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1. Uvod

V stcasnosti existuje znacné mnozstvo webovych
sluzieb (WS). Medzi najznamejsich sprostredkovatel'ov
webovych sluzieb patri spoloénost’ seekda GmbH', ktora
sa Specializuje na vyvoj a marketing WS orientovanych
produktov. Pomocou svojho portalu umoznuje vyhlada-
vat, poskytovat' a vyuzivat' jednotlivé webové sluzby.
Poskytuje viac ako 28 000 webovych sluzieb rézneho za-
merania (od vySe 7700 poskytovatelov), avSak z oblasti
termochemickych dat neposkytuje ziadnu webovu sluzbu.
Takyto stav konitatujii aj iné publikované analyzy’. Nie-
kol’ko malo webovych sluzieb (4) z oblasti termodynamic-
kych vypottov, ale na baze starSej technologie axis®
avznatne obmedzenom rozsahu substancii poskytuje
portal CTserver*. Predkladany ¢lanok predstavuje prispe-
vok v oblasti poskytovania termochemickych dat pomocou
webovej sluzby a moznosti jej vyuzitia v roznych oblas-
tiach.

2. Prehlad sucasného stavu

Existuje viacero zdrojov termochemickych dat.
V prvom rade su to knizné publikacie®, kde st data uvede-
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né v podobe tabulkovych hodnét jednotlivych vlastnosti
(moélova tepelna kapacita, entalpia, entropia, a pod.)
v zéavislosti na teplote. Nevyhodou takto publikovanych
dat je, ze hodnoty st dané len pre niektoré teploty, t.j. je
potrebna interpolacia pre vypocet hodndt vo vnutri teplot-
ného intervalu, a taktiez v pripade automatizovanych vy-
poctov v podobe funkcii je pouzitie dat vo forme tabuliek
neefektivne anaro¢né. VhodnejSie su termochemické
vlastnosti vyjadrené v podobe funkcii zavislych na teplote.
V takomto pripade je potrebné poznat’ koeficienty danych
funkcii. Publikované su rézne tvary funkcii®® a konkrétne
hodnoty koeficientov pre jednotlivé substancie, resp. fazy.
Vzhl'adom na mnoZzstvo substancii a tvar zavislosti sa javi
ako najvhodnej§i zdroj® znamy ako NASA polyndémy
(NASA polynomials).

Praca® dokumentuje kniZnicu termodynamickych dat,
ktorh vyuZziva program CEA — NASA Glenn computer
program CEA (Chemical Equilibrium with Applications).
Kniznica, ktord obsahuje déta pre viac ako 2000 pevnych,
kvapalnych a plynnych faz pre teploty od 200 po 20 000 K
je tiez dostupnd pre iné programy. Data s vyjadrené vo
forme metddou najmensich Stvorcov ziskanych koeficien-
tov pre sedemélenny vztah pre vypoet C°)(T)/R
a s integraénou konstantou pre H(T)/RT a S°(T)/R. NASA
Glenn computer program PAC (Properties and Coeffi-
cients) bol pouzity na vypocet termodynamickych funkcii
a urenie ich koeficientov. Vstupné hodnoty pre PAC boli
Cerpané z mnohych zdrojov. Praca obsahuje kompletny
vypis databazy spolu s prehladom termodynamickych
vlastnosti pre 0 a 298,15 K.

Dalsim zdrojom termochemickych dat su rozne elek-
tronické zdroje poénic jednoduchymi desktopovymi apli-
kaciami (napr.”) az po sietfovo dostupné aplikacie'* .
Medzi sietovo dostupné zdroje patri napriklad
ThermoBuild'?, ktory predstavuje interaktivny nastroj
zalozeny na vyuZziti NASA Glenn termochemickej databa-
zy. Nastroj umoziuje zvolit' prvok/prvky (s vyuzitim Men-
delejevovej tabul’ky prvkov — obr. 1) a ziskat’ tabulky ter-
modynamickych vlastnosti zlicenin obsahujicich zvolené
prvky pre pouzivatel'om definovany rozsah a delenie inter-
valu teplot atiez podmnoziny termodynamickych dat
s informéciami o koeficientoch, ktoré moézu byt pouzité
v CEA & inych programoch'?. Podobny elektronicky zdroj
je aj NIST — JANAF Thermochemical Tables", kde zada-
nim vzorca, nazvu alebo CAS parametra'® a tieZ pomocou
Mendelejevovej tabulky prvkov je mozné ziskat
v tabul’kovej podobe data o termodynamickych vlastnos-
tiach, ktoré je mozné ulozit’ do suboru v textovej podobe.
Tento zdroj poskytuje aj koeficienty pre vypocet molovej
tepelnej kapacity, entalpie a entropie v zavislosti na teplo-
te. Inymi sietovymi zdrojmi su napriklad *'**' Vyhodou
sietovo dostupnych zdrojov je rychle ziskanie pozadova-
nych dat, ich nevyhodou je problematické zakomponova-
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Obr. 1. Vstupny formular aplikacie ThermoBuild

