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Bevezeto

Diplomamunkankat Vernika Tamassal csoportmunkaban készitettiik, melynek soran
végig egyiitt dolgoztunk, ezért az elkészitett munkat nem tudjuk szétvalasztani, dolgozataink
megegyeznek.

Diplomamunkank készitése soran szerettink volna olyan témaval foglalkozni,
amelyben valos igény van valamilyen program létrehozasara. Ezért valasztottuk az "Egy
kémiai adatbazis relacios adatbazisra alakitasa" cimi kiirdst, melynek sordn megismerkedtiink
az elektronspektroszkopiaval, a NIST X-ray Photoelectron Spectroscopy Database rendszerrel
¢s a felhasznalok igényeivel.

Mi egy olyan nyilt forraskodu, tovabbfejleszthetd rendszer fejlesztését tliztiik ki célul,
amelyet barki ingyenesen hasznalhat, funkcionalitasaban tudja azt, amit a NIST ingyenesen
elérhetd webes verzidja, és plusz funkcidkat biztosit, amik fizikusok igényein alapulnak. Ilyen
igények példaul az adatbazis megfeleld bdvithetdsége és C-s fliggvénykonyvtar elkészitése,

amely altal kiils6 programok is lekérdezéseket hajthatnak végre az adatbazison.



1. Elektronspektroszkopia

Ebben a fejezetben az elektronspektroszkopiarol (X-ray Photoelectron Spectroscopy, a
tovabbiakban XPS) szeretnénk egy attekintd képet adni, a teljesség igénye nélkiil. Célunk
nem a fizikai, kémiai folyamatok részletesen ismertetése, hanem az, hogy aki még nem hallott

az XPS-r6l, megtudja mi az, milyen elveken alapszik, és hogy miért hasznos.
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1. abra Az elektronspektroszképia miikodési elve

Az XPS meghatarozza egy szilard minta elemdsszetételét kvalitativ és kvantitativ
modon, és informécidt szolgaltat a mintaban levd elemek kémiai allapotarol.

Az 1. dbra mutatja a teljes XPS rendszert. A mddszer 1€nyege, hogy a vizsgalando
szilard mintankat alland6 energiaji rontgen sugarzasnak tessziik ki egy adott ideig. A
mintdbdl a rontgensugarzas hatdsara elektronok valnak ki, és ezeknek az elektronoknak az
energiajat és a darabszdmat mérjiik. Az elektronoknak ekkor a mozgasi energidjukat tudjuk
megmérni. Mivel tudjuk a rontgensugarzas energidjat is, kiszdmithaté hogy az elektron
milyen kotési energiaval rendelkezett miel6tt kilépett a mintabol. Az eljards kimenete egy
spektrum lesz (2. dbra), aminek a vizszintes tengelye a kotési energia, a fiiggéleges tengelye

pedig az intenzitas, azaz hogy hany db adott energiajua elektront szamoltunk meg. Egy elemet
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egyértelmiien meghataroz az, hogy milyen energidji elektronokat emittal adott
rontgensugarzas hatasara. Ez a karakterisztikus jellemz6 ugynevezett foto csucsok formajaban
jelenik meg a spektrumon.

Az egyes elemeket meghatarozo jellemzok tarolasara kiilonb6zo adatbazisok 1éteznek.
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2. abra Egy XPS spektrum

A kapott spektrum elemzése soran egy ilyen adatbazist felhasznalva beazonosithatok a
mintdban 1évd egyes elemek milyensége, mennyisége és kémiai allapota. Az informatikai
feladat a rendszerben az, hogy beazonositsuk a spektrumon a csucsokat, és azt, hogy azok
milyen elemekhez tartoznak. Diplomamunkank készitése alatt mi egy olyan programot
készitettiink el, ami az utobbi feladatot latja el, vagyis mérési eredményekbdl elemeket tud
azonositani.

Az XPS elnevezés helyett hasznalatos az ESCA (Elecrton Spectroscopy for Chemical
Analysis, magyarul elektron spektroszkopia kémiai analizisre) is. Az ESCA azonban, tagabb
értelemben azt a modszercsaladot is jelenti, amely az elektronok analizisén alapszik, €s a

szilard minta elemosszetételét és az dsszetevok kémiai allapotat kutatja.[11
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Az ESCA napjainkban a feliiletek kémiai analizisében az egyik legszélesebb korben
alkalmazott modszer!? Széles korben elterjedt, mind ipari, mind alapkutatasi célokra
rutinszerlien hasznalatos analitikai technika. Tipikusan XPS-sel vizsgalt problémak példaul a
feliileti tisztasag ellendrzése, feliileti szennyezOk meghatarozasa, vékonyrétegek novekedése,
feliileti réteg Osszetételének ¢&s vastagsagdnak meghatarozdsa, a feliileti Osszetétel
modosulasanak monitorozdsa otvozetekben, valamint diffuzios, feliileti szegregécios,
oxidacios, korrozios €s katalitikus folyamatok megﬁgyelése.[ll

Mas technikakkal 6sszehasonlitva, az XPS kiemelkedik a kvantitativ elemosszetétel és
kémiai allapot meghatarozasanak pontossagaban €és gyorsasagaban. A toltott részekkel vald
gerjesztéseken alapulé modszerekkel szembeni nagy eldonye, hogy kevésbé roncsolja a mintat.
Hatranyai k6z6tt meg kell emliteni, hogy a médszer nem képes hidrogén detektalasara. !

Diplomamunkénkban a  tovabbiakban  mar  nem foglalkozunk az

elektronspektroszkopia elméletével, helyette informatikai problémakra tériink at.



2. NIST Rendszerek

2.1. NIST XPS 2.0

A mi célunk egy olyan program fejlesztése volt, aminek a segitségével egy XPS
spektrum adataibol, beazonosithatok az egyes elemek. Ezért, hogy a feladatunkat jobban
megismerjiik, tanulmanyoztunk egy ilyen XPS programot, melyet a National Institute of
Standard (a tovabbiakban NIST) készit. Ebben ¢és a kovetkezo fejezetben a NIST két termékét
mutatjuk be kronologikus sorrendben.

A NIST-es program neve NIST X-ray Photoelectron Spectroscopy Database.
Megismerkedtiink a program 2.0-as verzidjaval, amit a 90-es évek masodik felében adtak ki.
Ez a program egy floppy lemezr6l telepithetd, és DOS-0s rendszer alatt fut.

A program segitségével a felhaszndlok konnyen beazonosithatjdk azokat a

spektrumban szerepld csticsokat, amelyek az adatbazisban mar szerepelnek.
2.1.1. Az adatbazis adatai

Az 1.0-as verzié 13000 adatrekordot tartalmazott. Ezek az adatok 1985-ig megjelent
publikaciokbol szarmaznak. A 2.0-as verzidban az adatbazis 3000 ujabb adatrekorddal boviilt.
Az ) mérések forrasai az 1992-ben megjelent High Resolution XPS of Organic Polymers: the
Scienta ESCA300 Database cimii konyv, és a kovetkezé folyodiratok: Surface and Interface

Analysis, Journal of Electron Spectroscopy and Related Phenomena, Physical Review B.
2.1.2. Az adatbazis

Az adatbazist dBase adatbazis kezelé rendszerrel hoztak 1étre. Az adatbazis tablait a
DBF Viewer 2000 nevii programmal nyitottuk meg. Az adatbazis mintegy 16 tablat tartalmaz,
melyek erdsen redundansak. Bizonyos keresési funkciok tdmogatdsidra indexelést is

alkalmaztak.
2.1.3. GUI

A program karakteres menii szerkezeti DOS-0s program, egérre nincs is sziikség.
Minden képerny6kép esetén ki van irva mely billentyiikkel éppen mit lehet csindlni.
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2.1.4. Funkciok, keresési lehetoségek

A fOomeniiben négy keresési mod koziil valaszthatunk:
e Ismeretlen spektralis vonalak azonositasa
o Mcérések keresése energiatipusonként
o Mecérések lekérdezése vegyiiletek illetve vegyiiletek csoportositasa szerint

o Osszetett keresés
2.1.4.1. Ismeretlen spektralis vonalak azonositasa

Elso 1épésként ki kell valasztanunk az energiatipust. Ezutdn meg kell adnunk a mért
energia értékét eV-ban két tizedes jegy pontossagig. A kovetkezd 1épésben meg kell adnunk
egy toleranciatartomanyt. A bevitt energiaérték és tolerancia altal meghatarozhaté az az
energiatartomany, amelyben a keresést végre kell hajtani. Az el6z6 1épéseket maximum
négyszer lehet megismételni a keresés végrehajtasa eldott. A keresés eredménye egy
Osszefoglald tablazat, melynek sorai a talalt méréseket jelentik. A tdblazat barmely elemérdl
egy Ujabb képernydn részletes informacidkat kaphatunk. Ez a részletezd képernyd tartalmazza

az adott mérésrol tudhatd osszes informaciot.
2.1.4.2. Mérések keresése energiatipusonként

Elsd lépéskeént itt is egy energiatipust kell valasztanunk, majd meg kell adnunk egy
kémiai elemet. Az adott elem elektronhéjai koziil ki kell valasztanunk a szdmunkra érdekeset.
Az el6z6 két 1épést négyszer ismételhetjilk meg, a keresés végrehajtasa eldtt. A keresés

eredmeénye az el6z6 funkcioban ismertetett dsszefoglalo tablazat.
2.1.4.3. Mérések lekérdezése vegyiiletek illetve vegyiiletek csoportositasa szerint

Ez a menii két almeniire bomlik. Az elsében vegyiiletekrdl kereshetliink méréseket.
Vegyiiletek keresése estén maximum kilenc, a vegyiiletben 1€v6 elemet adhatunk meg. Ezutan
meg kell hataroznunk, hogy a megadott elemeken kiviil mas elemek is lehetnek-e a
vegyliletben. Eredményiil a szokdsos dsszefoglalo tablazatot kapjuk.

