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Abstrakt

Tato prace se zabyva vytvorenim webové aplikace pro simulaci chromatogra-
fickych procestu. Nejprve se strucéné zabyva chromatografii, jeji historii, zaklad-
nimi principy a druhy. Dale se zabyva zakladnimi chromatografickymi modely,
jejich Tesenim a pouziti pti vytvareni simulaci. Nakonec se zabyva samotnou
aplikaci, pouzitymi nastroji, algoritmem simulace chromatografie, komunikace
klienta se serverem a tvorenim stranek pro zobrazeni simulace.

Klicova slova Chromatografie, Simulace, Webova aplikace

Abstract

This paper deals with creating web application for simulation of chromato-
graphic processes. First, it briefly discuss chromatography, its history, funda-
mental principles and types. Next, it deals with basic chromatography models,
solving of these models and their application in creating simulations. Last, it
talks about creating the application, used tools, algorithm of chromatography
simulation, communication between client and server and creation of pages
for displaying the data.
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Uvod

Chromatografie je skupina separac¢nich metod, zalozena na rozdilné rychlosti
pohybu latek v soustavé staciondrni a mobilni faze. Kdyz se mobilni faze s
rozpusténymi slozkami pohybuje stacionarni fazi, kazda slozka se pohybuje
jinou rychlosti a dochazi tak k jejich separaci.

Tento proces se pouziva k analyze latek a ziskdvani cennych latek ze smési.
Ma4 uplatnéni v mnoha odvétvich pramyslu, od chemického az po potravinar-
sky. Aby se vSak chromatografie dala pouzit v pramyslu, bylo tfeba vymyslet,
jak ji vyuzit optimalné, at uz je problém cena, cistota produktu nebo jiné
faktory. Proto bylo nutné vymyslet zptusob modelovani chromatografickych
procesu a jejich simulace. [3]

Jedna z nejpouzivanéjsich je chromatografie v rezimu SMB (simulated mo-
ving bed), kterd umoznuje simulovat pohyb staciondrni faze periodickym pre-
pindnim vstupnich a vystupnich proudi. Objevilo se proto mnoho spole¢nosti,
které se specializuji na tento proces a nabizi poradenstvi pri nastavovani stanic
tohoto typu. [4]

V této préci struéné popisu nékteré dulezité druhy chromatografie, jejich
princip a pouziti. Dale se budu zabyvat modelovanim chromatografickych pro-
cest, jaké modely existuji a na ¢em jsou zalozeny. Nakonec se budu zabyvat
jejich simulaci a optimalizaci. Také se budu zabyvat jiz existujicim softwarem
a jeho pripadnymi nedostatky.

V praktické ¢asti vytvorim webovou aplikaci, kterd bude simulovat chro-
matograficky proces na zakladé nékterych modeli, konkrétné jeden jednodu-
chy diskontinudlni proces a jeden proces v rezimu SMB, a dédle bude umét
ovladat vzdalenou chomatografickou stanici.






KAPITOLA

Cil prace

Cilem této préce je zaprvé strucné informovat ¢tenafe o tématu chromatogra-
fie, popsat jeji historii a vyvoj, vysvétlit jeji dilezitost, napriklad pri vyrobé
ibuprofenu, separaci vitamini a separaci ropnych frakei. [4] Dale nahlédnu do
tématu simulace chromatografie, coz je dillezita cast zavadéni chromatogra-
fickych procesit do primyslové vyroby a zaroven je to hlavni téma praktické
Casti této prace.

Dalsim cilem bude samotny projekt, webova aplikace, ktera bude umozno-
vat simulaci chromatografického procesu. Budu popisovat jaké nastroje jsem
pouzil pri vyvoji, problémy na které jsem narazil a vysledny produkt.

Nakonec budu diskutovat o postupech, které jsem pouzil a o jejich vhod-
nosti, a zavérech, ke kterym jsem dosel pri tvorbé této préce.






KAPITOLA

Analyza a navrh

2.1 Chromatografie

Jako chromatografie se oznacuje skupina separac¢nich chemicko-fyzikalnich pro-
cest, pri které se smési latek v rozpoustédle pohybuje v urc¢itém prostiredi.
Kvuli rozdilnym vlastnostem jednotlivych latek se kazda pohybuje jinou rych-
losti a dochézi tak k jejich separaci. Roztok latek, které separujeme, se nazyva
mobilni faze, a prostredi, ve kterém se roztok pohybuje se nazyva stacionarni
faze. [5]

Existuje mnoho druht chromatografie, které se déli do nékolika kategorii.
Chromatografie se mohou délit podle vlastnosti latek, kvili kterym k separaci
dochéazi, naptiklad adsorpcni chromatografie, kdy se rtzné latky zachycuji v
adsorbentu vice nez jiné a dochazi tak k jejich zdrzeni. Dale se chromatografie
déli podle skupenstvi mobilni fize na kapalinovou a plynovou, podle uspo-
radani stacionarni faze, napiiklad kolonova chromatografie, podle icelu na
analytickou ¢i preparativni a podle prubéhu na diskontinualni a kontinualni.

il

2.1.1 Historie chromatografie

Objev chromatografie je pripisovan Mikhailu Tsvetovi, ruskému botanikovi,
ktery v roce 1900 provadél vyzkum o rostlinnych pigmentech a chromatografii
pouzil k jejich separaci. [6]

Rozvoj chromatografie byl vsak velmi pomaly, protoze tehdejsi procesy
byly Casové velmi narocné a citlivé na okolni podminky a neexistovaly tech-
nologie pro zlepseni efektivity. Velkého rozmachu se chromatografie dockala
az v poloviné 20. stoleti, kdy technologicky rozvoj umoznil vyvoj procesu a
pristroji. V dnesni dobé se chromatografie bézné pouziva v chemickém a far-
maceutickém prumyslu k analyze a vyrobé, nové se zac¢ind chromatografie
pouzivat v potravinaiském prumyslu k vyrobé cukri a aminokyselin. [4]
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2. ANALYVZA A NAVRH

2.1.2 Kontinualni chromatografie

Dosud bézné chromatografické procesy byly diskontinualni, neni mozny nepie-
trzity prutok mobilni faze, coz je velmi nepraktické, kdyz je tfeba separovat
vétsl mnozstvi latky.

Jednim z vyznamnych objevii byl proto vynalez kontinualni chromatogra-
fie, ktera umoznuje separacni proces provadét nepretrzité. Toho lze dosdhnout
pohybem stacionarni fize v opacném sméru faze mobilni, tzv. true moving bed
(TMB). Pomalejsi slozka latky je unasena staciondrni fizi opa¢nym smérem,
zatimco rychlejsi slozka se pohybuje smérem mobilni faze, coz umoznuje ne-
pretrzitou separaci. Z praktického hlediska je vSsak TMB chromatografie témeér
nerealizovatelnd, je velmi slozité zajistit plynuli protichidny pohyb stacionarni
faze. Byla proto vyvinuta tzv. simulated moving bed (SMB) chromatografie,
ve které nedochazi ke skutecnému pohybu stacionarni faze. Tento pohyb je
simulovan prepindnim c¢erpadel v sméru pohybu mobilni féze. [4]

Feed (2+b) Zone 111 Raffinate (b)
—0—
= N
o Simulated moving bed S
5 chromatography @
N <
Desorbent

Zonel

Obrazek 2.1: Schéma SMB chromatografie [[]

2.1.3 Modelovani chromatografie

Jako u mnoha jinych fyzikalnich procesi, abychom je mohly zkoumat a efek-
tivné vyuzit, je vhodné vytvorit matematicky model, ktery tento proces popi-
suje. Pro chromatografii existuje nékolik takovych modelt s rtiznym stupném
presnosti a slozitosti.

U modelovani chromatografie zalozené na adsorbci je potfeba si zvolit ad-
sorb¢ni izotermu, k¥ivku, kterd popisuje zavislost koncentrace latky v adsor-

6



2.1. Chromatografie

bentu na koncentraci latky v rozpoustédle za konstantni teploty. [[]

Téchto izoterem existuje nékolik, napiiklad linearni izoterma, kterda uva-
zuje idedlni adsorbci, méa proto linedrni zavislost a neni vhodna pro veétsi
koncentrace.

4 s = Kuicig
0< KHJ' <1

Dalsim ptikladem je Langmuirova izoterma, ktera bere v iivahu kapacitu
sorbentu. Proto pfi vyssich koncentracich konverguje k limité a lze ji pouzit i
pro vyssi koncentrace.