nie do samostatnych vypoctov, resp. simulacnych modelov
realizovanych v podobe rdznych aplikicii.

3. Servisne orientovana architektura

Servisne orientovand architektira (SOA) je jednym
z najfrekventovanejSich ~ pojmov ~ sGcasnosti  (vySe
76 milionov vyskytov). Podl'a zakladnej definicie sucasna
SOA predstavuje architektiru, ktora podporuje servisnu
orienticiu pri pouziti webovych sluzieb”. Presna
a podrobna definicia hovori, Ze ,,si¢asna SOA predstavuje
otvorenu, rozsiriteI'nu, federacnli a komponovatel'na archi-
tekturu, ktora podporuje servisnu orientaciu a sklada sa zo
sluzieb, ktoré sii autonémne, spliujice Specifické pozia-
davky na kvalitu sluzby QoS (Quality of Service), podpo-
ruju rozmanitost’ predajcov, spolupracu, zistitelnost' a st
implementované ako webové sluzby“**. Prakticka definicia
urcuje, ze SOA je forma technologickej architektary, ktora
Ipie na principoch servisnej orientacie. Pokial’ je realizo-
vana prostrednictvom technologickej platformy webovych
sluzieb, SOA vytvara potencial pre podporu a vylepSenie
tychto  principov  pomocou  riadiaceho  procesu
a automatizacie domén™.

Servisne orientovana architektura je v podstate kolek-
ciou sluzieb. Tieto sluzby navzajom komunikuji. Komuni-
kacia moéze zahriovat bud jednoduchy prenos udajov
alebo zahrnuje dve alebo viacej sluzieb, ktoré¢ koordinuju
urcitu aktivitu. Su pritom potrebné urcité prostriedky vza-
jomného prepojenia sluzieb®.

SOA je zakladna Struktira na podporu komunikacie
medzi sluzbami. SOA definuje, ako dve pocitacové jednot-
ky, ako st programy, komunikuju takym sposobom, aby
jeden subjekt mohol vykonat’ jednotku prace v prospech
iného subjektu. Interakcie sluzieb su definované pomocou
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popisného jazyka. Kazda interakcia je samostatna
(kompletnd) a volne viazana, takze kazda interakcia je
nezéavisla od akejkol'vek inej interakcie.

SOA je zaloZen4 na komponentoch, ktoré navzijom
bezproblémovo spolupracuji®.

SOA vytvara architektonicky model, ktory si kladie
za ciel’ zvySenie efektivity, pruznosti a produktivity spo-
lo¢nosti definovanim sluzieb ako primarneho prostriedku,
prostrednictvom ktorého je logika rieSenia prezentovana
na podporu realizacie strategickych cielov stvisiacich so
servisne orientovanym vypo&tom®®.

Aplikacia servisnej orientacie (orientdcie na sluzby)
vyznamnym spdsobom vedie na logiku rieSenia, ktora
mobze byt klasifikovana ako ,servisne orientovana“
a s polozkami oznacovanymi ako ,,sluzby“. Na pochope-
nie, ¢o to presne znamena, je potrebné pochopenie strate-
gickych cielov servisne orientovanych vypoétov?’ v kom-
binacii s principmi servisne orientovaného designu®®:
Standardizovana spolupraca sluzby,
vol'na vizba sluzby,
abstrakcia sluzby,
znovupouZzitelnost’ sluzby,
autonémnost’ sluzby,
bezstavovost’ sluzby,
objavitel'nost’ sluzby,
usporiadatel'nost’ sluzby.

