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| Anvandning

| en serie artiklar amnar vi ta upp
datorernas anvandning inom
kemitekniken. Faltet ar stort,
och vi ska borja med de sma
datorerna. Sjunkande priser och
minskande storlek samtidigt
med okande tillforlitlighet och
miljotalighet leder till en storre
anvandning av sma datorer inom
kemin. Olika anvandningsmoj-
ligheter belyses och exemplifie-
ras med en redogorelse over

ett datorstyrt matsystem, som
utvecklats vid institutionen for
karnkemi, CTH. | en senare arti-
kel amnar vi ge en allman over-
sikt over processdatamaskiner.

Docent Jan-Olof Liljenzin
Institutionen for karnkemi, CTH

Den expansiva utvecklingen pa elektronik-
omradet under 60-talet har lett till att kost-
naden for elektroniska komponenter sjunkit -
mer an 1000 ganger. Detta har gjort det
mojligt att i dag tillverka och sidlja sma
datorsystem till priser jamforbara med pri-
serna pa mera avancerade fysikalisk-kemis-
ka maétinstrument. Priserna ligger nu i
omradet 50 000 till 500 000 kr beroende pa
datorns snabbhet och ordldngd samt kring-
utrustningens storlek (skivminnen, magnet-
bandstationer, bildskarmar, etc.) .

Aven volymen pa datorerna har minskat

| kraftigt genom en langt driven miniatyrise-
| ring av ingaende komponenter. En dator
" | som i slutet av 50-talet fyllde en storre hall

ryms i dag ledigt pa skrivbordet eller labora-

| toriebanken.

Fastian priserna sjunkit och storleken

| krympt har prestanda forbittrats och tillfr-

litligheten Okat kraftigt. Felfrekvensen for

i moderna centralenheter 4r nu omkring ett fel

per ar. For kringutrustningen kan den dock
vara betydligt hogre pa grund av att rorliga
delar oftast ingar. Denna utveckling har
gjort det mojligt att flytta ut datorn fran sin
”drivhusmilj6” pa datacentralen till anvan-

| darna pa fabriker och laboratorier.



Anviandningsmgjligheterna for datorer i
kemisk forskning och laboratoriearbete sam-
manfattas i tabell 1. Som framgar av tabel-
len finns det i huvudsak fyra relativt skilda
anvandningssitt.

Kommunikation med storre
dator

En flod av publikationer och rapporter viller
i dag fram. Manuell bevakning och genom-
gang av litteratur blir allt mer médosam och
tidskrdvande. Problematiken vid datorbase-
rade system ligger pa inmatningssidan'.
Tendensen ar har mot internationellt samar-
bete. Varje land bidrar med kodning och
inspelning av de publikationer, som utkom-
mer inom landets gréanser. Ett sadant samar-
be;gér redan i funktion pa atomenergiomra-
d”  ader ledning av FN:s atomenergiorgan
(IAEA)?.. Pa kemisidan distribueras pa
forsok magnetbandsversioner av Chemical
Abstracts och Chemical Titles, bl. a. till
Biomedicinska Dokumentationscentralen pa
Ke=alinska Institutet (BMDC) i Stock-
m__ZE.

Inom en icke avlagsen framtid kommer det
att vara mdjligt att via en terminal och en
bildskdarm, troligen kompletterad med en
lokal dator —kontakta en central databank,
dar all nyare kemisk litteratur finns lagrad pa
band. Med hjilp av bildskdrmen kan man
sedan snabbt fa fram 6nskad information®.

Berakningsarbete

Vid manga typer av beridkningsarbete krivs
en nara kontakt mellan kemist och datama-
skin. Problemets natur kan vara sadant, att
manga olika modeller maste testas. Vidare
kan ofullstdndiga kunskaper medfora, att en
generell berdkningsgang ej gar att ta fram pa
te/o&tisk vég®. Av speciellt intresse for en
k't dr den verksamhet som pagar med
teoretisk berakning av kemiska reaktioners®.
Man startar hdr med givna molekylmodeller
av reaktanterna och soker med hjilp av
kvantmekanik berdkna data for den reak-
ti==ssom leder till bildning av en given pro-
a, .. Reaktionsforloppet askadliggors i
form av molekylorbitaler och energidiagram
pa en bildskarm.