Az adatbazisban a vegyiiletek osztdlyozva vannak. Lehetdségiink van az adott

osztalyba tartozo vegyiiletek méréseit lekérdezni. Egyszerre tobb osztalyt is kijelolhetiink
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keresésre. Minden kijeldlt osztaly esetén megjelennek a hozzajuk tartozéd vegyiiletek, melyek

koziil valasztanunk kell. A keresés eredménye a szokéasos 0sszefoglalo tablazat.
2.1.4.4. Osszetett keresés

Ebben a funkcidban maximum 6t tulajdonsag értékét adhatjuk meg, Osszesen
maximum négyszer. Az 6t opcionalis, nem kotelezd tulajdonsag, amit megadhatunk a fizikai
allapot, kémiai osztaly, az energiatipus, annak értéke és egy tolerancia, valamint a mérés

mindsége. Eredményiil a szokasos dsszefoglalo tablazatot kapjuk.
2.1.5. Megjegyzések

Az Osszetett keresési funkcid kindlja a legnagyobb rugalmassagot a kereséskor,
azonban az adatbazis 0sszes rekordjat meg kell vizsgdlni a keresés végrehajtasakor, igy ez a
keresési mod (a felhasznaloi kézikonyv bevallésa szerint) relative lassu.

Megadhatunk olyan keresési feltételeket (barmelyik funkcidban), amelyek esetén akér
tobb mint 1750 talalat van. Ekkor a felhasznal6 csak az elsé 1750 talalatot tekintheti meg, a
tobbit nincs lehetéség megnézni. Ennek elkeriilésére csak a feltételek pontositdsaval van

lehetdség.
2.2. NIST XPS 3.5

A NIST XPS harmadik verzidja egy korszerlibb, webes valtozat. Errdl a verziordl a
NIST 2002-ben megjelentetett DEVELOPMENT OF THE WEB-BASED NIST X-RAY
PHOTOELECTRON SPECTROSCOPY (XPS) DATABASE cimmel egy cikket a Data
Science Journal-ben.! Ennek a fejezetnek ez a cikk szolgal alapjaul.

A NIST XPS rendszer 3 {0 rétegre bonthato. Az elsé réteg felelds az adatok megfeleld
megjelenitéséért, és ebbe a rétegbe tartozik a bongészd és a webszerver. A masodik réteget a
cikk alkalmazasi rétegnek nevezi, €és ide sorolja a futtaté kérnyezetet (ASP) és a program
tényleges kodjat. A harmadik réteg az "adatréteg", ami a feldolgozandé adatokat szolgaltatja a
masodik rétegnek, és a cikk ide sorolja az adatbazisszervert és magat az adatbazist is.

A rendszer Window NT 4.0 operécios rendszeren és IIS 4.0 webszerveren fut, az

adatok tarolasara pedig egy SQL Server 7.0 adatbazis kezeld rendszer szolgal.

11



A cikk a NIST X-ray Photoelectron Spectroscopy Database (XPSDB) 3.0-as
verzidjadhoz késziilt, azonban az interneten a jelenleg ingyenesen elérhetd rendszert a 3.5-0s
verzioszamot viseli, melyek funkcionalitdisukban megegyeznek. Mi ez utobbit fogjuk

bemutatni.

2.2.1. Az adatok

A rendszer adatait 1968 és 1992 kozott megjelent tudomanyos cikkekbdl gytijtotték ki.
Els6 1épésként folyoiratokat, publikacidkat gylijtottek bizonyos kulcsszavak alapjan, ilyen
kulcsszavak példaul az “X-ray photoelectron spectroscopy” ¢és az “XPS”, majd
megvizsgaltak, hogy az igy nyert adatok megfeleléen részletezettek-e, és azt, hogy nem
inkonzisztensek-e. Végiil megfelelden beleillesztették az adatbazisukba az igy nyert adatokat.

A NIST XPS ezen verzidja mintegy 19000 adatrekordot tartalmaz, vagyis koriilbeliil
3000 uj adatrekorddal tobbet, mint a 2.0-4s DOS-o0s verzid. Az Gjonnan felvett adatok tobb,
részletesebb informacidkat tartalmaznak a vizsgalt mintakrél, a mérési korilményekrol €s

modszerekrol.

2.2.2. Az adatbazis tervezés

Az adatbazisséma teljesen Gjra lett tervezve a DOS-os verziohoz képest, harmadik
normal formara lett hozva.

Az XPSDB_MAIN_TB nevii tibla tartalmazza az egyes mérési eredményeket,
kiilonb6zd energidkat és a mintdra vonatkozo egyéb informaciokat, ezeknek a részletezésére
nem tériink ki. Ehhez a tablahoz kapcsolddnak a kovetkezd tablak:

e CITATION: tartalmazza a mintara vonatkoz6 publikacié fellelhetdségét és kiadasanak
idejét

e SPECTRUM_TYPE_LKUP: Egy XPS folyamat soran kiilonb6zd tipusi méréseket
lehet elvégezni. Ez a tabla ezeket a mérési tipusokat azonositja.

e a SPECIMEN_DEF_LKUP tabla a SPECIMEN_REL kapcsolétablan keresztiil
kapcsolodik az XPSDB_MAIN_TB tablahoz, és a mintara vonatkoz6 tobblet
informdaciokat tartalmazza.

e CHEM_INFO: az egyes elemekre, vegyiiletekre vonatkoz6 altalanos formulakat
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tartalmazza, hozza kapcsolédik a CHEM_CLASS REL kapcsolotablan keresztiil a

CHEM_CLASS_DEF tabla, mely a kémiai osztalyokat tartalmazza.

A RECOM_PRINC_LINE tabla az egyes elemekre vonatkozo ajanlott energiaértékeket
tartalmazza, ehhez kapcsolodik az ELEMENT _LKUP tabla, mely a kémiai elemeket
tartalmazza, és a DATA_SOURCE_LKUP tibla, mely az ajanlas forrdsdnak leirasat
tartalmazza.

§£EC'MEN REL SPECIMEN_DEF_LKUP
Alldatalo (FK) }
€, Spec_ID (FK) & Spec_D

XPSDB_MAIN_TH

&, Alldatalo Description
ID_No (FK)
Meth_C
Mttt SPECTRUM_TYPE_LKUP Reicm tPE'NC LINE ELEMENT_LKUP
CITATION Spec_Temp €, Line_ID aaro €, Element
& Squib Smpl_Qty Line_type E_Iemem (FKJ Atomic_No
Elm_Study | | Line_Disp
JAuthorls %_q Frila ESCA | \% —®  Ener_Disp
ourna o Squib
Year S_th FK) . ELM LINEFMTS L'q D DATA SOURCE_LKUR
Line_ID (FK) : ne_ID (71 & Data_Sc_D
Ener_Disp & row _id Data_Sc_|D (FK) — i
Line_Disp Line_ID (FK) Data_Sc_Desc
Qty_Data Element
ls_mono_x¥-ray Line_Disp
Ener_Exct - -
Anode_EIm ] CHEM INFO
Hray_Ener
Res Ene [ CHEM CLASS DEF
Calio | Cas_No CHEM_CLASS_REL
Charge_Ref | Molecule_Frmla (& 1D_Na (FK) &, Class ID
Data_Gty | Structure_Frala & Class ID (FK) Major_Class
Is_Comp_Elm IUPAZ_Mame Minor_Class
Bk_Sub | Elrn1 Class_Type
Meth_Pk_Loc oy Elmz2
Ener Elm3
Uncertainty Elm4
Wy _Full Elrn5
WW_Gauss ElrnE
W Lorentz Elrmn?
Comments Elma
Elmg

3. abra A NIST XPS 3.0 adatbazissémaja

2.2.3. Lekérdezési lehetoségek

Kiilonb6zo lekérdezések végrehajtasara ad a lehetOséget a rendszer. A kdvetkezokben

ilyen keresési lehetdségeket ismertetiink.
2.2.3.1. Spektralis vonalak azonositisa

Ezen kereséséi lehetdség esetén a felhasznalonak meg kell adni az energia tipusat,
szintjét és az energiaszinttdl vald eltérést. Ilyen keresésbdl egyszerre 4-et tudunk megadni.
Minden energiatipus esetén a megadott energiaszintnek meghatarozott intervallumba kell

esnie, ezért a rendszer a lekérdezések végrehajtasa elott validalja a bevitt adatokat.
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s>

XPS Home @ Match a set of unknown spectral lines. Up to 4 spectral lines may be requested:

Introduction
Search Menu & [For Information Only
- elect energy I —.
Data Field type: Binding Energy Al vati . 2
Definitions RS Valid energy ranges (eV):
: . ety 79 .203
Version History Binding energy: 7.2 - 3939.9.