4. Navrh webovej sluzby

Pri navrhu prvotnej verzie webovej sluzby uvazujeme
len niekol'ko vybranych vlastnosti (ako je napr. molekulo-
va hmotnost, zluCovacie teplo a koeficienty pre vypocet
molovej tepelnej kapacity, entalpie a entropie). Tieto vlast-
nosti substancii, ich faz a parametre ich vypoctu zohl'adiu-
je datovy model databazovej zakladne webovej sluzby.
Tabul'ka #v_subst s primdrnym identifikdtorom substancie
Ids obsahuje jej chemicky vzorec, d’alsi v chemickej praxi
zauzivany identifikitor CAS®, molekulovii hmotnost
a skupinu /g. Pre moznost’ triedenia substancii do mensich
skupin je kazdé substancia zaradena do prislusnej skupiny
(napr. prvky, oxidy, atd’. — identifikator Ig). Zoznam sku-
pin obsahuje tabul’ka tv_substgroup. Substancia je tvorena
skupinou jednej alebo viacerych faz (species). Tabulka
tv_substspecies obsahuje zoznam faz jednotlivych substan-
cii. Tabulka tv_substnames obsahuje jeden alebo viac na-
zvov substancie v prislusnom jazyku. Tabulka #v_species
obsahuje vybrané informacie o danej latke (vzorec, ko-
mentar, zdroj dat, faza, molekulovd hmotnost’, zluCovacie
teplo), tabul’ka tv_interval udava informéacie o latke ¢lene-
né na prislusny pocet intervalov teplot (koeficienty pre
vypocet molovej tepelnej kapacity, entalpie, entropie na
danom intervale teplot <tmin; tmax>). Tabul'ka tv_atom
$pecifikuje ndzov a atdmovi vahu jednotlivych chemic-
kych prvkov a tabulka tv_formula obsahuje kvantifikaciu
prvkov v danej latke — zlicenine. Tabulky tv_substgroup
a tv_substnames obsahuji nazvy skupin a substancif



Chem. Listy 107, 136-145 (2013)

Referat

f_ Ty
G0 e wsfuncpar G otv_wsfunc G0 ot wserr
# id_function : int(11) =& % id_function : int{11) @ id_error = int{11)
iZ paraml : text 1% lang : int{11) —g @ lang :int(1l}) my
IE param? : et E) func_name : text IEl err_name : tesxt
. y
r_ N

v e o tw_subst
~1% id_subst : int(11)

E cas_number : tesxt

# id group : int{11) b

E mol_formula 3 text

# molecular_weight : double

£ note ; et

G o b _substspecies
% id_subst : int{11) | 3
4% id_species : int(11)

Ve
‘—1% id_species : int(1L)

iEl name_formula 1 test

IEl comments : text

[El references_code 1 text

# h256_ho0 : double
# heat_of formation : double

it o iv_formula

o.bw_species

% condensed_phase : enum{0,'1, 2,345}

0k = bv_substnames
£ 7 id_subst : int{11)
=% lang : int{11)
2 id_n : int{11)
El subst_name : text

90} - bv_substgroup
=% id_group : int{11)
“4 % lang : int{11)

E group name : text

g v _intervals

v——4 % id_species 1 int{11)
% id_interval : int{11)
# tmin : double
# tmzx @ double

1 double

: double

1 double

: double

1 double

“A % id_subst : int(11)
% id_stom : int{11) B
# guantity : float

: double
1 double
1 double
1 double

ﬂﬂ . be_atom

1% id_atom 1 int{11)
iEl atom_name : varchar(3}
# atom_weight : double

Obr. 2. Datovy model webovej sluzby

v dvoch jazykoch. Kazda substancia méze mat’ 'ubovolny
pocet nazvov — synonym, minimalne vSak jeden. Prvy
nazov substancie je dominantny a vystupuje v jednotlivych
funkciach sluzby. Pocet nazvov v réznych jazykoch nemu-
si byt rovnaky. Tabulky #v_wsfunc a tv_wsfuncpar st no-
siteI'mi nazvov funkcii webovej sluzby v réznych jazykoch
a prisluSnych parametrov jednotlivych funkcii webovej
sluzby. Tabul'ka tv_wserr obsahuje vyznam jednotlivych
koédov chybovych stavov webovej sluzby v rdznych jazy-
koch. Kompletny tvar datového modelu sluzby a vzajomné
vézby jednotlivych tabuliek ilustruje obr. 2.