Nar kemisten pa konventionellt sitt maste
anlita en datacentral for sina berikningar, 4r
han tvungen att syssla med flera problem
samtidigt for att vara effektiv trots de ound-
vikliga viantetiderna. Detta leder ofta till
stress och splittring med atféljande ineffekti-
vitet. Varje problem maste aktualiseras pa
nytt, ndr resultaten aterkommer fran data-
centralen. Enligt vara erfarenheter pa insti-
tutionen for karnkemi, CTH okar den
enskilde forskarens effektivitet och kreativi-
tet mangdubbelt, om han har stindig till-
gang till en dator. Han kan utféra sina
berdkning utan avbrott och vid behov
ingripa i programmets exekvering.

i
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Bild 2. Schematisk bild av AKUFVE med
ansluten dator.

Behandling av matdata

Genom datorns relativt mattliga pris kan
den ersitta specialbyggd elektronik for data-
insamling, datareduktion, redigering och
utskrift i konventionella mitsystem’, I dag
finner man t. ex. sma datorer inbyggda i
mangkanalsanalysator®, rontgendiaffrakto-
metrar?, rontgenfluorescensspektrometrar,
gaskromatografer'?, IR-spektrofotometrar!!
och analysrobotar'2, Ett gemensamt drag
hos dessa tillimpningar #r att ingen eller
minimal styrning av instrumenten utférs.
Déremot sker ofta en utvirdering av mit-
data fore utskrift.

En tendens, som mirks 4r Gvergang till
’read-only” minnen i de maskiner som nytt-
jas for inbyggnad. Om detta genomfors helt,
Overgar dessa datorer till avancerade kalky-
latorer, da det lagrade programmet ej kan
modifieras av maskinen.

Styrning av instrument

Anvindning av datorer till drift och styrning
av instrument ir Annu relativt ovanlig. Har
narmar man sig de problem, som forekom-

konsolskrivmaskin

mer vid datorstyrning inom processindu-
strin. Lampliga och tillforlitliga givare maste
vara inbyggda i instrumentet.

Det maste finnas styrorgan, som ir mojliga
att ansluta till datorns analoga eller digitala
utgangar. De anvinda styrprogrammen
skall ta hinsyn till systemets regleringsegen-
skaper, sa att instabilitet och svingningar
undviks. Datorn maste vidare ha tillricklig
snabbhet, sa att de nodvindiga berikningar-
na kan genomforas innan nya styrsignaler
krdvs. Slutligen bor mitproblemet vara av
sadan natur, att mitinstrumentets funktion
eller det undersokta objektet forandras for
att onskade resultat skall erhallas.

AKUFVE-systemet

Vid var institution bedrivs en intensiv
forskning pa att automatisera studiet av
vatskeextraktionsprocesser. Som ett resultat
hérav har framkommit en anordning kallad
AKUFVE (4nordning f6r Kontinuerlig
Undersokning av Fordelningsfaktorer vid
Vitske vitske Extraktion). Uppbyggnaden

av denna enhet visas schematiskt i bild 1. | 4
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FORTS./SMA DATORER
Tabell 2: Tiliganglig datorutrust-
ning

Typ:
Honeywell DDP — 516
Centralenhet:
Cykeltid 0,96 us.
Ordlangd 16 bit
Fullstandig aritmetisk enhet
(med mult., div., etc.)
Karnminne 8192

Avbrottsmojlighet

Kringutrustning:

vbrottsmojlighet via in-|

ningarna

Tva icke blandbara vétskor bringas i intim
kontakt i blandaren, strommar ned i en cent-
rifug, dir de separeras, och vidare via olika
mitanordningar tillbaka till blandaren. Med
AKUFVE kan man studera, hur ett visst
amne fordelar sig mellan de tva vitskorna
som funktion av samtidigt matta eller berak-
nade, fysikaliska och kemiska variab-
15[‘13-”.