B Input an energy: } Auger kinetic energy: 20.2 - 4002.
e P 2 + g &

Auger Parameter: 36.5 - 5206.
Acknowledgments Doublet separation energy: 0.105

@ Selecteactgy | auger Kinetic Energy v|

Contact 4SS 126.6.
T e:
Information P
FAQs [f an uncertainty associated with

Input an energy: + linput energy is not entered, the

default value of 1.0 will be used.

@ Select energy Choose Energy Type ¥
type:

Inputanenergy:| [ | =

@ Selectenergy | choose Energy Type ¥

type
Inputanenergy:| [ |+
[Search | [ Reset |

XPS Home > Identify Unknown Spectral Lines

4. abra Ismeretlen spektralis vonalak meghatarozasa (NIST 3.5)

A négy lekérdezés eredményének az unidjat egy uj lapon latjuk egy tomor tablazatban
Osszefoglalva. A tablazat sorai rendezheték az oszlopok szerint. A tovabbi keresések
eredménye szintén ugyanigy jelenik meg.

@ Matches from element and spectral line search

Element = Be Cl <l
Spectral Line = 1s 3s 2p

Page 1 of 17. => Jump directly to a page: | Page 1 :\

Element Spectral Line Formula Energy (eV) Details ?
Be 1s Be 111.30 Click
Be 1s Be 111.60 Click
Be 1s Be 111.80 Click
Be 1s BeF2 115.30 Click
Be 1s BeF2 116.10 Click
Be 1s BeMoO4 113.70 Click
Be 1s BeO 113.70 Click
Be 1s BeO 113.70 Click
Be 1s BeO 113.70 Click
Be 1s BeO 114.00 Click
Be 1s BeRh204 113.80 Click
Be 1s Na2BeF4 114.70 Click
Be 1s NaBeF3 115.30 Click
€l 2p ((-CSeC(CH3)C(CH3)Se-)2)2C104 207.39 Click
Cl 2p (C34H20N40(C104)3.4.8.4H20)n 207.60 Click
cl 2n (CRH12)RhCI2Rh(C]H12) 198.80 Click

5. abra Osszefoglalé tablazat egy keresés eredményéirél (NIST 3.5)

A tabldzat minden egyes sora csak az adott mérés a legfontosabb informacioit

tartalmazza, valamint egy linket, ami a mérés részletes leirasat tartalmazo oldalra mutat. Ezen
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az oldalon az adott mérésre vonatkozd 0Osszes olyan informéciot lathatjuk, amely az

adatbazisban le van tarolva.

Element: Ga

Formula: GaAs

XPS Formula:

Name: gallium arsenide

CAS Registry No: 1303-00-0

Classes: arsenide, III-V semiconductor

Citation:

Aithior Naiis(): Esser N., Zahn D.R.T., Muller C., Richter W., Stephens C., Whittle
R., et al.

Journal: Appl. Surf. Sci. 56, 169 (1992)

Data Type: Surface Core-level Shift

Line Designation: SS-3d

Quality of Data: Good

Core-Level Shift (eV 0.27

Energy Uncertainty:

Background Subtraction Method: other

Peak Location Method: mixed Gaussian/Lorentzian
Full Width at Half-maximum

Intensity (eV):

Gaussian Width (eV): 0.23-0.35

Lorentzian Width (eV): 0.19

6. abra Egy keresési talalat részletes leirasa (részlet, NIST 3.5)

2.2.3.2. Egy adott elemre vonatkozo mérések lekérdezése

Ezen keresési lehetdség esetén elsd 1épésben meg kell hataroznunk milyen tipusu
mérésekre vagyunk kivancsiak. Masodik 1épésben egy periddusos rendszerbdl ki kell
valasztani a szdmunkra érdekes elemet. Minden egyes elem kiilonb6zd elektronhéjaihoz
kiilonbozd spektralis vonalak tartoznak. Utolso l1épésként ki kell valasztanunk mely héjra
vonatkozo spektralis vonalakra vagyunk kivancsiak. Eredményiil a mar emlitett Osszesitd

tablazatot kapjuk.
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@ Retrieve data for a selected element.

Step 1. Choose type of data:

@®Binding Energy

O Auger Kinetic Energy

O Auger Parameter

ODoublet Separation
OSurface/Interface Core-Level Shift
OChemical Shift:

Go to Step 2

Step 2. Select an element for binding energy:

A[mA[mB[rvB[vB [viB] viB | v [B [mB[mA[va [ vA [ vIA [VIIA [VIIA
1
H

3Li | “Be ; ‘

Tipg (20, 4‘

195 (200, (215 [ 213 | By | 24cr |20 | 26Fe [ 27co | 2oni [Pcul 24 [PlGa
3720|388 | 3°v | 992 [ *Inb |2Mo| BTc | “Ru | 5Rn | “6pd [7A¢|*Scd|
550s|5Ba|57La | 721t | 3Ta | 7w | Re | %0s | Ir | 7%pt |7° Au|®ue| BTl
875, B8R, 89 [ 1044|105y, 1065 [ 107 (1081 [109 1

lanthanides | 58ce | 3pr | ONd| 5'Pm | ©25m | ©Eu |*Gd|%Tb|®®Dy| "Ho| Er | ©Tm | °yb | 'Lu

actinides gOT_h 91& QZH 93ME 9-4,b 95A_m 96% 97B_k QSC_f 99b 1001_-nl IOIMd IOZN0

1%21e.
8p

7. abra Adott elemhez tartoz6é mérések lekérdezése (NIST 3.5)
2.2.3.3. Tobb elemre vonatkozé mérések egyiittes lekérdezése.

Elsé 1épésben itt is meg kell hatdroznunk milyen tipusi mérésekre vagyunk
kivancsiak. Ezutdn megadhatunk maximum négy elemnév-elektronhéj part. Eredményiil az

ezekhez tartozo méréseket kapjuk az Gsszesitd tablazatban.

-—
XPS Home @ Search for the binding energy of an element and line.
Introduction
Search Memu Select an element:[CI_|¥| @ Element symbol: [Be |
Data Field i
et e Ly
Definitions ——————  designation:
Version History @ Available line(s) for Cl:
Disclaimer or

. Select desired line(s), and 2
Acknowled; : @ El t symb: l-
- then click on Select button. ement symbol: C|

Contact Line

s 1 | 3
Information 22 designation: 23
FAOs
12p1/2 or
2p3/2
32 @ Element symbol:
3p1/2 i
o] A
designation:
or
@ Element symbol:[ |
e L 1

designation:

XPS Home > Retrieve Data for Selected Elements > Binding Energy (for photoelectron lines)

8. abra Energiaértékek lekérdezése elem-vegyértékhéj parok fiiggvényében (NIST 3.5)
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2.2.3.4. Vegyiiletekre vonatkozo mérési eredmények keresése a vegyiiletekben levé

elemek alapjan

Ezen keresési lehetOség esetén, sorban megadhatjuk a vegyiiletet alkotd elemeket,

majd kivalaszthatjuk, hogy a keresés soran a kivalasztott elemeken kiviil mas elem is

szerepelhet-¢ a vegyiiletben vagy sem.

-

XPS Home
Introduction
Search Menu
Data Field
Definitions
Version History
Disclaimer
Acknowledgments

Contact

Information

FAQs

@ Search by element composition:
a. Enter element list (Up to 9):
Ba ¥i|C it
Element v |Element (¥

v||Element |¥||Element |¥|| Element [+ [Element =

b. Select the option for search:

Search for specified elements only (faster option [

Search for specified elements plus any other |

XPS Home > Retrieve Data for Selected Compounds > Selected Groups of Elements

Last updated: May 1, 2007 (Created: May 1, 2007)

9. abra Vegyiiletekre vonatkozo keresés (NIST 3.5)

2.2.3.5. Keresés publikacié alapjan

Lehetdségiink van szerzOk, folyoirat, illetve kiaddas éve szerint keresni az

adatbazisban, ekkor eredményiil a feltételeknek megfeleld publikaciok keriilnek kilistazasra,

igy megtekinthetjiik az egyes publikacidkban szerepld méréseket.

>

XPS Home
Introduction
Search Menu
Data Field
Definitions
Disclaimer

@ Scientific Citation Search:
Author: [ ] Year: [1986 ]
Journal: | Solid State Commun.

@ Scientific citation from substring search of:

Acknowledgments 1986+Solid State Commun.

Contact
Information

FA(

S

Publication Year Author's Name Reference
1986 Humbert P. Humbg86
1986 Peto G., Zsoldos E.  PeZs86

XPS Home > Retrieve Data by Scientific Citation

@ Instructions:

* Enter author name if desired.

* Select publication year if desired.