Webova sluzba je realizovana vo vyvojovom prostre-
di PHPS (vyzadovana verzia PHP je 5 a vyssie) a ako data-
bazovy systém vyuziva MySQL tiez vo verzii 5 (nie je
vSak podmienkou). Pre aktudlnu verziu webovej sluzby
(s ndzvom triedy TermPropService, nazov metddy
getTermProp s 3 parametrami, Specifikované v stiibore
TermPropService.wsdl) boli navrhnuté Ciastkové funkcie,
ktoré poskytuju informicie o samotnej sluzbe, nazvy
a identifikaciu vSetkych latok, rozsah intervalu teplot, mo-
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lekulovi hmotnost’ a zlucovacie teplo pre danu latku, hod-
noty molovej tepelnej kapacity, entalpie, entropie, hodnoty
koeficientov pre vypocet uvedenych vlastnosti latky pre
zadan® hodnotu teploty, vSetky intervaly teplot a hodnoty
koeficientov pre danu latku, sthrn vSetkych hodndt danej
latky, zoznam chybovych kodov webovej sluzby a vyznam
konkrétneho chybového kodu.

5. Zdroje webovej sluzby

Mnozina udajov o substancii v databazovej zakladni
webovej sluzby primarne vychadza zo zdrojov NASA,
ktoré s doplnené udajmi parametra CAS a jednym, pri-
padne viacerymi nazvami v dvoch jazykoch. Mnozina
udajov je teda zostavena v principe z troch zdrojov — zdroj
NASA, zdroj CAS a manualny zdroj.

Zdroj NASA. Z podrobnej analyzy vyplyva, Ze tvar
zavislosti (moélovej tepelnej kapacity, entalpie, entropie) na
teplote podla NASA (NASA Polynomials) zahina aj iné
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publikované tvary zavislosti® %3¢

univerzalny tvar.

Pri vypoctoch zakladnych termochemickych vlastnos-
ti je potrebné poznat’ ich zavislost’ od teploty. V pripade
molovej tepelnej kapacity je zavislost’ od teploty definova-
na nasledujucim vzt'ahom

, apreto sa javi ako

¢ (T) C (1)

—Za T4

kde =7 a hodnoty ¢; st exponenty (-2, -1, 0, 1, 2, 3, 4).
Tento vztah reprezentuje novy format NASA pouzivany
od roku 1994. Entalpiu a entropiu ziskame integraciou
defini¢nej rovnice (/)

Hy b jc“ (T)dr 2
+7

RT T RT

S {cgm} o7 3)

R RT

kde b, a b, st ziskané integracné konstanty.
V literatare® > sa uvadza zjednoduseny zapis zavis-
losti molovej tepelnej kapacity od teploty v tvare

“)

0
c, (1)
L =aT”+a, 7" +a,+a,T+a,T* +a,T° +a,T"

kde a;, a,, ... a; st konstanty ziskané na zéklade experi-
mentalnych merani mélovych tepelnych kapacit pri kon-
Stantnom tlaku. Entalpia a entropia v zjednodusenom tvare
je dana zapisom

)
H; aT? 4% In7 a+ al aT° aT aT" b
RT T 2 3 4 5 T

(6)
So T—2 TZ T3 T4
o 4 a T vaynTa T+ S O g
R 2 3 4

Hore uvedené funkcie (4), (5) a (6) je mozné vel'mi
jednoducho pouzit’ pri praktickych vypoctoch. Tieto tidaje
st vhodnymi algoritmami prendSané do pripravnej
databazy”’.

Zdroj CAS. V sucasnej Struktire udajov st to CAS
registry number (jednoznaény numericky identifikator
chemickej zluceniny, teda substancie) ajeden alebo viac
nazvov substancii v jazyku anglickom a slovenskom.
K dispozicii st viaceré volne dostupné zdroje, napriklad®™"
2. Pre tieto udaje su navrhnuté a realizované vhodné algo-
ritmy pre ich prenos do pripravnej databézy.
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Manuaélny zdroj. Predstavuje spdsob doplnenia tda-
jov, ktoré nie je mozné ziskat’ automatizovanym spracova-
nim zo zdrojov NASA a CAS, opravy (z réznych dovo-
dov) chybnych udajov substancie alebo korekcie niekto-
rych dat substancie. Realizacia manualneho zdroja je vo
forme formuldra. Formulér je dostupny pre administratora
databazovej infrastruktiry webovej sluzby.

