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开放式网络离子色谱虚拟仪器及实验室的构建

刘志广
,

刘素花
,

杨二 霞

大连理工大学化学系
,

辽宁
,

大连
,

摘要 在离子色谱分析过程的理论研究及实验的基础上
,

采用 和 编程技术
,

构建开放式网络离子色

谱虚拟实验室
。

以水中常见阴离子为考查对象
,

根据保留值与淋洗液浓度及流速的关系
,

构建不 同色谱分析条件下
,

保留参

数的预测模型
,

并利用 组件技术
,

构建与虚拟实验配套的虚拟离子色谱工作站
。
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虚拟现实技术 日益成熟
,

使虚拟仪器 和虚拟实验

室 在科学研究
、

教育培训等方面得到广泛关注和应用
,

同时构建网络化
、

场景化
、

智能化和高交互 的虚拟实验室 已

成为研究的热点〔’一 ‘ 。

离子色谱作为一种高效液相色谱
,

是

分析化学领域应用较广的分析法之一
。

目前的离子色谱分

离模型软件 〔’一 ‘

多是研究复杂的模型构建和数学计算
,

以提

高预测的精度及优化分析条件为 目的
,

缺乏简便的数学预测

模型
,

集可视化实验模拟操作训练
、

优化分析条件与结果预

测为一体
,

以人员培训
、

研究性实验设计等为 目的的实验模

拟练习软件
。

本文利用 矢量动画技术和 编

程技术
,

构建了一套网络化
、

场景化
、

高交互
、

智能化的离子

色谱虚拟仪器和虚拟实验室软件
。

并依据离子色谱基本理

论
,

色谱保留值与淋洗液浓度及流速的关系
,

以 为淋洗

液
,

水中常见阴离子为考察对象
,

构建不同色谱分析条件下

保留参数的预测模型
。

利用组件技术
,

开发与虚拟离子色谱

实验相配套的离子色谱工作站
,

实现了从控制仪器操作到动

态绘制色谱流出曲线 从实验数据的实时处理到动态绘制标

准曲线和实验报告的输出
,

模拟离子色谱实验全过程
,

所完

成的软件具有较大的实际应用价值
。

离子色谱理论讨论和预测模型的建立

本文旨在模拟淋洗液浓度及流速变化与组分保留时间
、

峰形参数
、

分离度之间的变化规律
,

构建出数学模型
,

使用者

在虚拟实验室中
,

可 以通过操作虚拟仪器和配套的虚拟工作

站
,

获得与实际实验相近的色谱流出曲线和分析结果
,

达到

模拟实际实验过程的目的
。

离子色谱的分离机理主要是离子交换
。

影响离子交换

平衡的因素很复杂
,

涉及热力学和动力学两方面因素
,

集中

表现在组分离子的保留参数和峰形上
。

作为简化
,

本文采用

式 修正的高斯分布曲线来描述色谱峰形
。
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影响色谱峰形的参数如标准偏差 『 和组分含量 。 ,
修

正的峰高值
。

实验表明
,

在相同操作条件下
,

色谱流出峰的

半峰宽 玖二 与色谱保留值 。 几乎成线性关系

二 二 『 二 ‘

式中的
、

为常数 可通过由实际实验中测定的相应数据

代人式 中求得
。

由以上数学关系式可见
,

只要获得各组分的保留时间
,

即可得到峰形参数
,

并绘出色谱流出曲线
,

因此如何预测保

留时间成为进行虚拟实验的关键
。

当色谱柱和淋洗液组成

一定
,

组分保留时间受淋洗液浓度和流速 “ 控制
,

可以导出

保留时间 和死时间
。

与分配比 之间的数学关系

空柱管体积 柱总空隙度
,

‘。 二 几 二 二共今共弃乡二二二毛共共军二习乙门
流动相体积流量

。

值大小的量度
。

与淋洗液的组成和浓度关系直接
。

根据

不同淋洗液
,

有不同计算模型
。

本文以 淋洗液为参

考对象
,

在 比较 了多种预测模型之后
,

采用式 计算模

型【’

‘ 二 注 刀 【
一

】 【
一

」
’