® Select scientific journal if desired.

 If nothing is selected or entered, all the scientific citations will be returned.

Last updated: May 1, 2007 (Created: May 1, 2007)

10. abra Mérések keresése publikacié alapjan (NIST 3.5)
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2.3. NIST XPS 4.0

A NIST rendszerének legujabb verzidja mar tobb mint 29000 adatrekordot tartalmaz,
amelyek szintén tudomanyos cikkekbdl lettek Osszegylijtve és mar a legfrissebb mérési
eredményeket is tartalmazza. Ez a rendszer azonban nem ingyenes, az adatok eléréséhez éves

eléfizetés sziikséges.

18



3. A sajat fejlesztés

A mi célunk egy olyan ingyenesen elérhetd, nyilt forraskodu program elkészitése volt,
ami segitségével egy XPS folyamat végén kapott spektrum adataibol konnyebben meg tudjuk
hatarozni, hogy milyen elemeket tartalmaz a minta. Beszamolunk az altalunk létrehozott
adatbazisrol, a fejlesztett web-alkalmazasrol, valamint egy C nyelven Iétrehozott
fliggvénykonyvtarrdl, amivel barki a sajat programjabol hajthat végre lekérdezéseket az
adatbazison.

Rendszeriink készitése sordn a XAMPP 1.6.7 verziészamu programcsomagot

hasznaltuk, mely tartalmazza az Apache webszervert, valamint egy MySQL adatbazisszervert.

3.1. Adatbazis

Az adatbazis létrehozasakor a fentebb mar ismertetett, DEVELOPMENT OF THE
WEB-BASED NIST X-RAY PHOTOELECTRON SPECTROSCOPY (XPS) DATABASE
cikkben szerepld adatbazissémat vettiik alapul, azonban egy kisebb valtoztatast hajtottunk
végre rajta, valamint az adatbazis egy részét nem hasznaltuk ki. Az emlitett valtoztatas hogy a

CITATION tablaban a Journal mezd értékét 3 részre bontottuk:

e Journal,
o Page,
e \olume.

Az adatbazis RECOM_PRINC_LINE, ELEMENT_LKUP, DATA SOURCE_LKUP valamint
az ELM_LINEFMTS nevii tdblai nem keriiltek felhasznéalasra. Az altalunk hasznalt adatbazis

sémaja tehat a kovetkezo:
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XPSDB_MAIN_TB v

SPECIMEN_REL ¥ SPECIMEN_DEF_LKUP ¥
Alldatzho INT Alldata_No INT Spec_ID INT
ID_Ne INT Spec_ID INT };”—““ Description VARCHAR{255)
Meth_Comp V ARCHAR{45) ; ;
Meth_¥tal VARCHAR(45)
Spec_Tem p V ARCHAR(45)
Smpl_Qty V ARCHAR{45)
Elm_Study VARCHAR(45)
Fmla_ESCA VARCHAR(45)
Squib INT SPECTRUM_TYPE_LKUP ¥
Line_ID INT Line_ID INT
Ener_Disp IMT i__ 11 N" Line_type VARCHAR(100)
CITATION v Line_Disp INT | >
Squib INT Qty_Data V ARCHAR(45) |
Author VARCHAR{255) Is_maono_Xray INT I
Journal VARCHAR(255) Ener_Exct VARCHAR(45) |
Volume INT = — < snode EBim vARCHAR(45) P~
Page INT ¥ray_Ener VARCHAR(45) IEH:::E;"FO ¥ IEH::':an‘SS—RE'— hd
Year INT . E:ET:;;::;;:? 2 Mdecule_Fmla VARCHAR(45) Class_ID INT
Structure_Fmla v ARCHAR(45) >
Charge_Ref VARCHAR(45) IUPAC_Name VARCHAR(45)
Data_Qty VARCHAR(43) Elm1VARCHAR(2)
I=_Comp_Elm VARCHAR(45) Elm?2 VARCHAR(2)
Bk_Sub VARCHAR{45
Me_ﬂ'u_Pk_Loc UAREH;RHS) Di— — — — —H{EIMm3 VARCHAR(D)
Elm4 VARCHAR(2) CHEM CLASS DEF v
Ener UA.RO—L-!R(ZSS) HimS VARCHAR(?) S
i‘:c: TII:tTY VARCHAR(3S) Elmé VARCHAR(2) Major_Class VARCHAR(45)
W ;_ Guauss T Elm7 VARCHAR(Z) Minor_Class VARCHAR(45)
W Lorentz INT Elm3 VARCHAR(2) Class_type VARCHAR(45)
Comments LONGTEXT Elm9 VARCHAR(2) >

11. abra Az altalunk létrehozott adatbazisséma

Meg kell jegyezni, hogy az egyes adatmezOk méretét a NIST ingyenes adatbazisaban szerepld
néhany adat ismeretében allitottuk be.
Az adatbazis tervesése soran a MySQL Workbench nevili programot hasznaltuk, az

adatbazist pedig egy MySQL szerverre telepitettiik.
3.2. Technologiai hattér

Sajat rendszeriink fejlesztése soran a Zend Framework nevii keretrendszert hasznaltuk,
ami egy nyilt forraskodu, objektum orientalt keretrendszer a PHP 5 nyelvhez. A Zend nem
csupan egy lazan kapcsolt komponens gylijtemény, tobb annéal. Ugyan rengeteg fiiggvényt
illetve eljarast tartalmaz, amik tobbé-kevésbé egymastol fiiggetleniil hasznalhatok, azonban
megvalosit egy fejlett Model-View-Controller (MVC) tervezési mintat is, ami egy modern
web-alkalmazas felépitésénél egy alapvet6 iranyelv. Az MVC alkalmas arra, hogy egy web-
alkalmazas készitése soran szétvalasszuk a felhasznéloi feliiletet, az {izleti logikat, és az

adatokat. Igy maga a rendszer atlathatobba valik, a fejlesztés soran a munka tobb kisebb
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részre oszlik, egy késébbi frissités, valtoztatas soran az adatok egyszerlien atszervezhetdk a

felhasznaloi feliilet valtoztatasa nélkiil. 4

Controller

Model

View

12. abra Az MVC rétegek rétegek kapcsolata

e Model: az alkalmazas altal kezelt adatok, informaciok absztrakt abrazolasa. Ez a réteg
jelentéssel ruhazza fel a puszta adatot.

e View: a model adatainak megjelenitésére szolgal, valamint arra, hogy adatokat
gylijtson a felhaszndlotol. Segitségével kiillonbozdé platformokhoz  készithetiink
felhasznaloi feliileteket (példaul mobiltelefon, PDA).

e Controller: a model és a view Osszekapcsolasat biztositja, a felhasznald altal bevitt
adatokat ellendrzi, feldolgozza, tovabbitja a model-nek, esetleg mas controller-nek
adja at a vezérlést.

Fontos megjegyezni, hogy az MVC csak egy ajanlés, betartdsa nem kotelezd, egy
Zend-es alkalmazas készitése soran a programoz6 maga donti el, hogy mennyire hasznalja ki

az MVC lehet6ségeit. Rendszeriink készitése soran mi igyekeztiink ezeket kihasznalni.
3.3. A rendszeriink felépitése

Rendszeriinket a Zend Framework altal javasolt konyvtarstrukturanak megfeleléen

hoztuk 1étre, ami a kovetkezOképpen néz ki:
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= [ beps]
-1 . [application]
[ [configs]
[T [controllers]
[ [models]
= [ [views]
[ helpers]
[ Payouts]
+ [ [scripts]
[ [data]
= library]
+ [ [Zend]
[ [ZendX]
= [public]
[Jlcssl
[ images]

(sl

13. abra Koényvtarstruktira

Az alkalmazas gyokere az xps konyvtar. Ebben talalhato az application, a library
valamint a public mappa.

Az application mappa tartalmazza az alkalmazas kodjait. Ide keriil a Bootstrap.php
nevil fajlt, mely a Zend Application Bootstrap Bootstrap osztalybol szarmaztatott Bootstrap
osztalyt tartalmazza. Ezen osztdly inicializalja a haszndlni kivant erdforrasokat ¢és
komponenseket. A configs mappaban talalhatd az application.ini fajl, mely az alkalmazas
globalis paramétereit allitja be. Ilyen beallitasok példaul, hogy az egyes hibak megjelenjenek-
e, az adatbazis-kapcsolat paraméterei, €s a rendszer egyes komponensinek a helye.