* Qi,ma:cKL,iCi,l
Bs =% Krpciy
Samotné modely pak nejcastéji popisuji chromatografii parcidlnimi dife-
rencidlnimi rovnicemi. Zakladnim modelem je Equilibrium ideal model (EIM),
ktery definoval Don De Vault v roce 1943. Tento model pres jeho jednoduchost
casto dava dobré vysledky pri pouziti nelinedrnich izoterem a je proto bézné
pouzivany. [8]

80171- — _u 60171‘ 1—c¢ aq(;i
ot " ox e Ot
Pocatecni podminky:
clilt=0 =0

Okrajovd podminka:

= Um(ci — cm)
=0

(%)
ox

Slozitéjsi alternativou je potom Equilibrium dispersive model (EDM), ktery
pridava dispersni ¢len. Tento model je vhodny pro systémy, kde interakce slo-
zek se sorbentem nejsou prilis silné. [9]

Jcyi _ Jcy i D OZCM 1-¢ oqs
ot " Ox 92 e Ot
Pocdtecni podminky:
crilt=0 =0
Okrajové podminky:
601 1 u
x=0 azr,t
(801,2') —0
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2. ANALYVZA A NAVRH

2.1.4 Simulace chromatografie

Protoze existuji matematické modely pro chromatografii, mizeme vytvaret
simulace a predvidat chovani systému pii zadanych podminkach. Simulovat
chromatograficky systém pro nas tedy znamena vyresit parcialni diferencialni
rovnici (PDR) modelu, ktery jsme se rozhodli pouzit.

Prvnim zpiisobem feSeni parcidlnich diferencidlnich rovnic je feseni analy-
tické. Najit analytické reseni neni ovsem vzdy mozné, a i kdyz mozné je, tak
je velmi slozité a casto vyzaduje néjaky predpoklad, a je proto nepraktické
z hlediska TeSeni téchto rovnic pomoci pocitace. V dnesni pocitacové dobé
je proto mnohem vhodnéjsi si parcialni diferencialni rovnici diskretizovat. To
znamena, ze si nas systém casové a prostorové rozdélim na kone¢né mnozstvi
bodu, tzv. ¢asovy krok a prostorovy krok. [L0]

Pro vytvoreni diskretizovaného systému pouzijeme metodu konecnych di-
ferenci, pri které derivaci v daném bodé nahrahdime vhodnou diferencni for-
muli. Pro tuto aproximaci je mozné pouzit doprednou diferenci, kdy derivaci
v daném bodé aproximuji pomoci nasledujicich bodti, zpétnou diferenci, kdy
aproximuji pomoci bodu predeslych, nebo centralni diferenci, kdy aproximuji
pomoci bodl z obou stran. Volba ¢asto zavisi na pocatec¢nich a okrajovych
podminkéch. [11]

Pro nase feseni pouzijeme metodu konecnych diferenci. Z okrajovych pod-
minek vime, jak se systém chova na zacatku systému a diky pocatecnim pod-
minkdm definujeme, jak systém vypada na zacitku. Jednotlivé ¢asové kroky
jsme pak schopni aproximovat z kroku predeslych pouzitim zpétné diference,
konkrétné pouzijeme Wendroffovu formuli[l12]:

+1 p +1
Cg+1:CZ 1+ap(i+1_cg )
Kde:
p=~k/h
&t

e (- K
0<ap<l1

Néstrik je standardné definovan skokovou funkci, kdy se koncentrace v
case zacatku a konce néastiiku zméni okamzité. Pii redlném experimentu neni
mozné okamzitého skoku dosdhnout. Proto jsem definoval tzv. nastiikovou
funkci, kterd na zacatku a konci nastiiku popisuje chybovou funkci. Takto
definovany néasttrik byl pouzit pouze u simulace diskontinualni chromatografie.
Vyhodou tohoto postupu je kromé eliminace numerické disperze také priblizeni
se pribéhu realného experimentu.

Pro zacatek nastriku:



2.2. Specifikace projektu

Cfeed t— tfeedsta'rt:|
c(z,t) = 14—
(%) [ 4o x /2

Pro konec nastriku:

C(CL‘,t) _ Cfeed [1 . t— tfeedstart}

2 4o /2

2.2 Specifikace projektu

Cilem je vytvorit webovou aplikaci, kterd bude umét simulovat prubéh chro-
matografie na zdkladé parametru, které zaddme. Aplikace bude mit dvé hlavni
¢asti, jednu pro simulaci diskontinualni chromatografie a druhou pro simulaci
kontinualni chromatorafie v rezimu SMB. Tyto procesy vhodné graficky vy-
kresli.

2.2.1 Potrebné nastroje

Protoze se jedna o webovou aplikaci, nejdiive je tfeba webovy framework,
ktery ulehéi praci s webovymi protokoly a umozni komunikaci mezi serverovou
a klientskou casti aplikace. Téchto frameworkl existuje mnoho a témér pro
kazdy moderni programovaci jazyk mame na vybér z nékolika moznosti. Mezi
pouzivanéjsi patii Laravel pro PHP, Spring pro Javu, ASP.NET Core pro C#,
Django pro Python a Express.js pro Javascript.[13]

Daéle budou pouzity tyto balicky:

o Matematicky balicek, pro nékteré matematické funkce.
e Balicek pro vykreslovani grafa.

o Balicek pro generovani unikatnich ID.

o Bali¢ek pro deserializaci téla requesti.

Nakonec je tfeba nastroj pro verzovani, napriklad SVN, CSV nebo GIT.
Tyto nastroje jsou casto velmi rozvinuté a maji mnoho vlastnosti, které pod-
poruji paralelni vyvoj pro vétsi tymy vyvojara. Protoze tuto aplikaci vyvijim
sam, budu tyto néstroje pouzivat pouze pro verzovani.

2.3 Vybér nastroji
Vybér nastroje souvisi s vybérem programovaciho jazyka. Protoze klientska

¢ast moji aplikace ma byt spousSténa v prohlizeci, bude pouzit Javascript.
Rozhodl jsem se pro Javascript i pro serverovou ¢ast za pouziti Node.js.
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Node.js je runtime prostiedi pro Javascript, které umoznuje zpracovat a
spoustét Javascriptovy kod mimo prohlize¢, diky ¢emuz mizeme psat serve-
rové a klientské casti webovych aplikaci ve stejném jazyce. V poslednim deseti-
leti se Node stal velice popularni, coz vedlo k jeho velkému rozvoji. Diky tomu
mé Node dnes velkou knihovnu bali¢kt a nastroj pro spravu balicka NPM
(Node package manager), ktery velmi uleh¢uje jejich stahovani a pouziti.[[14]

Node.js 51.4%
NET

.NET Core
Pandas
TensorFlow
leact Native
Unity 3D
Ansible
Flutter
Keras
Teraform
Cordova

Xamarin

rache Spark 5.2%
ch/PyTorch 4.6%
Hadoop 4.5%
real Engine 3.3%
Puppet 2.3%
Chef 1.8%
0% 5% 10% 15% 20% 25% 30% 35% 40% 45% 50% 55%  60%

Share of respondents

Obréazek 2.2: Nejvice pouzivané knihovny, frameworky a néstroje mezi deve-
lopery [2]

Diky vybéru programovaciho jazyka je vybér webového frameworku snadny.
I kdyz moznosti je stale nékolik, Express.js se stal, diky jeho jednoduchosti,
nejpopuldrnéjsim frameworkem pro vyvoj serveru webovych aplikaci pro Node. |

10

19]



2.3. Vybér nastroji

I vybér knihoven je znac¢né ulehcen. Math.js je standardni matematicky
bali¢ek, uuid je standardni bali¢ek pro generovani unikatnich ID a body-parser
je standardni balicek pro deserializaci.

Pro knihovnu na vykreslovani grafii mame mnoho moznosti, lisici se svou
slozitosti a zpusobem pouziti. Rozhodl jsem se pro ChartJS, kterd je dosta-
te¢né prizpusobitelnd pro nase potireby, a zaroven neni prilis slozitd k pouziti.

Pro verzovani jsem se rozhodl pro GIT, protoze je to jediny verzovaci na-
stroj, se kterym mam uz néjaké zkusenosti, a protoze se také stal standardem
pro vyvoj.
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KAPITOLA 3

Realizace

3.1 Instalace a priprava

3.1.1 Node a potrebné balicky

Prvnim krokem pii tvorbé serverové ¢ésti je instalace potiebnych nastroju.
Zacal jsem stazenim a instalaci Node.js z oficidlni stranky nodejs.org. Node
je jiz distribuovany s jiz zminovanym nastrojem NPM, takze jsem si zalozil
pracovni slozku, inicializoval jsem si NPM pomoci npm init a pomoci ptrikazu
npm install jsem si stahl vSechny potfebné balicky.

e npm install express pro instalaci webového frameworku express.

e npm install mathjs pro instalaci matematické knihovny mathjs.

e npm install uuid pro instalaci balicku na generovani unikatnich ID.
e npm install body-parser pro instalaci balicku pro deserializaci.

e npm install path pro instalaci knihovny, ktera ulehcuje praci s cestami
k souborium.

Pro starsi verze NPM se tyto piikazy musely volat s pfepinacem -S nebo
--save, aby se balicky ulozily jako zavislosti pro nas projekt, od verze 5.0.0 je
vSak ”save”chovani dané jako vychozi a nemusime prepinac¢ pouzit.

