kasitsi
tulemuse andmebaasis digeks muuta, avades katses leitud piikide vaate ning lisades sinna

leitud analliidi ning selle kontsentratsiooni, kui véimalik.

3.4.7 Analuutide kontsentratsiooni arvutamine

Anallitide kontsentratsiooni arvutamiseks tuleb esmalt l1abi viia katsed viie erineva
kontsentratsiooniga kalibratsioonilahusega ning iga kontsentratsiooni kohta vahemalt
kolm, ideaalselt kuus, v6imalikult identse sisendiga katset. Kontsentratsiooni leidmiseks
tuleb leida vahimruutude meetodi abil sirge vBrrand, mida kasutades on v@imalik leida

seos aine pindala ja kontsentratsiooni vahel.

7.000 4
6.000 4

5.000 4

4.000 + Elksperiment

=——iilemine usalduspiir
3.000

— alumine usalduspiir

2.000

e sk vidrtus

Instrume ndi signaal

1.000

0.000 == . : : . . .

-1.000 -

Joonis 7. Kalibratsioonilahuste kontsentratsioon (ppm)
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4 Tulemuste valideerimine

Tulemuste ja arenduse valideerimisel on kasutusel kaks peamist valideerimismeetodit —
Angular Unit Testid ja piigituvastus, kus vordlusmomendiks on keemiku kasitsi tehtud

piik, mis on varasemate katsetulemustega valideeritud.

Ldppkasutaja tagasiside on samuti oluline kasutajaliidese ja kasutajajuhtude loomisel ja

kujundamisel, kuid seda antud peattikis ei kasitleta.

4.1 Angular Unit Test

Andmete sisestamisel andmebaasi veebirakenduse kasutajaliideses kontrollitakse
kasutaja poolt edastatud sisendit automaatselt. Vastavalt valjatiiiibile saab kasutaja
sisestada kas ainult numbreid, valida rippmeniiust véartuse voi lisada endapoolne

kommentaar vabatekstivéljale.

4.2 Piigituvastus ja elektroferogrammide vordlus

Kontrollimaks, kas veebirakendus to0tab vastavalt ootustele, saab testimisel samuti

kasutada vordlust keemiku kasitsi tehtud peaki arvutusega.
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Joonis 8. Keemiku poolt kasitsi tehtud ferogramm

Vordlusena paneme kdrvale veebirakenduses valminud andmete pdhjal moodustunud

elektroferogrammi.
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Joonis 9. Veebirakenduses valminud téielik elektroferogramm
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5 Edasine to0

Kuigi I6ppkasutaja saab valminud veebirakendust oma t60s juba kasutada, saab antud
programmi veel kindlasti parendada. Uks keerulisemaid probleeme on kindlasti ainete
kontsentratsioonide méaramine kasutades selleks vahimruutude meetodit. Antud loogika
on tana kasutusel eraldiseisva Microsoft Exceli failina. Selle implementeerimiseks
andmebaasis on vaja veel kindlasti lisada uusi andmebaasitabeleid ning oleks samuti vaja
analliusida, kuidas andmeid sinna tabelisse kirjutama hakatakse ning kas praegu kasutusel
olev andmebaasi Ulesehitus selleks sobib. Kontsentratsioonikdverate rakendamiseks
andmeanalliusis on kindlasti vaja luua ka uusi meetodeid, mis neid andmeid sisendina
kasutada oskaks. Andmevoo diagramm tuleks ka sel juhul kooskdlastada tehtud

muudatusega.
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6 Kokkuvote

Ké&esoleva bakalaureusetdt eesmargiks oli luua to6tav veebirakendus, mis suudab
sisendina vastu vota kapillaarelektroforeesi kaigus tekkivaid mddtmisandmeid ning

kuvada neid kasutajatele arusaadaval kujul.

T60 kaigus anallitsis autor koos I6ppkasutajaga olemasolevat lahendust ning Uritas seda
mdistlike vahenditega veebirakendusena implementeerida. LOputdd tulemusena valmis
tootav veebirakendus, mida ldppkasutaja saab kasutama hakata. Valminud lahendus
suurendab teadlaste poolt pakutava teadusto6 hulka sellega, et niilidsest saavad teadlased
kdik teadustooks vajalikud arvutused teha veebirakenduses ning samuti on ka kogu
eelnev katsete ajalugu kohe olemas. Varasem lahendus kiimnete ja sadade exceli failide
naol ei ole pikas perspektiivis jatkusuutlik ning samuti ei sobinud see lahendus

tavakasutajale, kellele valminud rakendus enim suunatud on.

Kéesoleva 18puttd eesmark sai téidetud. Todtav veebirakendus tédidab oma eesmarki.
Teadlaste t66laud muutus puhtamaks ning tavakasutaja saab ilma analttilise keemia
teadmisteta labi viia sama edukalt katseid vorreldes programmi kasutavate teadlastega.

Testimise kaigus selgus, et I6ppkasutaja tagasiside programmile oli positiivne.
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