A kovetkezd harom mappa nevébdl adodoan is latszik az MVC megvaldsitasa. A
models mappa az adatbazis egyes tablaihoz tartozo tabla-, illetve sorosztalyokat tartalmazza,
példaul az XPSDB_MAIN_TB tabla esetén egy XpsdbMainTbs.php és egy XpsdbMainTh.php
fajlt. A tablaosztaly a Zend Db Table Abstract osztily leszarmazottja. Tartalmazza az
adatbazistabla nevét, elsédleges kulcsainak neveit, a hozza tartozo sorosztaly nevét, valamint
azt, hogy mely tablaosztdlyok vannak vele sziild illetve gyermek viszonyban. Ezeken az
informaciokon kiviil itt definidlunk még kiilonboz6 fiiggvényeket is, melyek az adatbazis
adatainak a kezelésére szolgdlnak, példaul 0j rekordokat vesznek fel az adatbazisba,
valamilyen keresési funkcidt latnak el, vagy az adatbazisban levé rekordok tartalmat
Osszegzik ¢és azok alapjan valamilyen Uj informdacidt szolgaltatnak. A sorosztily a

Zend Db Table Row_Abstract osztaly leszarmaztatasaval jon létre, tartalmat tekintve olyan
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fliggvényeket tartalmaz, melyek az adatbazistdbla egy rekordjan operalnak, megvaltoztatjak,
lekérdezik egyes mezdinek az értékét, esetleg ezek alapjan valamilyen egyéb, 0 informaciot
allitanak el6. Az XPSDB_MAIN_TB tabla esetén a hozza tartozo tdblaosztaly és sorosztaly
példaul a kovetkezoképen néz ki:

XpsdbMainTbs.php:

<?php
class XpsdbMainTbs extends Zend Db Table Abstract
{
protected $ name = 'xpsdb main tb';
protected $ primary = 'AlldataNo';
protected $ rowClass = 'XpsdbMainTb';
protected $ dependentTables = array('SpecimenRels');
protected $ referenceMap = array (
'citation' => array(
'columns' => array('Squib'),
'refTableClass' => 'Citations',
'refColumns' => array('Squib')
)
'spectrum type lkup' => array(
'columns' => array('Line ID'"),

'refTableClass' => 'SpectrumTypelkups',

'refColumns' => array('Line ID')
)
'chem info' => array(

'columns' => array('ID No'),

'refTableClass' => 'ChemInfos',

'refColumns' => array('ID No')

) ;

// a teljes tébla kezelésére szolgdld filiggvények
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XpsdbMainTbs.php:

<?php
class XpsdbMainTb extends Zend Db Table Row Abstract ({

// az egy sor kezelésére hasznidltfiiggvények helye

Lehetdség van még a felsorolt két osztalytipus mellett ugynevezett rowset tipusu
osztalyok definialasara is, melyeket a Zend Db Table Rowset Abstract osztalybol
szdrmaztatunk, azonban ezek 1étrehozasa az esetek tobbségében felesleges. A mi rendszeriink
esetén ilyen osztalyok nem kertiltek 1étrehozasra.

A controllers mappa altal tartalmazott fajlok nevei mindig a Controller szora
végzOddnek és php kiterjesztésiieck. Minden ilyen f3jl egyetlen osztdlyt tartalmaz, mely a
Zend Controller Action osztdly leszarmazottja. Egy Controller osztaly kiilonb6zd
metddusokat tartalmazhat, melyek nevei az Action szora végzddnek, a bongészonkkel mindig
egy ilyen action-re hivathozunk. Alapértelmezés szerint a Zend-es URL cimek a
[controller/action sémat kovetik, ahol a controller az adott Controller osztaly neve minusz a
Controller sz6, az action pedig a Controller osztaly egy metddusanak a neve minusz az Action
sz6. Minden Zend-es alkalmazés esetén sziikség van egy IndexController osztalyra, ami a
rendszer kezddlapjdhoz tartoz6 Controller, €s egy ErrorController-re, ami a fellépd hibakat
kezeli, mint példaul, ha egy controller vagy egy action nem taladlhato, vagy valamilyen
futtatasi hiba kovetkezik be.

A views mappa tartalmat tekintve tovabbi harom mappara bomlik. A helpers mappa a
sajat view-helperek definialasanak helye, a layouts mappaban pedig altalanos layout-ok
definialasara van lehetdségiink. Azonban ezen két mappa tartalméaval most nem foglalkozunk
bévebben, ugyanis diplomamunkidnk sordn nem hasznaltuk ki ezen lehetdségeket. A
harmadik, scripts mappa tartalmai ujabb mappak, melyek nevei megegyezek az egyes
Controller-ek neveivel (minusz a Controller szo), ezen almappakban levé fajlok pedig a
megfeleld Controller egyes Action-jeinek a parjai, neviikk a megegyezik a megfeleld Action
nevével(minusz az Action sz0), kiterjesztésiik phtml. Példaul az IndexController indexActon()
metodusahoz tartozo view-script fajl a /.../views/scripts/index/index.phtml fajl. Ezek a fajlok

valojaban hagyomanyos php scripteket tartalmazé HTML f4jloknak tekinthetok.
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Visszatérve a gyokér mappaba talaljuk a library mappat. Ez nem mas, mint a Zend
Framework osztélyait tartalmazé konyvtar, az ezen beliili konyvtarszerkezet megfelel a Zend
osztalyhierarchidjanak.

A public mappaba keriilnek a css allomanyok, képek, javascript fajlok, valamint erre a
mappara érdemes allitani a szerverlink document root-jat. Ebben az esetben a szerver ebben a
mappaban fogja keresni az index.php vagy az index.html allomanyt, ami esetiinkben a Zend

Framework-6s rendszeriink inicializalasat hajtja végre.
3.4. A rendszeriink bemutatasa

Web-alkalmazasunk tervezésénél az elsddleges szempont a NIST altal készitett
rendszer funkcionalitdsanak reprodukéldsa, kibdvitése volt. Osszesen négy Controller osztalyt
hasznaltunk munkank soran. Az IndexController egyetlen indexAction-t tartalmaz, mely
Iényegében egy linkgylijtemény az altalunk létrehozott funkciok elérésére. Az ErrorController
valamint a hozza tartozd errorAction() teljesen megegyezik a Zend Framework altal
alapértelmezésben generalt ErrorController-el. Ezeken kiviil még két Controller osztalyt
hoztunk létre, az els6 a SearchController, ami mukodését tekintve a NIST-es rendszer
funkcionalitasat valositja meg, a masodik pedig a ChangeController, ami az adatbazis
bovitésére szolgald action-t tartalmazza. Ezen utobbi két Controller action-jeit fogjuk a

kovetkezdkben részletezni.
3.5. Keresés az adatbazisban
3.5.1. Spektralis vonalak azonositasa

Ezen funkcionalitdis megvalositasara szolgdl az energytypevalAction ()
metodus. A NIST web-alkalmazasahoz hasonldan itt is négy adattipust, energiaszintet és
bizonytalansagszintet lehet megadni keresési feltételként. Maga a metdodus nem tartalmaz

kodot, a hozza tartozo viewscript is pusztan csak HTML elemekbdl épiil fel.

25



| Select energy type: | Choose Energy Type - |For Information Only
ut an energy: +- 10
‘ lop & ‘ Valid energy ranges (eV):
| Selectenergytype: || Choose Energy Type = | Binding energy: 7.2 - 3939.9.
‘ Input an energy- ‘ + 10 Anger kinetic energy: 20.2 - 4002.
- Aunger Parameter: 36.5 - 5206.
| Select energy type: | Choose Energy Type M Doublet separation energy: 0.105 - 126.6.
‘ Input an energy: ‘ +- 10
If an uncertainty associated with input energy is

Select r type: Choose Energy Type - ’ -
| Ect enerey bype | gy P not entered, the defanlt valie of 1.0 will be used.
‘ Input an energy: ‘ +- 10

Search Reset

14. abra Spektralis vonalak beazonositisa mért energiaértékek alapjan

3.5.2. Publikacio keresése

A citationAction ()

lehetdvé teszi, hogy publikicio alapjan keressiink az

adatbazisban. Keresési paraméterként megadhatjuk a szerz0 nevét, akinek a publikécidira

kivancsiak vagyunk, a kiadds évét, valamint a folydirat nevét, melyben a tudoményos

publikaciot keressiik. Az évszam, valamint a folyoirat bevitelére szolgald beviteli mezd

lehetséges értékei az adatbazis alapjan keriilnek meghatarozasra.

Scientific Citation Search:
Author: Year: 1330 -
Journal: Surf Interface Anal. -
 Search | [ Reset |
Show 10 ~ entries Search:
Publication Year Author's Name Reference
1990 Turner N H_, Single A M. Click
1990 Seah M P, Smith G.C., Anthony M.T. Click
Publication Year Author's Name Reference
Showing 1 to 2 of 2 entries
First | Previous | 1 |Next | Last

15. abra Mérések keresése publikacié alapjan

A keresés gombra kattintva megjelenik a keresés eredményét tartalmazé tablazat,

évszam ¢€s szerzO szerinti csoportositiasban. A tibldzatot a felsorolt tulajdonsagok szerint

rendezhetjiik, kereshetiink benne, illetve beallithatjuk hany sort jelenitsen meg egyszerre,

kivalaszthatjuk, hogy hanyadik oldalat szeretnénk megtekinteni. A tablazat harmadik
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oszlopaban pedig egy linket talalunk, ami az adott publikacidban szereplé méréseket 6sszegzd
oldalra mutat. Amennyiben nem talalhat6 a keresési paramétereknek megfeleld publikacié az

adatbazisban, iires tdblazat jelenik meg.
3.5.3. Egy adott elemre vonatkozé mérések lekérdezése

Egyetlen elemre vonatkozd 0Osszes mérési eredményt kérdezhetjiik le az
elementselectAction () segitségével. Els6é 1épésként ki kell valasztanunk, hogy
milyen tipust adatokat szeretnénk lekérdezni, majd a Select gombra kattintva a lap aljan
talalhatd periodusos rendszerben linkre valtoznak azok az elemek, melyekre létezik az
adatbazisban megfeleld tipust mérési eredmény. Ezutan a kivant elemre kattintva, az 6sszes

erre az elemre vonatkozé mérési eredményt kilistdzza a rendszer egy 0j lapon.