Vysledkem je slozka s balicky a dva soubory, package.json, hlavni konfi-
gura¢ni soubor, a package-lock.json, ktery obsahuje informace o instalovanych
balickach. Pro nas je dulezity package.json, pomoci kterého definujeme projekt
a pouzité balicky. Takto vypada tento soubor pro nas porjekt

{
"name": "chroma",
"version": "1.0.0",
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"description": "test",
"main": "index.js",
"scripts": {
"start": "node index",
"dev": "nodemon index"
s
"author": "Adam Svoboda",
"dependencies": {
"body-parser": "71.19.0",
"express": "74.17.1",
"mathjs": "°7.5.1",
"mysql": "72.18.1",
"yuid": "°8.3.1"
s
"devDependencies": {
"nodemon": "72.0.6"
3
}
3.1.2 Git

Po tvodnich testech jsem si pracovni slozku inicializoval pro git pomoci git
init a vytvoril jsem si novy projekt na skolnim gitlabu gitlab.fit.cvut.cz po-
jmenovany chroma. Diéle jsme do korenové slozky pridal soubor .gitignore,
ktery mi zajisti, Ze se bude ignorovat slozka s balicky, kterd se bézné never-
zuje. Lokélni repozitarl jsem si sparoval se vzdalenym a pomoci git remote add
origin a provedl jsem innitial commit.

3.2 Serverova c¢ast

Hlavni program serverové ¢asti bude index.js, ktery predd uzivateli slozku
public, ve které budou veskeré HTML stranky, CSS styly a Javascripté kédy,
které maji byt spoustény na strané klienta, a reaguje na requesty poslané
klientem.

Nejprve musime importovat express pomoci ptrikazu require.

const express = require('express');
const app = express();

Nyni mtuzeme zacit definovat requesty. Express pouziva tento syntax:
app.METHOD('/ROUTE', FUNTION)

Za, METHOD doplnime HTTP metodu requestu, tedy get, post, put atd. Pti-
padné muzeme doplnit use, pokud nezalezi na metodé requestu. Za ROUTE
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doplnime cestu k requestu, pro coz pouzijeme balicek Path, ktery si im-
portujeme pomoci request stejné jako express, a za FUNCTION doplnime
funkci, kterd se vykona, pokud je tento request poslan.Vytvorime tedy za-
kladni request, ktery nam predd public slozku.

app.use(express.static(path. join(__dirname, 'public')));

Protoze jsem pouzil use a nespecifikoval jsem cestu requestu, tento request
se zavola pri kazdém requestu a mam tudiz soubory ve slozce public pristupné
vsude. Funkce express.static je pouziva pro prenos statickych soubort, jako
jsou html stranky, css stylesheety a obrazky. _ dirname v Nodu vraci cestu k
slozce, ve které se program nachazi, tedy korenova slozka nasi aplikace a funkce
path.join spojuje cestu dohromady, coz je vhodné, pokud program muze bézet
na ruznych systémech s riznymi oddélovadi.

Ted uz staci zavolat app.listen, kterd zajisti, aby server poslouchal na da-
ném portu.

app.listen(
PORT, () => console.log( Server started on port ${PORT})
)

3.2.1 Vypocet diskontinualni chromatografie

Kvili narocnosti vypoctu této simulace chceme, aby probihal na serverové
strané aplikace. Je proto nutné kromé samotné vypocetni funkce vytvorit
request, ktery umozni prijmout vSechny potfebné parametry a zaslat vysledek.

Pro vypocet simulace pro diskontinualni chromatografii jsem vytvoril funkei
CalculateDiscon s témito parametry:

T feedstart - zac¢atek nastiiku [min]

T feedend - konec nastiiku [min]

Tend - konec pokusu [min]

C' feed - koncentrace slozky v nasttiku [g/ml]

EpsT - celkova mezerovitost kolony [-]

K - adsorpéni koeficient slozky [-]

L - délka kolony [cm]

Um - rychlost v koloné [cm/min]

k - ¢asovy krok diskretizace [min]

h - délkovy krok diskretizace [cim]

useFeedF'unc - volba uzivatele, zda pouzit pro nastrik definovanou funkci

Tato funkce funguje ve dvou hlavnich cyklech. Prvni pripravi datovou struk-
turu. Vysledek vypocCtu se da reprezentovat matici, kde radky jsou casové
okamziky a sloupce jsou mista v koloné, tzv. casoprostorové pole koncent-
race. Jedna hodnota tedy reprezentuje koncentraci slozky v jednom ¢asovém
okamziku na jednom misté v koloné. Tuto matici si v programu definuji jako

15



3. REALIZACE

2D pole, tedy jedno hlavni pole obsahujici velké mnozstvi dalSich poli, které
kazdé reprezentuje jednu radku matice, tedy jeden casovy okamzik. Prvni cyk-
lus mi tuto datovou strukturu vytvori a predvyplni poc¢atec¢nimi a okrajovymi
podminkami.

let data = [];
for(let j = 0; j <= Tend/k; j++){
let tmp = []1;
for(let i = 0; i <= L/h; i++){
if (1 === 0 && ( j*k >= Tfeedstart ) && ( j*k < Tfeedend ) ){
tmp.push(Cfeed) ;
}
else{
tmp.push(0) ;
}
}
data.push(tmp);
}

Druhy cyklus je vypocetni. Prochazi postupné celou matici a pomoci Wen-
droffovi formule dopocitava kazdou hodnotu. Protoze se jedna o doprednou
diferenci, je nutné zajistit spravny pruchod, abychom vzdy méli predchozi hod-
noty, pomoci kterych dopocitame hodnoty aktualni. Poté uz jen vrati data.

let p = k/h;

let a = Un*x(EpsT/(EpsT+((1-EpsT)*K)));

let kof = (l-axp)/(l+axp);

for(let j = 0; j < Tend/k; j++){

for(let i = 0; i < L/h; i++){
datal[j+1] [i+1] = datalj]l [i]+(kof*(datal[j] [i+1]-datal[j+1]1[i]l));
}

3

return data;

3.2.2 Request pro diskontinualni chromatografii

Nyni kdyz mame funkci pro vypocet hotovou, stac¢i uz jen vytvorit request,
abychom mohly tyto hodnoty predat. Protoze pouze ziskdvam data ze serveru,
pouziju metodu get. Je tieba pouze vymyslet, jak predat vsechny argumenty.
To muzeme zajistit pomoci cesty nasledujicim zptsobem:

app.get(
'/simDiscon/:Tfs/:Tfe/:Te/:Cf/:EpsT/:K/:L/:Un/:k/:h/:fF",
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Predévani parametru zajistime pomoci cestovych parametri. Kdyz do de-
finice cesty vlozime dvojtecku nasledovanou néjakym identifikatorem, fikame
expressu, ze se jednd o parametr. Za tento parametr mize klient doplnit hod-
notu proménné, kterou jsme poté na serverové ¢asti ziskat. Funkce v requestu
tedy vypada takto:

(req, res) => {

let Tfs = Number(req.params.Tfs);
let Tfe = Number(req.params.Tfe);
let Te = Number(req.params.Te);

let Cf = Number(req.params.Cf);

let EpsT = Number(req.params.EpsT);
let K = Number(req.params.K);

let L = Number(req.params.L);

let Um = Number(req.params.Um);

let k = Number(req.params.k);

let h = Number(req.params.h);

let fF = Number(req.params.fF);

let data = CalculateDiscon(Tfs,Tfe,Te,Cf,EpsT,K,L,Um,k,h,fF);
let labels = getLabels(L, h);

const response = {};
response.labels = labels;
response.data = data;

res. json(response) ;

Nejdrive ziskdme hodnoty z parametri, zavoldme vypocetni funkci a vy-
sledek ulozim do proménné data. Déle si zavolam funkci getLabels, kterd my
vrati pole s popisky pro graf, ktery budu z téchto dat vykreslovat. Nakonec si
vytvorim objekt response, do kterého vlozim data a label a odeslu klientovi ve
formatu JSON.

3.2.3 Vypocet SMB

vvvvvv

ktery narazime je, ze se jedna o kontinudlni, a tudiz nekonecny proces. Proto
strategie "vypocitej vSechno najednou a odesli vSechna data zaroven”, kterou
jsem pouzil pro diskontinualni chromatografii, neni pouzitelna.

Tento problém jsem vyresil tak, Zze jsem vypocetni funkci implementoval
jako nekonecny generator. Funkce mi nyni bézi v jednom hlavnim cyklu, ve
kterém si predvyplni pocateéni podminky a hned vypocita jeden ¢asovy krok,
ktery mi vrati. To mi také umoznilo zménit datovou strukturu, kde si nyni
pro kazdou kolonu pamatuji pouze predchozi a aktualni ¢asovy krok.
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Dalsim problémem je samotnd slozitost SMB procesu. Misto jedné kolony
mame nyni kolon osm, které na sebe musi navazovat. Také mame dalsi para-
metry, objemové prutoky cerpadel a ¢asovy interval mezi prepnutim cerpadel.

Nejprve vyresime rozdilné prutoky. Pro to si systém rozdélime do ¢tyT zoém,
kazdéa zona jsou dvé kolony mezi ¢erpadly, tudiz musime ziskat Ctyri rtzné
prutoky pro kazdou zénu. Ty ziskame z téchto novych parametri:

@m - objemovy prutok recyklu [ml/min]

Qd - objemovy prutok eluentu [mil/min]

Qe - objemovy prutok extraktu [mil/min)]

Qf - objemovy prutok feedu [mil/min]

Qr - objemovy prutok rafindtu [mil/min]

diameter - prumér kolony [cm]

@m je stejny parametr jako Um pro simulaci diskontinualu, pouze pre-
vedena na objemovy prutok kvili jednotnosti. Dale Qe a @Qr jsou vystupni
prutoky, tudiz budou pritok v zénach za nimi zpomalovat, zatimco Qd a Qf
jsou vstupni prutoky a budou jej zrychlovat.