Vid undersékning av ett system med
AKUFVE kan man 4dndra temperaturen och
tillsitta olika reagens for att andra koncent-
rationen hos nagot 16st amne, som formodas
paverka det studerade amnets fordelning
mellan de tva faserna. Malet ar harvid i all-
minhet att ur erhallna métdata skapa en
realistisk modell for det studerade systemet.
Detta uppnas endast pa ett effektivt sitt, om
maitdata, efter hand som de foreligger, nytt-
jas for testning av ett antal troliga modeller.
Med ledning av mellanresultat fordndras
sedan systemet genom lampliga reagenstill-
satser, sa att en effektiv skiljning mellan de
olika modellerna erhalles.

Om man ansluter en dator till AKUFVE,
kan berdkningarna utféras med nodviandig
snabbhet. Systemets uppbyggnad framgar
av bild 2. Fore ett experiment inmatas lamp-
liga program och modeller m. m. de bada 10s-
ningsmedlen tillfors, och AKUFVE startas.
Systemet arbetar sedan automatiskt, tills
dess data samlats vilka entydigt (om moj-
ligt) diskriminerar mellan givna alternativ
och avslutar med en beridkning av ingaende
jamviktskonstanter, kinetik samt entalpi-
och entropidndringarna for de aktuella
reaktionerna. Det beskrivna systemet har
provats i en forenklad version under hosten
1969.
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AKUFVE-systemet med anslu-
ten dator

Genom stort tillmétesgaende fran Honey-
well AB har en dator typ DDP-516 kunnat
disponeras for att prova ovan beskrivna
system. Data for denna maskin ges i tabell
2, déar aven den tillgangliga periferiutrust-
ningen redovisas. Det befintliga digitala in-ut
organet (SKS-OCP-option) 4r normalt
avsett for att underldtta styrning av mer
komplicerad kringutrustning. Denna enhet
gor det mojligt att avkdnna en jordslutning
pa en av 16 ingangsledningar eller att sanda
en kort styrpuls pa nagon av 16 ut-
gangsledningar. All kommunikation med
AKUFVE och dess métsystem maste ske
via denna spartanska enhet.

Till AKUFVE-utrustningen hor ett special-
byggt datainsamlingssystem som normalt
driver en famkanals remsstans. Genom att

start

hémta / ur
anropssekvens

:

modifiera OCP
och SKS
adresser
med hjélp av /

i

hémta & ur
anropssekvenser

-

OCP i
[]
vénta 10 ms

byrett klar

N=N-1

aterhopp

Bild 3. Flddesschema for styrrutin till
motorbyretter. [ ar den aktuella byrettens
nummer N ar antalet steg, som byretten
ska g4. OCP i och SKS i instruktionerna
matar ut en puls pa ledning 7 respektive
avskarmar ledning /.

nyttja nagra ingangs- och utgangsledningar
fran datorn kan den starta och avldsa data-
insamlingssystemet. Ytterligare ledningar
nyttjas for att styra fem motordrivna kolv-
byretter for reagens tillsatser och nagra dess-
utom for att avldsa externa tidssignaler fran
en klocka. Ett “interface”, som omvandlar
datorns logiska nivaer (’1” =0V, 70” =
+6V) till nivaer anpassade for var utrustning
’1” = —12V, ”0”=0V) byggdes. Sma
rutiner for start av maitvarden, stegning
av motorbyretter och avldsning av tids-
signaler konstruerades. Detta gjorde det
mojligt att betrakta dessa funktioner, som
om de utforts av darfor speciellt av-
sedda in- och utorgan pa datorn. Bild 3
visar en sadan rutin. Exemplet visar, hur
elektronik kan bytas mot program pa
bekostnad av minnesutrymme. Nista steg
var att skriva storre rutiner, som pa en/” ‘re
niva utférde matning, holl reda pa verkhy tid
och satsade givna kemikalieméngder. Samt-
liga nimnda rutiner skrevs i maskinkod.