Choose type of data:

) Binding Enerzy

) Auger Kinetic Energy

) Auger Parameter

) Doublet Separation

) Surface/Interface Core-Level Shift

) Chemical Shift:
A | 1A |IIE ||IVE| VE | VIB VIIE VII IE || OB |IIA | IVA || VA || VIA ||VILA | VIILA
Metals
SI.i 4Be ".[.'“]_
Transition metals
llNﬂ uME Nonmetals
19K Eﬂca llsc llTi JEV 24Cr Ei:uﬂ EGFE J'.-'CU EENi lgcu S{IZﬂ

S?Rb SBS‘ SBY 4021 4-1Nb -1-2]“0 4-3Tc 4—'1-Ru 4-5Rh 4-61;,,d “Ag 43Cd

9ogsl|9®Ba || TLa|| PHE|| PTa | W || Re || ®0s| T | 2Pt |7 Au|[*'He| #tm1 | #2Pp || ®°Bi || **Po||® At *°Rn

B‘?Fl_ E'BRa Egz—‘:_c 104—R_f IOSDb lﬂﬁsg lﬂ?Bh liIIEH5 109)‘&

lanthanides || 35¢e|| 3¢ |50 || 82pm| 528m | ©Eu |%cd 55Th 56D 5THo| 5%Er || %Tm | Otk | TLu

actinides gﬂTh glPa BIU BSNP 94—11” ngm gﬁCm B?Bk gECf BBES lﬂﬂl_—m lﬂllrid IOJNO 103Lr

16. abra Adott elemhez tartozé mérések lekérdezése
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3.5.4. Tobb elemre vonatkozo mérések lekérdezése

A moreelementsselectsteplAction () és a
moreelementsselectstep?2Action () annak a funkcidonak a két egymast kovetd
1épése, amikor tobb elemre vonatkozoan vagyunk kivancsiak az adatbazis tartalmara. Elso

1épésben ki kell valasztanunk a mérési adatok tipusat:

Choose Data Type:
@ Binding Energy
Auger Kinetic Energy
Auger Parameter
Doublet Separation
Surface/Interface Core-Level Shift
Chemical Shift

17. abra Energiatipus kivalasztasa, az elem-vegyértékhéj parok megadasa elott

Ezutdn a masodik 1épésben valaszthatjuk ki azt a maximum négy elem-vegyértékhé part,
amire kivancsiak vagyunk. El8szor egy legordiild listabol ki kell véalasztani a keresni kivant
elemet. Ennek lehetséges értékei az adatbazisban szereplé mérések alapjan allitodnak be.
Ezutan megjelenik egy multiselect lista, melyet egy AJAX-os kéréssel toltiink fel olyan
elektronhéjakkal, melyek a kivalasztott elemmel egy rekordban szerepelnek az adatbazisban.
Ebbdl a listabol kivalaszthatjuk, hogy a kivalasztott elem mely vegyértékhéjaira vonatkozo
mérésekre vagyunk kivancsiak. A Select gombra kattintva rogzitddnek a keresési feltételek a
jobb oldali mezékben. Ezen mezok értékei csak az ismertetett modon allithatok be, egyéb
moédon nem. Az eddig emlitett funkciok mind javascript-el lettek megvaldsitva, ezért nem
igénylik a bongészdében a lap frissitését. A Search gombra kattintva a bongész6 egy 0j lapra

iranyit, ahol megtekinthetdek a keresési eredmények.
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Select an element: ¥ Be 1s

or
hd ap3f2
or
or
Search || Reset |

18. abra Energiaértékek lekérdezése elem-vegyértékhéj parok fiiggvényében
3.5.5. Egy elemre vonatkozé mérésekben szereplé vegyértékhéjak lekérdezése

Az el6z6 action-ben ismertetett AJAX-os kérés soran a
findlinedesignationsAction () szolgaltatja a megfeleld vegyértékhéjakat
eredményiil a hivo szamara. Ehhez az action-h6z nem tartozik view-script, két paramétert kap,
az adat tipusat és az elem nevét, eredményét pedig HTML formaban adja vissza egy echo

fliggvény segitségével.
3.5.6. Keresések eredményének megjelenitése

Az eddig ismertetett keresések mindegyike egy 10j lapra irdnyitja a bongészdt, ami a
keresés eredményét listdzza ki. Ezen eredmények keresését, kiirdsat a resultAction ()
metddus valdsitja meg. Az eredmények listdjanak megjelenitése minden keresési tipus esetén
teljesen azonos, tehat egyetlen tablazat elegendd a megjelenitésiikre. A tdblazat 6t oszlopot
tartalmaz, melyek rendre a kdvetkezOk: az elem neve, a spektralis vonal jelolése, a vegyiilet
molekularis formulaja, a mérésben szereplé energia érték, valamint egy link, melynek
segitségével a kivalasztott mérés részletes adatait, koriilményeit tekinthetjiik meg. A tablazat,
ami egyébként egy jQuery-s tablazat, természetesen rendezhetd barmely oszlopa szerint, lehet
benne keresni, beallithatd az egyszerre megjelenitendd sorok szdma, és lapozhatunk az egyes

oldalak kozott.
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Show 10 = entries Search:

Element Sectral Line Formula Energyv(eV) Details
Be Is Be 1113 Click
Be Is Be 1116 Click
Be Is Be 1118 Click
Be Is BeF2 116.1 Click
Be Is BeF2 1153 Click

Element Sectral Line Formula Energy(eV) Details

Showing 1 to 5 of 5 entries
First | Previous ' 1 | Next | Last

19. abra Osszefoglalo tablazat egy keresés eredményéirél

A kereséseket tekintve azonban mar korantsem ilyen egyszerli a helyzet, ugyanis
minden keresés mas és mas modszert igényel az adatok adatbazisbol valo kinyerésére. Eppen
ezért minden egyes keresési tipus esetén mas-mds paramétereket kap az action. Ezen
paraméterek vizsgalataval egyértelmisiteni kell, hogy milyen lekérdezést kell végrehajtani,
ezérta resultAction () metddus elsd Iépésben kivalasztja a megfeleld keresési modszert,
majd ennek megfelelden hajtja végre a lekérdezéseket az adatbdzison. Amennyiben nincs az

adatbazisban a keresésnek megfeleld rekord, lires tablazat jelenik meg.
3.5.7. Egy mérés részleteinek megjelenitése

Az egyes mérések részletes adatainak megjelenitésére a detailsAction ()
metodus szolgal. Paraméteriil kapja a megjeleniteni kivant mérés azonositojat, ez alapjan
végrehajtja az adatbazis-lekérdezést, és a felhaszndldo szdmara a lekérdezést eredményét
tablazatos formdban jeleniti meg. Ez a tiblazat minden informéaciot tartalmaz az adott
méréssel kapcsolatban, a mintara vonatkozd kiilonb6zd kémiai informaciokat, a publikacio
részleteit, a mérés eredményét, koriilményeit, a minta hdmérsékletére, halmazallapotara

vonatkoz6 informacidkat valamint a méréshez irt egyéb megjegyzéseket.
3.5.8. Uj adat felvétele az adatbazisba

Az adatbazis bovithetdsége egy olyan funkcio, amit a NIST-es rendszer 1étrehozasakor
nem valdsitottak meg olyan mddon, hogy azt barki megtehesse. Tovabbi probléma, hogy az
Ujabb, friss mérési adatok nem érhetdek el ingyenesen. Ezért felmeriilt az igény az adatbézis

bovithetdségére. Erre a problémara hoztuk l1étre mintegy megoldasként a ChangeController

30



editAction () metddusat, ami tgy késziilt el, hogy nem csak 1j adat bevitelére alkalmas,
hanem egy korabban bevitt esetleg pontatlan vagy hianyos mérés is javithato a segitségével.

Az action egy tablazatos formaban kéri be a felhasznalotol a mérési adatokat, melynek
az egyes részei megegyeznek a részletek megjelenitésénél ismertetett informéciokkal. A
rendszer a bekért informaciokat a Save gomb megnyomasa utdn feltolti az adatbazis
megfeleld tablaiba.

Amennyiben az action paraméterként megkapja egy mérés azonositojat, annak
adataival eldre kitolti a beviteli mezdket. Ebben az esetben tovabbra is barmely mezo

modosithatd, a Save gomb megnyomadasaval a modositasok menthetdk az adatbazisba.
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3.6. CAPI

Ebben a fejezetben az altalunk irt C nyelvii fliggvénykonyvtarrol szeretnénk
beszamolni. Ismertetjiik a megoldando feladatot és réviden a megoldasunkat, azt, hogy
milyen problémak meriiltek fel a fejlesztés sordn, és azt, hogy pontosan hogyan hasznalhatok
az elérhetd funkciok.