Zacneme zénou za (Qd, kterd neni zavisld na predchozi z6né, pouze na pru-
toku recyklu a eluentu. Prutok v kazdé dalsi zéné vypocitame jako prutok v
zéné predchozi, ke kterému pricteme nebo odecteme prutok prislusného ven-
tilu podel toho, jestli je vstupni nebo vystupni. Zaroven si vSechny hodnoty
prevedeme z objemového pritoku na rychlost, protoze Wendroffova formule
pocita s rychlosti. K tomu potiebujeme priameér kolony.

let Um = (Qm / ((Math.PI * diameter)*EpsT));

let Umd = Um + (Qd / ((Math.PI * diameter)*EpsT));
let Ume = Umd - (Qe / ((Math.PI * diameter)*EpsT));
let Umf = Ume + (Qf / ((Math.PI * diameter)*EpsT));
let Umr = Unf - (Qr / ((Math.PI * diameter)*EpsT));

Nyni musim zajistit, aby kolony na sebe navazovaly. To dosdhnu ve fazi
vypliovani poc¢atecnich okrajovych podminek. Pro kolony bez vstupnich cer-
padel je okrajova podminka koncentrace na konci predchozi kolony o Casovy
krok zpét. Pro kolony se vstupnimi ventily musime zkombinovat vstupujici
slozku a slozku z vystupujici z predchozi kolony.

if (j === 0){

tmp . push(0) ;

}
else if (i === 0 ){

if (1 === (elPos+2)%8 ){

tmp.push(data[(1+7)%8] [0] [data[(1+7)%8] [0] .1length-1]) ;
out.extract = datal[(1+7)%8] [0] [data[(1+7)%8] [0] .length-1];
}
else if ( 1 === (elPos+6)%8 ){
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tmp.push(datal[(1+7)%8] [0] [data[(1+7)%8] [0] .1length - 1]1);
out.raffinate = data[(1+7)%8] [0] [data[(1+7)%8] [0] .length-1];

}

else if ( 1 === elPos ){

let ratio = Qd / (Umd * ((Math.PI * diameter)*EpsT));
tmp.push((1-ratio)*data[(1+7)%8] [0] [data[(1+7)%8] [0] .1length-1]);
}

else if ( 1 === (elPos+4)%8 ){
let ratio = Qf / (Umf * ((Math.PI * diameter)*EpsT));
tmp . push (

(ratio * boundaryFeed) +
((1-ratio) * datal[(1+7)%8][0] [data[(1+7)%8][0].length-1])
)3
}
elseq{
tmp . push(data[(1+7)%8] [0] [data[(1+7)7%8] [0] .length-1]);
}
}
elseq{
tmp.push(0);
}

Prvni if zajistuje pocateéni podminku, a to ze v ¢ase 0 je vsude koncentrace
0. j znac¢i pocet ¢asovych krokt. Druhy if vyplnuje okrajové podminky. ¢ mi
tika, kde na koloné jsem, takze kdyz se rovnda nule, jsem na zac¢atku kolony. [
mi zajistuje, ze jsem na spravné koloné. elPos mi rika, jaka je pozice cerpadel.
Posledni else mi dovyplni vSude 0 jako doc¢asnou hodnotu, kterd bude pozdéji
prepsana.

7 koédu si muzeme vsimnout, ze pro vystupova cerpadla si ukladam néjaka
data do objektu out. Data z vystupovych cerpadel jsou hlavnim ukazatelem
toho, jak proces probiha a je proto vhodné je mit po ruce. Vytvoril jsem si
proto objekt out, do kterého si pro kazdy cyklus ulozim hodnoty z vystupnich
cerpadel a vracim jej spolu s celymi daty.

Samotny vypocet pak vypada takto

if(j == 0){

for(let 1 = 0; 1 < data.length; 1++){

if( 1 === elPos || 1 === (elPos + 1)%8 ){
newUm = Umd;

}

else if( 1 === (elPos + 2)%8 || 1 === (elPos + 3)%8 ){
newUm = Ume;

}

else if( 1 === (elPos + 4)%8 || 1 === (elPos + 5)%8 ){
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newUm = Umf;

}

else if( 1 === (elPos + 6)%8 || 1 === (elPos + 7)%8 ){
newUm = Umr;

}

a = newUmx (EpsT/ (EpsT+((1-EpsT)*K))) ;
let kof = (1-a*p)/(1l+a*p);
for(let i = 0; i < L/h; i++){
data[l] [1][i+1] =
data[1][0] [1] +
(kof*(data[1] [0] [i+1] - datal[l]l[11[il));

Prvni if zajistuje, Ze nejsem v ¢asovém kroku nula, kde plati pocatecni
podminky a nemam pro néj data, ze kterych bych pocital. Pak za¢ne samotny
cyklus, ktery projde vsech osm kolon, podle toho, pro jakou kolonu probihd
vypocet se do proménné newUm priradi hodnota rychlosti priutoku pro danou
z6énu a probéhne vypocet pro kazdy prostorovy krok.

Nyni uz jen stac¢i zajistit rotaci ¢erpadel. Jak uz jsem ukéazal diive, pro-
ménna elPos mi definuje polohu Cerpadel, protoze reprezentuje polohu cerpa-
dla s eluentem a polohy ostatnich cerpadel se z ni daji vypocitat. Pro rotaci
cerpadel tedy staci, abychom v ¢asovém intervalu zménili hodnotu elPos.

cycle = cycle + k;

if(cycle >= switchInterval/60){
elPos = (elPos + 1)%8;

cycle = cycle-(switchInterval/60);
}

Definoval jsem si proménou cycle, ke které pri¢itam casovy krok. Jakmile
proménad presdhne velikost parametru switchInterval, posuneme hodnotu elPos
o jedna a odecteme interval. switchInterval je posledni parametr, ktery bude
uzivatel zadavat.

3.2.4 Request pro SMB

P1i vytvareni requestu narazime na problém. U diskontinudlu nadm stacil je-
diny request, pomoci kterého jsem predal parametry, spocital hodnoty a ty
jako celek vrétil. Protoze jsem ale funkci pro vypocet SMB implementoval
jako generator, toto feSeni neni mozné. Prvni myslenka je predat uzivateli vy-
tvoreny generdtor. Tu jsem ale rychle zavrhl, protoze to jde proti ndvrhu nasi
aplikace. Chceme, aby vypocet probihal na serveru, kdybychom ale piedali
generator, musel by se vypocet provadét na strané klienta.
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Rozhodl jsem se proto vytvorit requesty dva. Prvni request slouzi k tomu,
aby uzivatel predal parametry serveru. Na serveru se z téchto parametri vy-
tvori generator a unikatni identifikator, pod kterym se generator na serveru
ulozi a ktery poté vrati uzivateli. Takto tedy vypada télo funkce prvniho
requestu.

let id = uuidv4();

let Tfs = Number(req.params.Tfeedstart);
let Tfe = Number(req.params.Tfeedend);
let Te = Number(req.params.Tend);

let Cf = Number(req.params.Cfeed);

let EpsT = Number(req.params.EpsT);

let K = Number(req.params.K);
let L = Number(req.params.L);
let Qm = Number(req.params.Qm) ;
let k = Number(req.params.k);
let h = Number(req.params.h);
let dia = Number(req.params.diameter) ;
let Qd = Number(req.params.Qd);
let Qe = Number(req.params.Qe);
let Qf = Number(req.params.Qf);
let Qr = Number(req.params.Qr);
let 4T = Number(req.params.deltaT);
let fF = Number(req.params.feedFunc);
SMBconnections[id] = CalculateSMB(Te,Tfs,Tfe,Cf,
EpsT,X,L,Qm,k,h,dia,Qd,Qe,Qf,Qr,dT,fF);
let response = {
"id": id
}

res. json(response) ;

Druhy request bude volat klient pokazdé, kdyz chce dalsi ¢asovy krok. Pro-
toze posilani identifikatorta jako cestové parametry je z mnoha divodu "bad
practice”, musime tento request udélat jako POST a id poslat v téle requestu.
Diky unikatnimu id, se kterym klient tento request vola si pamatujeme, vlast-
nika generatoru. Funkce druhého requestu tedy vypada takto:

let numberSteps = Number (req.params.numberSteps);
let flag = false;

let id = req.body.uuid;

for(let i = 0; i < numberSteps-1; i++){

let tmpp = SMBconnections[id].next();

let tmp = tmpp.value;

if (1tmp){
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res.json({"value": falsel});
return;

}

if (tmp([2])

flag = true;

3

let tmpp = SMBconnections[id].next();
let value = tmpp.value;

if (value[2])

flag = true;

let data = [];

for(let 1 = 0; i < 8; i++){
data.push(value[1] [i][1]);
}

let labels = valuel[0O];
const response = {};
response.labels = labels;
response.data = data;
response.rotate = flag;
response.out = value[3];
res. json(response);

Opét si ziskdme parametry, id z téla pro identifikaci generatoru a number-
Steps mi umoznuje preskakovat nékolik casovych krokt. Klient se diky tomu
miize rozhodnout preskakovat casové kroky, coz je poté vhodné pro rychlejsi
vykreslovani simulace a zaroven se neztraci presnost, ktera by se ztratila, kdy-
bychom zvétsili casovy krok. V proménné flag predavam informaci o tom, jestli
doslo k rotaci ¢erpadel. Dale vytvorim response objekt, ktery naplnim daty a
poslu klientovi ve formatu JSON.