式中
, ,

通过实验数据计算而得到
。

推导出以上关系式之后
,

在虚拟实验 中
,

改变淋洗液的

浓度和调节流速
,

即可 由构建的离子色谱数学模型 实时计

算
,

并动态绘制色谱流出曲线
。

在动态绘制色谱流出曲线的

基础上
,

利用 中 类的访问和处理索引数组 的功

能
,

由构建的虚拟工作站实时处理数据
,

达到模拟好离子色

谱定性及定量实验的目的
。

为了提高虚拟实验室中色谱保留预测的准确度
,

考查淋

洗液浓度对保留时间的影响及其它因素的影响
,

本文选定一

组文献实验数据 见表 作为计算和对比的依据
。

分配比 是色谱分析中最普遍使用的参数
,

常作为溶质保留

表 用于建立保留模型的实验数据 文献数据 , 〕
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离子色谱虚拟仪器和虚拟实验室
。

虚拟仪器及虚拟实验室的设计模式

开放式程序设计实现方法

开发开放式软件涉及程序内
、

外的数据读取及传输问

题
,

本软件采用 中 类调用外部 饮

文件
。 忱 文件存储了色谱保留值及色谱峰形的相关参数

,

使用者可按照一定顺序
,

增加或替换 以 文件中的内容
,

扩充

或改变虚拟实验的内容
。

这种开发模式 见图
,

有利于程

序的二次开发及扩展应用空间
。

二放式设计框图
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不二刁一州一今 落浮丽司

一
类

一‘ 曰口 ,
·

图 开放式程序设计模式

虚拟仪器和虚拟样品设计

虚拟仪器和虚拟样品是虚拟实验室的重要组成部分
,

也

是虚拟实验的保证
,

下面讨论构建立体化虚拟仪器和多参数

的虚拟样品
。

虚拟离子色谱仪是按照实际仪器结构设计
,

可按实际步

骤操作
,

使用者操作虚拟仪器可获得与实际实验相近的结

果
,

同时还可点击打开虚拟仪器
,

查看其内部结构
,

有助于使

用者理解色谱理论和掌握仪器的结构原理
。

图 为本文构

一
·

图 一。离子色谱虚拟仪器和盛拟实验室

虚拟样品的设置如同实际实验一样
。

在虚拟实验中
,

点

击盛有标准样品的试剂瓶
,

在弹出的对话框中输人或选择标

准样品的组成和含量
。

若选择单一 组分
,

可利用保 留值定

性
。

若有几组组分含量不同的标准样品
,

则可 以绘制标准曲

线
,

利用外标法做定量分析
。

在虚拟实验 中
,

未 知样品中各

组分的含量存储在外部 文件中
,

由管理者设定
,

可利用模

拟结果与设定值比较
,

考查操作者对虚拟实验掌握的情况
。

样品的参数化设置
,

不仅丰富了虚拟实验的内容
,

更体现 了

软件的智能化设计
。
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离子色谱虚拟工作站设计

目前新型的色谱仪器多数配有专用的处理数据的色谱

工作站软件
,

但这种软件不适合虚拟仪器
。

因此
,

本文构建

与离子色谱虚拟仪器配套的
,

适合在离子色谱虚拟实验室中

使用的虚拟工作站软件
,

称为离子色谱虚拟工作站
。

离子 色谱虚拟工作站 的总体设计

根据实际色谱工作站的工作流程
,

本文采用模块化的构

建思想
,

将虚拟工作站分为设定运行程序
、

数据采集
、

谱图处

理
、

结果报告四大主功能模块
,

各模块采用不同的组件构建
,

并通过 编程来实现其功能
。

如运行程序模

块
,

采用 和 等组件
,

采用 类

来实现弹出窗口功能
。

表 为虚拟工作站的总体设计框图
。

表 虚拟工作站的总体设计框图

离子色谱虚拟工作站

功能模块

朋 功

设定运行程序

编辑程序
、

方法
、

批次文件

数据采集

动态绘制色谱曲线

谱图处理

计算参数
、

绘制标准曲线

结果报告

计算含量打印报告

主要组件
幻

编程实现

, 叩 组件 组件 组件 组件

朋 类 一 类 类

离子 色谱虚拟 工作站 的实现技术 动态数据采集

弹出窗口 的创建与删除 实际工作站中
,

色谱流出曲线是动态采集的
,

因此虚拟

在编辑运行程序过程中
,

常需动态出现弹出窗 口
,

而在 工作站的色谱流出曲线也采用动态方法绘制
。

本文利用

中
,

要实现 弹出窗 口
,

用 到 了 组件和
一

函数每隔一定时间就调用函数的方法
,

来实现动态

类
。

首先将一个 组件从
“

组件
”