Az adatbazisunk elérhetd, lekérdezheté bongészo segitségével, de igény volt arra is,
hogy emberi interakcié nélkiil, kiilsé programok is lekérdezéseket hajthassanak végre az
adatbazison. Az is igény volt, hogy C nyelven biztositsuk ezt a lehetdséget. Az
adatbaziskezeld rendszeriink MYSQL. A MYSQL rendelkezik egy C API-val (mysgl.h).
Ezt kellet tanulmanyoznunk ¢és felhasznalni ahhoz, hogy egy fiiggvénykonyvtarbol (xps . h)
ugyanugy elérhetd legyen az interneten 1évo adatbazis, mint a bongészobol.

Az fiiggvénykonyvtarat linux Operacids rendszer alatt fejlesztettiik, és a kovetkezd

modon forditottuk le:

gcc -o output-file $(mysgl config --cflags)

mysqgl-c-api.c $(mysgl config --1libs) 51

A kovetkezdkben altalunk 1étrehozott eljarasokat, fliggvényeket mutatunk be, amelyek
az altalunk létrehozott xps.h fliggvénykonyvtarban vannak implementalva, és amelyeket a

felhasznal6 programoknak kdzvetleniil hasznalni kell az XPS adatbéazis hasznalata soran.

void connect to xps database(
char *server, char *user,

char *password, char *database

El8szor csatlakozni kell az XPS adatbazishoz. Ezt a connect to xps database
eljarassal tehetjilk meg. Paraméteriil meg kell adni a MySQL szervert futtatdo gép nevét vagy
IP cimét, egy kapcsolatot 1étesitd MySQL felhasznalod azonositojat, a felhasznalo jelszavat, és
az adatbazis nevét, amihez csatlakozni akarunk.

Ha hiba torténik a csatlakozaskor, akkor hibaiizenetet ir ki a program.

Ha tobb paramétert akarunk megadni a kapcsolddaskor, példaul port szamot, akkor a
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mysgl real connect fiiggvényt kell meghivnunk (a fliggvény a mysqgl.h-ban
talalhato).

void close connection()

Lezarja az adatbaziskapcsolatot a close connection eljaras hivasaval.

LIST ELEMENT *select element by linetype and elmstudy (

char *linetype, char *elmstudy

Ezzel a fliggvénnyel lehet Ilekérdezni adott elemhez tartozd méréseket
energiatipusonként. A fiiggvény két paramétere az energiatipus, és a kémiai elem formuldjaval
megadva.

A fiiggvény visszatérési értéke egy LIST ELEMENT* tipusi mutato, amelyet késébb
részleteziink. Ha nincs a lekérdezésnek megfeleld taldlat az adatbazisban, akkor a fliggvény
NULL értékkel tér vissza.

Most bemutatjuk az XPS RECORD, és a LIST ELEMENT struktirakat.

typedef struct xps record

{
char Elm Study[65], Structure Fmla[65],
Fmla ESCA[65], IUPAC Name[65], Cas No[65],
.., ID No[65], AlldataNo[65];

} XPS_RECORD;

Az Osszes lekérdezésben (beleértve a webes feliiletet is), amikor méréseket kérdeziink
le, az eredményiil kapott rekordok mindig ugyanazokbdl a mez6kbdl allnak (kb. 30 darab
mezd). Egy ilyen eredményiil kapott rekordot realizal az XPS RECORD tipusu struktura. A
struktara tagjai (a struktirdban felsorolt valtozok) tartalmazzak az egyes adatbazisbeli

mez0khoz tartozo értékeket.
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typedef struct listelement
{
XPS RECORD data;
struct listelement *next;

} LIST ELEMENT;

A lekérdezések eredményéiil nyert rekordokat egy listdban fiizziik fel. Ezt a lista
adatszerkezetet a LIST ELEMENT struktura realizalja, mely egy XPS RECORD tipusu

adattaggal és egy, a kdvetkez0 listaclemre mutatd mutatoval rendelkezik.

3.6.1. Példa az xps.h hasznalatara:

#include "xps2.h"
int main(int argc,char **argv)
{
LIST ELEMENT *proba;
connect to xps database("192.168.56.1","admin",
"passw", "xps");
proba=select element by linetype and elmstudy (1,
"Be") ;
kiir list(proba);
close connection();

return O;

Akiir list (proba) utasitds megjeleniti a lekérdezés eredményéiil kapott rekordokat.
A tovéabbiakban emlitést tesziink néhany problémardl ¢és azok megoldasarol,

amelyekkel fejlesztés soran talalkoztunk.

3.6.2. Lekérdezés MySql C API-val

int mysgl query(connection,"SQL lekérdezés")

A fenti fiiggvénnyel tudunk lekérdezést végrehajtani. A connection paraméter egy
aktiv MySQL kapcsolat mutatdja. A masodik paraméterben kell megadnunk SQL nyelven

rom

magat a lekérdezést. A fiiggvény nullatol eltérd szammal tér vissza hiba esetén.
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MYSQL RES * mysgl store result (connection)

Ha a mysql query fiiggvény visszatérési értéke 0, akkor az eredmények a
mysqgl store result fliggvénnyel érhetk el. A fliggvénynek paraméteriil kell adni a
mysqgl query-ben hasznalt, még aktiv MySQL kapcsolat mutatdjat. A MYSQL RES tipus
lényegében nem jelent mast, mint null-karakterrel lezart karaktersorozatok tombjét. A
fliggvény NULL értékkel tér vissza ha nem létezik a keresésnek megfeleld sor vagy ha hiba

tortént annak elérésekor.

MYSQL ROW mysqgl fetch row (MYSQL RES *result)

Ezzel a figgvénnyel tudunk eléri egy rekordot az eredményhalmazbol. Visszatérési
értéke karaktersorozatok tombje.
A kovetkezd példan keresztiil megmutatjuk hogyan hajtunk végre egy lekérdezést, és

érhetjiik el annak eredményét.

int state;
MYSQL RES res;
MYSQL ROW row;

state = mysgl gquery(conn, "SELECT * FROM TEST");
res = mysgl store result (conn);
while ( row = mysgl fetch row(res) )
{
fprintf (stdout, "%$s\n", row[0]) ;
}

mysgl free result(res);

Magyarazat: row[i] jelenti az i-edik mez6 értékét a rekordban. Az eredmények

feldolgozasa utan felszabadithatdo a memoria, ezt az utolsé sorban latjuk.
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3.6.3. Lekérdezés a lekérdezésben

Munkénk sorén tobbszor kertiltiink olyan helyzetbe, amikor egy lekérdezésben egy
lekérdezett mezo fliggvényében Ujabb rekordokat kellett lekérdezniink. Kézenfekvonek tiinik
az a megoldas, hogy amikor mysqgl fetch row-val bejarjuk az eredményhalmazt,
akkor a szamunkra érdekes mezo értékét reprezentdld row[i] fiiggvényében egy ujabb
megfeleld lekérdezést hajtunk végre a mysql query fiiggvénnyel. Ekkor viszont, ha a
mysqgl query-t ugyanazzal az aktiv MySQL kapcsolattal felparaméterezve hivjuk meg, a
program hibasan fog miikkddni. Ennek a megoldasara létre kellett hoznunk egy wjabb aktiv
kapcsolatot a MySQL szerverrel, ugyanazokkal a paraméterekkel, mint ahogy az eredeti
kapcsolatot 1étrehoztuk. A "bels6" lekérdezést mar ezzel a kapcsolattal kell végrehajtani, és a
megfeleld eredményhalmaz feldolgozasa utan le kell zarnunk a kapcsolatot. Ennek a masodik
kapcsolatnak az elinditasa ¢és lezarasa a "kiils6" lekérdezés minden egyes soranak

feldolgozasakor megtorténik.
3.6.4. Megjegyzés

Diplomamunkank ideje alatt a fliggvénykonyvtarba a webes feliilet “Retrieve data for

crer

eléréséhez a tobbi funkcid implementélasa sziikséges.

36



4, Rendszeriink jovoje

Az alkalmazas amit elkezdtiink fejleszteni diplomamunkank készitése alatt, valojaban
egy nagyon komplex rendszerré valhat, amelynek teljes megvaldsitasa nem fér bele egy
diplomamunka keretei koz¢. Ezt a kezdetektdl fogva tudtuk. Elkezdtiik a rendszer felépitését,
és odaig jutottunk, hogy "tudja" azt, amit a kereskedelmi forgalomban kaphato valtozata
(NIST XPS) és uj funkcidkkal is bdvitettiik. Ebben a részben arrdl szeretnénk irni, hogy mivé
is valhatna alkalmazasunk, milyen igényekkel talalkoztunk a felhasznalo fizikusok,
kémikusok részérdl, és milyen elképzeléseink vannak nekiink. A program az ismertetésre
keriild lehetdségeken kiviil szdmos modon tovabbfejleszthetd.