Posledni véc je umoznit klientovy, aby mohl ménit vstupni parametry bé-
hem vypoctu. Generdtory v javascriptu mi umoznuji posilat data dovniti ge-
neratoru tak, ze je vlozime jako argument do volani nezt(). Uvnitt generdtoru
potom yield vraci data, které jsme dovniti poslali. Vytvotil jsem si proto pro-
ménou yieldParam, do které tyto data vkladam a do cyklu jsem si vlozil tuto
podminku:

if (yieldParam){

Und = Um + (yieldParam[0] / ((Math.PI * diameter)*EpsT));
Ume = Umd - (yieldParam[1] / ((Math.PI * diameter)*EpsT));
Unf = Ume + (yieldParam[2] / ((Math.PI * diameter)*EpsT));
Unr = Unf - (yieldParam[3] / ((Math.PI * diameter)*EpsT));
switchInterval = yieldParam[4];

yieldParam = yield "OK";

N
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continue;

}

Kdyz volam next() bez argumentu, do yieldParam se pritadi undefined a
tato ¢ast kddu se neprovede. Pokud vsak voldm next() s argumentem, prepisou
se vstupni parametry a preskoc¢im cyklus.

Nyni uz sta¢i vytvorit request, ktery to umozni klientovi pouzit. Klient
preda id, abychom védéli, ktery generator klientovi patii, a parametry, na které
chce generator zménit. Funkce pak uz je velmi jednoduchd, pouze pro spravny
generator zavolame next() s parametry jako argument. Protoze potiebujeme
id, jedna se opét o POST request s id v téle.

let Qd = Number(req.params.Qd);
let Qe = Number(req.params.Qe);
let Qf = Number(req.params.Qf);
let Qr = Number(req.params.Qr);

let deltaT = Number(req.params.deltaT);

let id = req.body.uuid;

let value = SMBconnections[id] .next([Qd, Qe, Qf, Qr, deltaT]).value;
res.json({"value": valuel});

3.3 Klientska cast aplikace

V této sekci se budeme zabyvat vécmi, které musime v klientské ¢asti aplikace
vytesit, a to vykreslovani grafii, Javascriptové funkce a samotné stranky a
jejich stylovani.

3.3.1 Pouziti chartjs

Jak jiz bylo zminéno, pro grafy pouzijeme knihovnu Chartjs. Tato knihovna
pouziva html prvek canvas, do kterého samotny graf vykresluje. Graf potom
vytvorime z kontextu canvas prvku a objektu, ktery definuje druh grafu, data
v grafu a jeho nastaveni.

const ctx = document.getElementById('myChart').getContext('2d');
myChart = new Chart(ctx, {
type: 'line',
data: {
labels: [],
datasets: []
1,
options: {
animation: {
duration: O
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1,
scales: {
xAxes: [{

scaleLabel: {
display: true,
labelString: 'délkova pozice na koloné v cm'
3,
ticks: {
autoSkip: true,
maxTicksLimit: 20
b
.
yAxes: [{
scalelLabel: {
display: true,
labelString: 'koncentrace v g/ml'

3,
ticks: {
beginAtZero: true,
max: 2,
min: -1
b
3]
b
X
1

Takto vytvafim prazdny spojnicovy graf. Nékteré vlastnosti které pou-
zivam jsou labelString, kterd vytvori popisek k osdm, maxTicksLimit, kterd
omezuje pocet zobrazenych popiskil 0s, a beginAtZero, které zajisti, Ze méritko
bude obsahovat nulu. K parametrim tohoto grafu muzeme pristupovat stejné,
jako by to byl obycejny objekt, takze si muzeme nejprve vytvorit prazdny graf
a ten si poté naplnit.

Nejprve do grafu vlozim prazdné datasety, coz jsou objekty definujici zob-
razeni dat do grafu. Pro kazdou slozku nasi simulace budeme potiebovat je-
den dataset, takze vytvorim tolik datasetil, kolik mam slozek. V datasetu se
kromé dat definuje popisek a barva, proto jsem si vytvoril funkci, kterd vytvori
prazdny dataset s vhodnymi barvami.

function generateDataset(index){
let dataset = {
label: '',
data: [],
backgroundColor: '',
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borderColor: '',
borderWidth: 1,
pointRadius: O
+;
let rand = 'rgba(' +
colors[index][0] + ', ' +
colors[index] [1] + ', ' +
colors[index] [2];
let randBackground = rand + ', 0.2)';
let randColor = rand + ', 1)';
dataset.backgroundColor = randBackground;
dataset.borderColor = randColor;
return dataset;

Tuto funkci poté pouziji v cyklu, ktery se vykond tolikrat, kolik mém
slozek, a kazdé volani této funkce se jako argument bere index cyklu, coz mi
zajisti rozdilné barvy.

for(let i = 0; i < result.data.length; i++){
myChart.data.datasets.push(generateDataset(i));
}

Data do datasetu pak mizeme vkladat stejnym zpusobem. Pro aktualizaci
grafu na strance potom na grafu voldme metodu update().

3.3.2 Komunikace se serverem

Komunikace se serverem probihd pomoci requesti, které jsme si na serveru
definovali. Za¢neme ziskanim dat pro simulaci diskontinualni chromatografie.
Funkce nejdrive ziska parametry z formulare na strance. Poté vytvori url, po-
moci kterého predd veskeré parametry serveru. Poté se zavola fetch() s danym
url, coz je funkce Javascriptu pro ziskdvani vzdalenych zdroji. Protoze od-
poved ze serveru je ve formatu JSON, muzeme ji jednoduse prevést zpét na
Javascriptovy objekt. Ziskané informace preddme do vytvorené datové struk-
tury, kterou poté vratime.

async function getData(cnt){
let res = {};
let data = [];
let label = [];
const Tfeedstart = document.getElementById('FS').value;
const Tfeedend = document.getElementById('FE').value;
const Tend = document.getElementById('E').value;
const EpsT = document.getElementById('ET').value;
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const L = document.getElementById('CL') .value;
const Um = document.getElementById('CS') .value;
k = document.getElementById('TS') .value;
const h = document.getElementById('LS').value;
for(let i = 1; i <= cnt; i++){
const Cfeed = document.getElementById('FC' + i).value;
const K = document.getElementById('AC' + i).value;
let url = '/simDiscon/' + Tfeedstart + '/' +
Tfeedend + '/' + Tend + '/' + Cfeed + '/' +
EpsT + '/' + K+ '"/'" + L+ '/" +Un + '/" +
k+"'/"+h+ '/'" + feedFunc + '/';
let response = await fetch(url);
let formres = await response.json();
data.push(formres.data) ;
res.labels = formres.labels;
res.rotate = formres.rotate;
label.push('component ' + i);
}
res.data = data;
res.label = label;
return res;

Protoze request spocitd data pouze pro jednu slozku, voldm request toli-
krat, kolik mam slozek. To je zdroven duvod, pro¢ ziskana data nevracim rov-
nou, ale vytvarim novy res objekt. Také si mizeme vS§imnou, ze jsem funkci
definoval s vyrazem async a funkci fetch() a dalsi funkce voldm s vyrazem
await. To mi zajisti, ze se tyto funkce volaji asynchronné. Diky tomu se mi

stranka nezasekne pokazdé, kdyz tyto funkce volam.

Pro ziskani dat pro SMB vypadd podobné, nejprve ziskdm parametry z
formulare, ze kterych vytvorim url pro request na vytvoreni generatoru. Opét
pouziji fetch() a ulozim si ziskané id. To vse opét udélam pro kazdou slozku.

for(let i = 1; i <= cnt; i++){
let url = '/simSMB/getConnection/' + Tfeedstart +

'/' + Tfeedend + '/' + Tend + '/' + Cfeed +
'/'" + EpsT + '/' + K+ '"/'" +L+"'"/"+(Qm +
/' +k+ '/ +h+ '/ + diameter +

'+ Qd+ "/ + Qe+ '/ +QE+ '/ +Qr +

'/' + switchInterval + '/' + feedFunc + '/';

let response = await fetch(url);

let formres = await response.json();

SMBconnections.push(formres.id);

}
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Poté vytvorim nekonecny cyklus, ktery posila requesty pro vypocet a vraci
data. Podobné jako na serverové strané, tuto funkci jsem implementoval jako
generator, takze data ziskdvam postupné volanim next().

while(true){
let res = {};
let data = [];

let label = [];
let out = [];
for(let 1 = 0; i < cnt; i++){
let url = '/simSMB/' + SMBconnections[i] +

'/' + numberSteps + '/';
let response = postData(url, {"uuid": SMBconnections[i]});
if (response.value === false){

return false;
}
data.push(response.data) ;
out.push(response.out) ;
label.push('component ' + i);
res.labels = responses.labels;
res.rotate = response.rotate;
}
res.data = data;
res.label = label;
res.out = out;
yield res;