面板中拖到 绘制色谱流出曲线
。

表 为动态数据采集程序的部分代码
,

当前文档的库中
。

然后建立一个新的影片剪辑
,

在 中 先利用 法创建绘制曲线的影片剪辑

设计弹出窗 口 的内容
,

将其在库中的链接属性设定为
一 ,

再由自定义函数 , 计算保留时间和峰高等参数
,

导出
,

并输人唯一的链接标示符
。

利用 叩
一

即确定了色谱流出曲线的横坐标和纵坐标
,

最后编辑包含

类中的方法 创建 方法函数
,

设定间隔调用
,

由 函

类的对象
,

加载当前文档库面板中的影片剪辑 。 ,

创建弹出 数每隔一定的时间调用函数
,

动态色谱流出曲线就这样绘

的窗口 。

最后
,

利用
,

删除已 制出来了
。

停止数据采集时
,

再利用 函数清除

创建的窗口
。

该 ’隔
。

表 动态数据采集程序的部分代码

定义函数
二

定义用来记录不同峰的数值
,

以用来 比较大小
,

计算
最大值

,

即峰高

一 叮 二

创建一个空的影片剪辑来绘制曲线
一

·

⋯
” 即 ,

设定曲线的属性
·

⋯
,

,

【 」
, ,

调用计算保留时间和半峰宽的函数

二

。 一

设定 函数
,

调用 了 函数
” ,

设定 也就是 要调用的函数

⋯

绘制方法较为复杂
,

此处省略

停止绘制曲线
,

调用 。 函数

【」」

标准曲线的绘制技术

用外标法测定未知样品中各离子含量时
,

需要在表格中

输人标准样品的含量
,

同时生成标准曲线
。

本文选用

组件作为显示和输入数据的表格
,

为 组件添加

侦听 当在 组件 中输人或改变标准样 品的

含量
,

同时存人数组中
,

并调用计算相关系数 和包含 。
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方法的自定义函数来绘制标准曲线
。

模拟结果与讨论

离子色谱虚拟工作站测试

离子色谱虚拟工作站用组件构建
,

界面设计简明美观
,

实用性强
,

能满足实验教学的各项要求
。

通过离子色谱虚拟

实验室测试虚拟工作站软件功能
,

以水中常见阴离子分析实

验为例
。

实验目的是掌握离子色谱法分析 自来水中的 种

阴离子
一 、 一 、 一 、 、

犷
、 一 、 一

的实验操作

过程
,

并利用外标法测定 自来水中各阴离子的含量
。

图 是

基于 技术构建的离子色谱 虚拟工作站与

实际联机工作站的窗口 界面对 比图
。

不 同分离条件下的保留预测结果

离子色谱中
,

淋洗液的浓度改变可以影响离子交换平衡

和离子的保留
,

达到改善分离
、

调节出峰时间的 目的
。

表

列出了不同浓度的 淋洗液下组分的保留时间 实验

值与模拟值的比较
。

表 不同浓度的 淋洗液下组分的保留时间 实验值

与模拟值的比较 流速为
· 一 ’

曲

时间增加而增大
,

可能与采用保留预测模型有一定关系
,

另

外可能与参数计算时有效数字的取舍有关
。

离子色谱中
,

流速是一个调整分离度和出峰时间的重要

参数
。

为了考查改变流速对保留预测的影响
,

并依据速率理

论确定最佳流速
,

优化分析条件
,

测定几组不同流速的模拟

数据 表
。

表 虚拟实验室中不同流速下得到的模拟数据表
· 一 ’

【
一

」 口 。 · 一

孟

盯

吕

““ · 一 ‘ 四
·

刀 一

乏
二

犷犷

圣

二

如表中数据所示
,

流速增大
,

组分保留时间减小
,

峰宽

变窄
,

峰高增加
,

而理论塔板数减小
。

原因是流速增大
,

传质

阻力项成为影响保留的主要因素
,

使柱效下降
。

总之
,

本文

所建立的数学模型能反映好实验过程
,

基本满足实验教学的

要求
。
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表中数据表示两者之间有一定偏差
,

且偏差随组分保留

杏

图 工作站对比图
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结论与展望

本文利用 图形图像技术及 编程技

术
,

在研究离子色谱理论的基础上
,

构建了开放式网络离子

色谱虚拟仪器及虚拟实验室
,

以及与之配套的离子色谱虚拟

工作站
。

所开发的虚拟实验室
,

仿真度高
,

参数可调
,

操作简

便
,

适合在网络上运行
,

优化建立的水中常见阴离子保留值
,

预测模型简练实用
,

与实验值的吻合程度高
,

可动态实时模

拟各种实验结果
,

在仪器操作培训
、

色谱实验的网络学习等

方面
,

具有较大的应用价值
。
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