A kovetkezd lehetdségek (kivéve az utolsot) sziikségességét, jelentdségét az indokolja,
hogy bar rendszeriink hasznalhatd, helyesen miikddik, az adatbazis gyakorlatilag iires, csak
mintaadatokkal van feltdltve. Bar webes feliileten keresztiil bdvithetd 10j adatokkal az
adatbazis, azonban ez tobb szdz rekord felvitelére nem j6 megoldas.

A program felhaszndlhatosagat jelentdsen novelné, ha sikeriilne megoldani a NIST
2.0-as verzi6ji adatbazisanak a migralasat. igy 16000 uj rekord keriilne az adatbazisba (egy
mai aktualis adatbazis ennek legalabb a kétszerese lehet), ami azt jelentené, hogy szinte
minden keresésre lenne taldlat, amelyek ha nem is a legpontosabbak, a kutatok hasznos
informaciokat nyerhetnének ki beldle. Ennek a probléméanak a megoldasaval elkezdtiink
foglalkozni, de a rendelkezésre allo 1d0 alatt sajnos nem sikeriilt befejezni.

Sajat otletiink a felhasznald kezelés. Ez rengeteg lehetdséget hordoz magéban. Ugy
képzeljiik, hogy a rendszert barki hasznalhatja az interneten keresztiil, de a regisztralt
felhasznalok plusz funkciokat vehetnének igénybe. Ilyen plusz funkcio példaul kiilonbozé uj
adatmezok felvétele az egyes mérési adatokhoz, vagy az adatbazis 0j rekordokkal torténd
bdvitése olyan mddon, hogy ezeket a valtoztatasokat csak az adott felhasznalo lathatja.

Uj adatmezére eléfordulhat, hogy valakinek sziiksége lesz munkaja soran, és ezzel a
szamara sziikséges jellemzdvel konnyen, egy Urlap segitségével barmikor bdvitheti az
adatbazist. Ennek az 01j adatmezonek a tarolasara két kiilon adatbazistabla szolgadlna. Az elsé
csak az adatmezdk neveit €s a létrehozd személy azonositdjat tartalmazna. Az adatmezd

értékét valamint azt, hogy melyik mérési eredményhez tartozik a masik tabla tartalmazna.
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T meta_name T meta_value

_E"h meta_name_ID¥ H & 4w meta_value_ID —
4 name £l meta_name_ID
£l user_ID + value
£k AlldataMo

20. abra Uj adatmezdk kezelése a sémaban

Az hogy a felhasznal6 az altala végrehajtott valtoztatdsokat csak 6 maga lathassa két
okbdl hasznos. Egyrészt kialakithat maganak egy olyan feliiletet, amin a sajat, munkéja soran
allandoan hasznalt adatokkal dolgozhat, vagyis sajat adatokat vihet fel és kivalaszthatja a
kozos adatokbol, hogy melyek azok, amelyek szdmara fontosak, informativak. Mdasrészt azért
jO, hogy globalisan nem lathatok a valtoztatasok, vagy lathatéak, de megfeleld figyelmeztetés
mellett, mert ekkor még semmi nem garantélja a felvitt adatok helyességét. A helyességet egy
validald modul ellendrizné, amely két részbdl allna. Léteznek kémiai algoritmusok,
amelyekkel eldontheté adatokrol, hogy azok biztosan rosszak-e. Ezeket az algoritmusokat
kellene implementélni. Vannak olyan esetek amikor matematikailag nem formalizalhat6, vagy
valosziniileg nem formalizalhaté az ellendrzés modja, azonban szakértd megtudja allapitani,
hogy a mérés lehet-e helyes vagy sem. Ezért lenne sziikség egy olyan protokollra, melynek
sordn az 0 adatok egy szakértdi csoporthoz keriilnének validalasra. Ezt a folyamatot teljesen
automatizalhaténak képzeljiik. Ha valaki a sajat adatait globalisan elérhetévé akarna tenni,
akkor a megfeleld feliileten kivalaszthatna a megosztani kivant adatokat és elkiildhetné azokat
elemzésre. Ezutan minden adatra lefutnanak az implementalt kémiai algoritmusok, és a
jovahagyott adatok automatikusan a validaloé csoporthoz keriilnének. Ha 6k is jovahagyjak az
adatokat, akkor rendszer atallitana a megfelelé adatok lathatosagat globalisra.

A kovetkezd lehet0ség, hogy az egész rendszert le lehessen tolteni, és mindenki a sajat
szamitogépén hasznalhassa internet nélkiil. igy allandéan rendelkezésre all minden adat
internet eléréstdl fliggetleniil. Akkor is jo lenne ez a funkcid, ha valaki csak a sajat adatainak
kezelésére hasznalna a programot. Ekkor biztositani kellene a lokalis és az interneten elérhetd

globalis adatbazis szinkronizalasat.
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Mint, ahogy azt az Elektronspektroszkopia cimli részben emlitettiik a teljes XPS
folyamat végeredménye egy spektrum. Az Elektronspektroszkopia cimii rész 2. dbrdjan egy
kielemzett, értékelt spektrumot latunk. Ez tgy késziilt el, hogy a vizsgalat eredményéiil kapott
spektrumot egy spektrum elemezd program megkapta. Ez a program arra alkalmas, hogy
segitségével felismerhetévé valjanak a valods, felhasznédlhaté csucsok ¢és azok jellemzoi
(félértek szélesség, stb.) a spektrumon. Az igy megszerzett informéciokkal le kell kérdezni
egy adatbazist, hogy beazonositsdk az elemeket (ezt a 1épést teszi lehetdvé a mi programunk).
Majd a kész spektrumba még vissza kell "rajzolni" az adatbazisbol kinyert, és Gjra kielemzett
adatokat. Igy késziil el a végleges spektrum. Mint lathato, ehhez a teljes folyamathoz harom
egymastol fliggetlen programot kell felhasznalni. Nem tudunk olyan ingyenes (fizetdsrél sem)
rendszerrdl, ami ezt a harom szoftverkomponenst integralnd egybe, pedig a felhasznaldok
munkijat ez jelentésen megkonnyitené. Ennek a feladatnak a megvalodsitdsa lenne az egész
program fejlesztés egyik legnagyobb kihivasa, amely a rendszert igazan teljessé tenné.

Programunkat és forraskodjat ingyenesen elérhetdvé tessziik, barki hasznalhatja és
tovabbfejlesztheti. Diplomamunkénk leaddsdval a mi tevékenységilink lezarult, azonban

szivesen folytatnank ha lenne ra lehetdségiink.
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Osszefoglalas

Diplomamunkank elkészitése soran megismerkedtiink a National Institute of Standards
and Technology (NIST) altal I1étrehozott X-ray Photoelectron Spectroscopy (XPS) Database
rendszerével, 6sszegylijtottiik az ilyen rendszerrel szemben tamasztott igényeket és a NIST
rendszeréhez hasonld, de kibdvitett funkcionalitasu alkalmazast hoztunk létre.

Az elektronspektroszkopiai mérési eredmények kezelésére a NIST egy adatbazist és
egy kezelOprogramot hozott 1étre. Megismerkedtiink a program két verzidjaval. A korabbi
verzi6 (2.0) a 90-es évek elsd felében készitették, még DOS-os kornyezetre. Ehhez egy olyan
adatbazis kapcsolddott amely 16000 mérési eredmény tartalmazott (amelyek ma mar elavult,
pontatlan méréseknek szamitanak), és az adatbazis szerkezete redundans volt. A program
masik verzidja egy ingyenesen elérheté webes alkalmazas, amely egy 0j normalizalt relacios
adatbazist hasznal, azonban a régi mérési eredményeket tartalmazza. A NIST altal fejlesztett
rendszer leglijabb verzidja mar friss mérési eredményeket tartalmaz, de elérésé¢hez eléfizetés
sziikséges.

Diplomamunkank lead4sanak hataridejéig 1étrehoztunk egy nyilt forraskodu,
tovabbfejleszthetd web-alkalmazast, amelyben implementaltuk a NIST webes rendszerének
funkcionalitasat és biztositottunk a felhaszndlok szdméra ) mérési eredmények bevitelének
lehetdségét. Ezen kiviil készitettiik egy C nyelvil fliggvénykdnyvtarat, melynek segitségével
barki a sajat programjabol elérheti a rendszer szolgaltatdsait. A rendszer szdmos helyen
tovabbfejleszthetd, és tovabbfejlesztendd melynek lehetdségeirdl és otleteinkrdl egy kiilon

fejezetben szamoltunk be.

40



Koszonetnyilvanitas

Szeretnénk megkoszonni Dr. Végh Janosnak, hogy véllalta diplomamunkank
témavezetdi szerepkorét, szakmai tudasaval, épitéjellegli tanédcsaival, otleteivel és hasznos
észrevételeivel tamogatta, feliigyelte diplomamunkank elkészitését, valamint szeretnénk
megkdszonni az Atommagkutatd Intézetbdl Dr. Kovér Laszlonak és Dr. Cserny Istvannak az
elektronspektroszkopia elméleti hatterének ismertetését, folyamatanak bemutatdsat és a

rendszer kialakitasahoz adott tanacsaikat, otleteiket.
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