Protoze musim posilat POST request, vytvoril jsem si funkci postData(),
ktera mi zavola fetch() s metodou POST a serializaci pro JSON.

async function postData(url = '', data = {}) {
const response = await fetch(url, {
method: 'POST',
mode: 'cors',
cache: 'mo-cache',
credentials: 'same-origin',
headers: {

'Content-Type': 'application/json'

3,
redirect: 'follow',
referrerPolicy: 'no-referrer',
body: JSON.stringify(data)

3
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return response.json();

}

Pro zménu vstupnich parametru je uz funkce velmi jednoduché, pouze
ziskdm parametry, vytvorim url a zavolam fetch().

async function changeParams(){
const Qd = document.getElementById('VFD').value
const Qe = document.getElementById('VFE').value
const Qf = document.getElementById('VFF').value
const Qr = document.getElementById('VFR').value
switchInterval = document.getElementById('SI').value;
for(let i = 0; i < compcnt; i++){
let url = '/simSMB/change/' + SMBconnections[i] +
'"/'+ Qd+ '/ + Qe+ '/ +QF + /" + Qr +
'/' + switchInterval + '/';
let response = await postData(url, {"uuid": SMBconnections[i]});
console.log(response.value);
}
}

3.3.3 Vykreslovani dat

Nyni, kdyz data umime ziskat, je musime zobrazit na strance. Zacneme dis-
kontinualem, protoze je jednodussi. Graf uz mame vytvoreny, takze ted po-
tfebujeme zajistit, aby se pravidelné naplnoval novymi daty a vykresloval je.
Za timto ucelem pouzijeme metodu setInterval(). Tato metoda prijimé jako
parametry funkci a ¢asovy interval v milisekundach a prijatou funkci vykond
kazdy dany interval. Takze potfebujeme vytvorit funkci, kterda vykond vse, co
tomto intervalu chceme vykonat.

getData(compent) . then(function(result){
const Tend = document.getElementById('E').value;
myChart.data.labels = result.labels;
for(let i = 0; i < result.data.length; i++){
myChart.data.datasets.push(generateDataset(i));
myChart.data.datasets[i] .1label = result.label[i];
}
let x = 0;
intervalHandle = setInterval(function(){
if ( x*k >= Tend )
clearInterval (intervalHandle) ;
for(let i = 0; i < result.data.length; i++){
myChart.data.datasets[i] .data = result.datali] [x];
}
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showTime (x*k*60) ;
X++;
myChart.update () ;
}, graphspeed);

B

Takto data vykreslujeme do grafu, nejprve do grafu vlozime popisky, které
jsou neménné, poté zavolam setInterval(). Protoze funkce, kterou vkladam do
intervalu, je celkem prosté, rozhodl jsem se ji definovat na misté. Funkce pouze
naplni graf daty a zavold na ném metodu update(). Prvni if zajistuje, ze se
interval zastavy, kdyz je simulace u konce. Funkce showTime() mi pomahda
zobrazovat ¢as pokusu.

function showTime (timeInSec){
let sec = Math.round(timeInSec%60) ;
let min = Math.floor(timeInSec/60)%60;
let hour = Math.floor(timeInSec/3600);
let tstr;
if( min == 0 && hour == 0 )
tstr = sec.toFixed(1l) + 's';
else if( hour == 0 )
tstr = min + 'm ' + sec.toFixed(1l) + 's';
else
tstr = hour + 'h ' + min + 'm ' + sec.toFixed(1) + 's';
document .getElementById('Time') .innerHTML = tstr;

MizZeme si vS§imnout, Ze na zac¢itku volam funkei getData() a na ni voldm
metodu then(). Protoze jsme si funkci getData() definovali jako asynchronni,
vSechno co dand funkce vraci je zabalené do promisu. Promise je zvlastni ob-
jekt, ktery mi zajistuje spravny postup operaci, i kdyz se provadi asynchronné.
To znamen4, ze funkce, kterou vkladame do metody then(), se vykona az poté,
co ziskdm potiebnd data.

vvvvvv

......

livych slozek ziskanych z extraktu a rafinidtu a priubéh cistoty za poslednich
8 prepnuti. Kdybychom témto grafim pouze priddvali data, za néjakou dobu
by se graf stal necitelny, zaroven ale nechceme extra data zahazovat, protoze
mohou byt pro uzivatele uzitec¢na.

gen.next () .then((result) => {
if ('result.value)
return false;
if (result.value.rotate === true)
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}
1
f

}
f

}
f

X
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}

rotate();
or(let x = 0; x < 8; x++){
myCharts [x] .data.labels = result.value.labels;

abelData.push(result.value.out[0].label);

or(let x = 8; x < 10; x++){

let 1S1IN = labelData.length - ((120/k)/numberSteps);
myCharts [x] .data.labels = labelData.slice(Math.max(1S1IN, 1));

or(let x = 0; x < 10; x++){
for(let i = 0; i < result.value.data.length; i++){

if (myCharts[x] .data.datasets[i] .label === "'

myCharts[x] .data.datasets[i].label = result.value.labell[i];
}

or(let j = 0; j < 8; j++){
for(let i = 0; i < result.value.data.length; i++){
myCharts[j].data.datasets[i].data = result.value.datal[i] [j];

}
myCharts[j].update() ;

or(let i = 0; i < result.value.out.length; i++){
extrDatali] .push(result.value.out[i] .extract);
raffDatal[i] .push(result.value.out[i] .raffinate);

let eSIN = extrDatali].length-((120/k)/numberSteps);
let rS1IN = raffDatali].length-((120/k)/numberSteps);
let eS1 = extrDatali].slice(Math.max(eS1N, 1));

let rS1 = raffDatali].slice(Math.max(rS1N, 1));
myCharts[8] .data.datasets[i] .data = eS1;

myCharts[9] .data.datasets[i] .data = rS1;

myCharts [8] .update() ;
myCharts[9] .update() ;

s
1
s

b
i
p
}

b

howTime (result.value.out[0]);

et sw = document.getElementById('Switch');
w.innerHTML = switches.toString();
.then((result) => {

f(!'stopflag){

lotNextStep(gen) ;

3

Funkce se tedy sklada z nékolika cykld, které prochazi vsechny grafy a

plni je spravnymi daty. Pro grafy rafindtu a extraktu si vSimneme, Ze nejprve
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data vkladame do labelData, extrData a raffData, na které potom voldme
slice. Tim se zajisti, ze do grafu zobrazime pouze nejnovéjsi ¢ast dat. Dale
si vS§imneme, Ze pokud z dat ziskdme informaci o tom, ze doslo k prepnuti
cerpadel, zavoldme metodu rotate(), kterd prepnuti graficky zobrazi. Zaroven
inkrementuje hodnotu switches, kterou pouzivame k zobrazeni po¢tu prepnuti
cerpadel.

Chromatografie

Uvod Diskontinuélni  Kontinuaini Databaze

Koncentracni profil v koloné 1 » ] Koncentracni profil v koloné 2 Koncentracni profil v koloné 3 ~ Koncentracni profil v koloné 4

Koncentratni profil v Koloné 5 7 Koncentratni profil v koloné 6 Koncentracni profil v koloné 7 ~N Koncentracni profil v kolon¢ 8

a byla vytvofena jako projekt pro bakalafskou préci na Ceském vysokém utenim technickém v Pra; tkoly chemicko-technologické v Praze.

Obrazek 3.1: Ukazka stranky s osmy grafy reprezentujici stav osmy kolon

Také si muzete vSimnou konce funkce, kde tuto funkci voldm rekurzivné.
To protoze tuto funkci nevoldm v setInterval(). Protoze setInterval() funguje
takovym zptisobem, ze kdyz vola funkei rychleji, nez se stihne vykonat, vlozi ji
do fronty a vykona se az poté co se vykonaji vSechny funkce pred ni. To zptiso-
bovalo nékolik problémii, predevsim, kdyz danou simulaci chceme pozastavit.
Nahradil jsem tedy setInterval() koncovou rekurzi a pozastaveni simulace 1i-
dim pomoci proménné stopflag.

Grafy pro zobrazeni ¢istoty vykresluji v tplné jiném intervalu. Protoze
prumeéruji ¢istotu za poslednich osm prepnuti, dava smysl pridat hodnotu po
kazdém prepnuti. Zaroven hodnoty pocitdm z primérné koncentrace za po-
slednich osm prepnuti. Vytvoril jsem si proto zvlast funkci pro spocitani a
vykresleni Cistot pro rafindt a extrakt, kterou poté volam z funkce showAv-
gConcentration(), kterd se mi stard o zobrazeni prumérnych koncentraci a je
volana kazdou rotaci ¢erpadel.

function graphAvgPurity(extrArr, raffArr){
let extrSum = extrArr.reduce(function(a, b){
return a + b;
}, 0);
let raffSum
return a + b;

}, 0);

raffArr.reduce(function(a, b){
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Chromatografie

Uvod  Diskontinualni  Kontinualni  Databaze

e okamzita koncentrace (g/l)
? Gistota slozky (%)
oc priméma koncentrace za poslednich § piepnuti derpadel (¢/1)
Koncentrace sloek v Extraktu Koncentrace slozek v Rafinitu
c0=0.126 cl=0 c0=10.391 c1=0.003
p0=0.098 p1=0.002 p0=0.993 p1=0.007
#c0=0.126 ocl =0.157 #c0=0.38 acl=0

Tato strénka byla vytvofena jako projekt pro bakal4fskou prici na Ceském vysokém uéenim technickém v Praze a Vysoké tkoly chemicko-technologick v Praze.