Rutinerna nyttjades sedan i sin tur som
“subrutiner” i ett storre Fortran-pre™ >m
anpassat for den aktuella typen av exp.ri-
ment och modell, bild 4.

Vid intrimningen av systemet upptradde tre
problem: Datorn maste simulera den bort-
kopplade remsstansen utan att paverka
datainsamlingssystemets funktion. Detta
innebar, att samtliga pulstider maste juste-
ras, sa att avlasningen gick med den hastig-
het som stansen skulle haft. Problemet 15stes
genom att man lade in justerbara vinteslin-
gor i avldsningsrutinen. Dessa stélldes sedan
in med hjilp av oscilloskop och ett speciellt
testprogram.

Det andra problemet var att datorn maste

- uppfatta de externa tidssignalerna under

pagaende berdkningar, ty via ”SKS-OCP-
option” var det ej mojligt att erhalla pro-
gramavbrott. En stéllbar vippa anslots e
mellan klocka och ingang. Nir tidssignalen
anlidnde, stéllde denna ut vippan i till-lage. I
tidsrutinen testades vippans ldge, och om
denna var till, nollstalldes den, och ett tidsin-
tervall registrerades. I det fardiga Fort=an-
programmet inférdes sedan hopp till tic.  d-
nen pa lampliga stillen. Dessa var sa avpas-
sade, att minst ett hopp gjordes mellan varje
tidssignal.

Det tredje problemet var avsaknaden av ett
snabbt yttre massminne, varfor hela pro-
gramsystemet maste rymmas i det tillgéngli-
ga karnminnet. Enda sattet att 10sa detta var
att programmera effektivt och snala med
utrymmet. Efter en del studier av Fortran-
kompilatorns arbetssatt och Overgang till
heltalsaritmetik, dir sa var mojligt, kunde
ett fungerande programsystem passas in i
karnminnet. Det firdiga systemet visas i bild
S5

Vid testkorningar pa extraktion av koppar

med acetylaceton har systemet fungerat | 2



Iﬁld 5. AKUFVE med ansluten dator.
Fotografiet ar taget i anslutning till prov-
korningen pa Cu-HAA-besensystemet. |
forgrunden fr.v. centralenhet, konsolskriv-
maskin, manodverpanel, kontrollenhet,
datainsamlingssystem och raknare.

Bild 4. Flodesschema for AKUFVE-pro-

om fonstret syns AKUFVE med sin gram. t ar intervalltid ¢, vantetid och
kiingutrustning. t,, mattid. v
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FORTS./SMA DATORER

oklanderligt. System av denna typ kan revo-
lutionera  hela  vitske-extraktionskemin
genom att det blir mgjligt att pa kort tid och
med stor noggrannhet undersoka extrak-
tionssystem av savil teoretiskt kemiskt som
industriellt intresse.

Framtidsutveckling

Man kan relativt sdkert rdakna med att pri-
serna for sma datorer kommer att sjunka
ytterligare under kommande ar, detta speci-
ellt om man i framtiden finner ett billigare
snabbminne dn dagens ferritkarnor. K ostna-
den for minnesenheten kan i dag utgora nira
75 % av totala kostnaden for centralenheten.
Sjunkande priser leder sedan till okad
inbyggnad i instrument samt 6kad spridning
av sma datorer for berdknings- och styr-
ningsuppgifter. Anvandbarheten hos dessa
sma datorer Okas ytterligare genom den
fortgaende digitaliseringen pa matinstru-
mentisdan. Det kommer saledes med stor sa-
kerhet att bli allt vanligare med sma datorer,
som nyttjas for skiftande uppgifter inom
kemisk forskning och laboratoriearbete.
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