Obrazek 3.2: Ukazka stranky s grafy pro rafinat a extrakt

myCharts[10] .data.labels.push(
myCharts [8] .data.labels [myCharts[8] .data.labels.length-1]
)3
myCharts[11] .data.labels.push(
myCharts[9] .data.labels[myCharts[9].data.labels.length-1]
)3
for(let i = 0; i < compecnt; i++){
if (extrSum == 0)
myCharts[10] .data.datasets[i] .data.push(0);
elseq
let tmp = 100*extrArr[i]/extrSum;
myCharts[10] .data.datasets[i] .data.push(tmp) ;
}
if (raffSum == 0)
myCharts[11] .data.datasets[i] .data.push(0);
else{
let tmp = 100*raffArr[i]/raffSum
myCharts[11] .data.datasets[i] .data.push(tmp);
}
}
myCharts[10] .update () ;
myCharts[11] .update();
}
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3.3.4 Stranky a stylovani

Jednd se o standardni HTML stranky. Kazd4 stranka ma zahlavi s navigac¢ni
listou a zapati. Stranky pro simulace obsahuji formular pro zadani parametru
a cast, kde se ziskand data zobrazuji. Také obsahuji vyskakovaci okénko na-
staveni, ve kterém se daji nastavit véci jako zredukovani poctu vykreslenych
bodu v grafu a rychlost vykreslovani.

Styluji pomoci CSS. Pro rozlozeni stranky pouzivim predevsim zobrazeni
grind, zobrazeni flex poté pouzivam pro rozloZeni jednotlivych elementu v
sekcich stranky.

Chromatografie

Uvod Diskentinualni Kontinualni Databaze

Parametry simulace

Zacatek feedu (min) : _

Konec feedu (min) -

Konec pokusu (min)[0 = nekoneény pokus] :I:I
Casovy krok (min) :

Délkovy krok (em) :

Parametry stanice

Celkova mezerovitost ’048—|

Délka kolon (cm) : | 200

Objemovy prittok recyklu (ml'min)
Primér kolony (cm)

Ridici parametry

Objemovy pritok eluentu (ml/min) :
Objemovy pritok extraktu (mlmm) : /801—‘
Objemovy pritok feed (mlmin) :|3,507

Objemovy pritok rafinatu (ml'min)
Pfepinaci interval (3) -

Sloika 0

Koncentrace feedu (g/1) - 5,363
B e E—

Pridat komponentu
‘Odebrat kompenentu
Spustit

Tato strénka byla vytvofena jako projekt pro bakaléfskou préici na Ceslém vysokém uSenim technickém v Praze a Vysokd dcola chemicko-technologicl v Praze.

Obrézek 3.3: Ukazka stranky s formularem

Aby simulace vypadala ziveé, vytvoril jsem si Javascriptové funkce, které
mi méni nékteré elementy a styly stranky za béhu simulace. Pro zobrazeni
posunu ¢erpadel pouzivam jiz zminénou funkci rotate.

function rotate(){
switches++;

let p = [J;

for(let i = 0; i < 8; i++){
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plil=document
.querySelector (" .myChart"+(i+1)+"point")

.innerHTML
}
for(let i = 0; i < 8; i++H){
document
.querySelector (".myChart"+(i+1)+"point")
.innerHTML
= pL(i+7)%8]
}
showAvgConcentration() ;
}

Tato funkce posouva obsah elementi, které obsahuji indikator toho, jaké
¢erpadlo je zrovna pripojeno k dané koloné. Zaroven mi vold funkci showAv-
gConcentration(), kterd mi pocita a zobrazuje primérnou koncentraci na vy-
stupnich cerpadlech za poslednich osm cykli tak, ze vezme konec pole hodnot
koncentraci odpovidajici poslednim osmi cyklim, spoc¢ita prumér a napise ho
dovniti elementu. Tato hodnota se méni pii kazdém prepnuti, proto ji vola
tato funkce.

function showAvgConcentration(){
const arrAvg = arr=>arr.reduce((a,b)=>a+b,0)/arr.length;
for(let i = 0; i < compcnt; i++){
document . querySelector (" .myChart9avgconc" + (i+1))
.innerHTML = "gc" + i + " =" +
(Math.round(arrAvg(extrData[i] .slice(Math.max(
extrData[i] . length-(((8*switchInterval/60)/k)/numberSteps),0
))) * 1000) / 1000);
document . querySelector (" .myCharti0avgconc" + (i+1))
.innerHTML = "gc" + 1 + " =" +
(Math.round (arrAvg(raffDatali] .slice (Math.max(
raffDatali] . length-(((8*switchInterval/60)/k)/numberSteps),0
))) * 1000) / 1000);
}
}

Dalsi funkce pro zobrazeni dat na strance, jsou showConcentration() a
showPurity(), které mi pouze zobrazi aktudlni hodnoty koncentrace a ¢istoty
na rafindtu a extraktu.

function showConcentration(){
for(let i = 0; i < compent; i++){

document.querySelector (" .myChart9conc" + (i+1)).innerHTML =
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"c" + i+ " ="+ (Math.round(
extrDatal[i] [extrDatali] .length-1] * 1000
) / 1000);
document.querySelector (" .myChartiOconc" + (i+1)).innerHTML =

"c" + i+ " ="+ (Math.round(
raffDatali] [raffDatali] .length-1] * 1000
) / 1000);

}

}

function showPurity(){
let totalConcExt = 0;
let totalConcRaff = 0;
for(let i = 0; i < compecnt; i++){
totalConcExt = totalConcExt +
extrDatal[i] [extrDatal[i] .length-1];
totalConcRaff = totalConcRaff +
raffDatal[i] [raffData[i].length-1];
}
for(let i = 0; i < compcnt; i++){
let tmpExt = (Math.round(
(extrDatali] [extrDatal[i].length-1]/totalConcExt) * 1000
) / 1000);
let tmpRaf = (Math.round(
(raffDatali] [raffDatal[i] .length-1]/totalConcRaff) * 1000
) / 1000);
if (isNaN(tmpExt) || isNaN(tmpRaf))

return;
document . querySelector (" .myChart9pur" + (i+1)).innerHTML =
"p" + 1+ " =" + tmpExt;
document . querySelector (" .myChart1Opur" + (i+1)).innerHTML =
"p" + 1+ " =" + tmpRaf;
}
}

Pro pridavani a odebirani slozek jsem vytvoril dvé funkce, které mi ptida-
vaji a odebiraji slozky ze stranky, takze se zobrazuje vzdy jen vybrany pocet
slozek. Tyto funkce mi zaroven upravi hodnoty compcnt, coz je reprezentace
poctu slozek v programu, a graphspeed, coz ovliviuje délku intervalu pro funkci
vykresleni grafu. Cim vice slozek, tim delsi je vykresleni, proto je tfeba upravit
délku intervalu.

function addComponent (){
if (compcnt >= 5)
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return;

let tmpid = 'comp' + compcnt;

compcnt++;

graphspeed = 60 + (60 * compcnt);

let tmp = document.getElementById(tmpid) ;

let tmphtml = '<div class="comp" id="comp' + compcnt +
'"><h3>Slozka ' + (compcnt-1) +
'</h3><label>Koncentrace feedu (g/l) :' +
' <input type = "number" name="feed_concentration" id="FC' +
compcnt +
'" value="3.4" /></label><label>Adsorpéni koeficient : ' +
'<input type = "number" name="adsorbtion_coeficient" id="AC' +
compcnt +

""" value="12.089" /></label></div>';
tmp.insertAdjacentHTML('afterend', tmphtml);
}

function removeComponent (){

if ( compcnt <= 1 )

return;

let tmpid = 'comp' + compcnt;

let tmp = document.getElementById(tmpid) ;
tmp.remove () ;

compcnt—-;

graphspeed = 60 + (60 * compcnt);

}

Dalsim problémem byl vzhled stranky pred spusténim simulace. Protoze
grafy vytvorim az pri spusténi simulace, pfed spusténim na mistech kde budou
grafy je prazdné misto, coz nevypadd dobte, kdyz uz jsou pro grafy zobrazeny
nadpisy a dalsi informace. Proto jsem nadpisy na vychozi strance nevyplnil a
nékteré dalsi prvky schoval a vytvoril jsem funkci, kterd vsechny tyto infor-
mace vyplni. Tuto funkci poté volam jednou pri spusténi simulace.

function setDefaultRotation(){
document.querySelector(".processInfo") .style.display = "grid";
document.querySelector(".hide") .style.display = "block";
document . querySelector (" .myChartlpoint") .innerHTML =
'<img src="images/feedarrow.png"
alt="feed" width="24" height="16">";
document . querySelector (" .myChart3point") .innerHTML
'<img src="images/raffarrow.png"
alt="raff" width="24" height="16">";
document . querySelector (" .myChart5point") . innerHTML
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¥

'<img src="images/eluentarrow.png"
alt="elue" width="24" height="16">";

document . querySelector (" .myChart7point") .innerHTML =

'<img src="images/extractarrow.png"
alt="extr" width="24" height="16">";
document.querySelector (" .myChartinumber") .
"Koncentracni profil v koloné 1";
document.querySelector (" .myChart2number")
"Koncentracni profil v kolomné 2";
document.querySelector (" .myChart3number") .
"Koncentracni profil v koloné 3";
document.querySelector (" .myChart4number")
"Koncentracni profil v koloné 4";
document.querySelector (" .myChart5number")
"Koncentracni profil v koloné 5";
document . querySelector (" .myChart6number") .
"Koncentraéni profil v koloné 6";
document . querySelector (" .myChart7number")
"Koncentraéni profil v koloné 7";
document .querySelector (" .myChart8number") .
"Koncentracni profil v koloné 8";

innerHTML

.innerHTML

innerHTML

.innerHTML

.innerHTML

innerHTML

.innerHTML

innerHTML

document.querySelector (" .myChart9desc") .innerHTML =

"Koncentrace slozek v Extraktu";

document.querySelector (" .myChart10desc") .innerHTML

"Koncentrace slozek v Rafinatu";

document.querySelector (" .myChartildesc") .innerHTML

"Cistota sloZek v Rafinatu";

document.querySelector (" .myCharti2desc") .innerHTML

"Cistota sloZek v Extraktu";

Posledni vlastnosti stranky je stazeni koncentra¢niho profilu z vystupnich

vvvvvv

kého procesu, je proto nutné umét tuto informaci ze stranky ziskat pro dalsi
pouziti. Vytvoril jsem si proto dvé funkce, které mi umozni stahnout tato
data ve formatu CSV. Prvni funkce stahne tyto data pro posledni dvé hodiny
simulace, druhd mi stahne veskerd data z pribéhu simulace.

f

unction getCSVlast2h(){

let csv = "";

let tmpRaffData = [];

let tmpExtrData = [];

let tmpLabelData = labelData.slice(

Math.max(labelData.length - ((20/k)/numberSteps), 1)

37



3. REALIZACE

)3

for(let j = 0; j < compecnt; j++){
tmpRaffData.push(raffDatalj].slice(
Math.max(raffDatal[j].length - ((20/k)/numberSteps), 1))
)3

tmpExtrData.push(extrDatalj].slice(
Math.max (extrData[j].length - ((20/k)/numberSteps), 1))
)3

csv = csv + "raff" + (j+1) + ",extr" + (j+1) + ",";

}

csv = csv + "timeS\r\n";

for(let i = 0; i < tmpLabelData.length; i++){

for(let j = 0; j < compent; j++){
csv = csv + tmpRaffDatalj][i] + "," + tmpExtrDatalj]l[i] + ",";
}

csv = csv + tmpLabelDatal[i]l + "\r\n";

}

let element = document.createElement('a');

element.href = window.URL.createObjectURL(

new Blob([csv], {type: 'text/csv'})

)3
element.download = 'last2h.csv';
element.style.display = 'none';

document .body.appendChild(element) ;
element.click();
document .body.removeChild(element) ;

function getCSVfull(){
let csv = "";
for(let j = 0; j < compent; j++){
csv = csv + "raff" + (j+1) + ",extr" + (j+1) + ",";
}
csv = csv + "timeS\r\n";
for(let i = 0; i < labelData.length; i++){
for(let j = 0; j < compecnt; j++){
csv = csv + raffDatalj]l[i] + "," + extrDataljl[i]l + ",";
}
csv = csv + labelDatali] + "\r\n";
}
let element = document.createElement('a');
element.href = window.URL.createObjectURL(
new Blob([csv], {type: 'text/csv'})
);
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element.download = 'fullData.csv';
element.style.display = 'none';
document .body . appendChild(element) ;
element.click();

document .body.removeChild(element) ;
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Zaver

Samotna matematickd simulace redlného chromatografického procesu vyka-
zovala charakteristické vlastnosti systému. Na koncentrac¢nich krivkach byl
pozorovan numericky Sum pii skokové zméné vstupni koncentrace. Tento Sum
je pro danou formuli typicky.

Pro eliminaci tohoto Sumu byla pouzita spojitd nabéhovéa funkce. Z divodu
pomeérné slozitosti vypoctu v kontinudlnim rezimu byla tato metoda pouzita
pouze u diskontinudlnich simulaci. Jelikoz je Wenderoffova formule za danych
podminek vzdy konvergentni, neni pritomnost numerického Sumu zasadni.

[ slozka0

koncentrace v g/l

EN
P
%

Obrézek 3.4: Ukéazka grafu bez pouziti nabéhové funkce

Zadoucim vyslednym stavem systému SMB chromatografie jsou ¢isté vy-
stupni proudy, to znamend, Ze v extraktu i v rafinidtu je zastoupena pouze
jedna separovand slozka. Tohoto rovnovazného stavu je vSak pomérné tézké
dosahnout, jelikoz je nutné presné nastaveni operac¢nich parametrti. Velmi
mald nepresnost muze zpusobit znecisténi vystupnich proudu.
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[ slozka0

Koncentrace v g/l
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délkova pozice na koloné v cm

Obrazek 3.5: Ukazka grafu s pouzitou nabéhovou funkei
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Obrézek 3.6: Ukéazka grafu nabéhu separace slozky 0 v rafinatu

7 programatorské stranky jsem se potykal se standardnimi problémy pro
tento druh aplikace, komunikace mezi serverem a klientem, serializace a zpra-
covani dat. Pomérné problematické bylo vizualni rozlozeni stranky, tak aby
bylo uzivatelsky prehledné. U kontinualni SMB chromatografie vykresluji velké
mnozstvi dat a bylo ndro¢né je vméstnat na jednu stranku v rozumném roz-
polozeni. Jak uz bylo zminéno, pouzil jsem zobrazeni grid, které se osvédcilo,
prinasi ovsem nékolik problémi. Pro kazdy graf jsem musel vyclenit urcité
mnozstvi mista. Kdyz jsem se snazil o relativni velikosti, dochézelo k defor-
maci grafi. Rozhodl jsem se proto pro absolutni jednotky, coz sice zamezi
deformaci grafii, muze to ale zptisobovat nevhodné zobrazeni pro rtzné veli-
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Obréazek 3.7: Ukdzka grafu koncentrace na kolondch 7 a 8, kde mtzeme pozo-
rovat separaci slozek

kosti obrazovek.

U klientské ¢asti aplikace se ukazalo, ze rychlé vykreslovani grafa je prilis
vykonnostné narocné a zpusobuje zpomaleni béhu aplikace. Abych zpomaleni
zamezil, vytvoril jsem funkci trim(), kterd mi umoznuje periodicky vynechavat
hodnoty z pole dat, ¢imz zmensuji pocet vykreslenych bodu v grafu.

Analogicky jsem vytvoril i moznost periodicky vynechavat ¢asové kroky,
kterou jsem zabudoval ptimo do requestu, ktery volam pro ziskani dalsiho
casového kroku simulace. Timto zpisobem mohu zna¢né zrychlit zobrazeni
simulovanych dat, aniz bych prisel o jejich pfesnost.

Abych zajistil asynchronitu aplikace, pouzil jsem kombinaci koncové re-
kurze v promisu a funkce setInterval(). Koncovou rekurzi jsem pouzil pro
opakované volani vykreslovaci funkce, kterou volam velmi ¢asto a proto setin-
terval() neni vhodny. setInterval() jsem poté pouzil u funkci, které zobrazuji
okamzitou koncentraci a ¢istotu, které volam v delSich intervalech a nemohou
tudiz zahltit frontu udalosti.
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PRILOHA A

Seznam symbolii

Koncentrace, g/l

Rovnovazna koncentrace v sorbentu, g/1
Adsorpcéni koeficient

Kapacita sorbentu, g/1

Rychlost toku, cm/min

Celkova porozita sorbentu

Axiélni disperzni koeficient, cm? /min
Cas, min

Axialni koordinata, cm

Casovy rozptyl prechodové funkce, min
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PRILOHA B

Seznam pouzitych zkratek

SMB Simulated moving bed

JSON Javascript object notation
NPM Node package manager
HTML Hypertext markup language
CSS Cascading style sheets

HTTP Hypertext transfer protocol
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PRILOHA C

Obsah prilozeného CD

readme . Xt o vvr i e e e stru¢ny popis obsahu CD.
= o 2 zdrojové soubory préce
I 1 o PP zdrojové kbédy implementace
public......oooiiiiiiiiii i stranky a zdroje klienta
javascript ....... zdrojové kédy javascriptovych funkei klienta

images ....cooiiiiiiiiiiiiiii i obrazky pouzité v klientovi

CSS e kaskadové styly pouzité v klientovi

| _thesis.......oooiiiiiiiiii zdrojova forma prace ve formatu KITEX

I v =5 v PP text prace
tthesis.pdf ............................... text prace ve formatu PDF
thesis.pS..ciiiiiii i text prace ve formatu PS
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