6. Funkcie webovej sluzby

Jednotlivé funkcie webovej sluzby poskytuju infor-
macie o samotnej sluzbe, ndzvy a identifikdciu vSetkych
substancii, resp. faz, rozsah intervalu teplot, molekulova
hmotnost, zlucovacie teplo, hodnoty molovej tepelnej
kapacity, entalpie, entropie, hodnoty koeficientov pre vy-

| Funkcia WS |Reiim | Param1 |Param2
| Tifo o WS | 1 fang1()2er)|
| 1ds, d avaorce iz fg) 2] & [ =
| Tnterval tepot fizy 3] W | =
| Molelaové hmotnos? fizy 4| 4 | =
| Tiéovacie tepo fizy |5 | u | «
| MolvtepehikapactafiyCp | 6 | W | T
| Entaia fizy H el & | %
| Fairoia fizy § [a] m [ 1
| Spoh Cp HLS fizy lo | u |1
| Koeficienty a(1-T), b(1-2) fizy l0| u |1
| Vietky itervaly teplotfizy (| W | x
| Vilykoefcenyal )61 DEy [ 12| W | x
| Vietko spoh o fize | u | «
| Vianam chyby pri volari WS |4 g | er
| Zomem chib privolai WS |5 g | =
‘ Vzorec, 1 nazov, Ids a CAS substancie (Tg) ‘ 16 ‘ Ig ‘ lang
| Vaorec, Lndaov IdsaCAS sbstncie @) | 17 | F | fmg
| Vaoree, 1nizov 1dsaCAS sbstancie (CAS) | 18 | CAS | fmg
| Mokkohmotuos! whstnce | 19 | I | x
| 1ds, T a vaorce féz (1) 0| & | =
‘Eﬂtalpﬂaentropﬂpremenvpnnnmefazy mbstame‘ 2 ‘ Ids ‘ X
‘ Vietko spohu o substancii ‘ )] ‘ Ids ‘ X
| Gibbsova energia izy G 8] & | 7t
\ 1ds, d a vzorce iz (Formia) |4 | 5 [Form

Obr. 3. Funkcie webovej sluzby
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pocet uvedenych vlastnosti pre zadani hodnotu teploty,
vSetky intervaly teplot a hodnoty koeficientov, suhrn vset-
kych hodnét danej substancie, zoznam chybovych kédov
webovej sluzby a vyznam konkrétneho chybového kodu.
Suhrn uvedenych funkcii a ich parametrov ilustruje obr. 3.
Parameter Rezim urcuje prislusnu metodu (funkciu) webo-
vej sluzby. Parameter Paraml urcuje najcastejsie Specifi-
kaciu danej substancie (/ds) alebo jej fazy (Id), moze tiez
udavat’ skupinu substancii (/g), CAS, prvé pismeno nazvu
alebo jazyk nazvu substancie. Parameter Param?2 udava
zvyc€ajne hodnotu teploty (7) (v K), resp. Cislo chyby (err)
alebo pozadovany jazyk vystupu. U funkcii, kde nie je
potrebnd hodnota niektorého parametra (na obrazku indi-
kované symbolom x) sa zadava na prislusnej pozicii I'ubo-
vol'na hodnota (napr. 0).

7. Volanie webovej sluzby

Komunika¢na (spojovacia) cast webovej sluzby je
realizovanad na serveri omega.tuke.sk vo forme WSDL
referencného suboru sluzby (TermPropService.wsdl), kto-
ry Specifikuje vSetky atributy vytvorenej webovej sluzby
potrebné pre jej volanie na strane klienta. Sucasne sa tam
nachadza aj URL (Unified Resource Locator) danej webo-
vej sluzby, ktory je neskor vyuzity pre vytvorenie priame-
ho pripojenia klientskej aplikacie k webovej sluzbe. We-
bové sluzba poskytuje klientovi jednu metédu getTermProp
(string Rezim, string Param1, string Param2), navratovou hod-
notou ktorej je Standardnda XML Struktara v tvare podla
hodnoty parametra Rezim alebo chybova §truktira, ktora
indikuje ¢islo chyby a vracia zadané vstupné parametre
volania sluzby. Tvorbu klientskej aplikacie s vyuzitim
webovej sluzby podporuju vsetky aktualne vyvojové pro-
stredia. Predovsetkym su to internetové vyvojové prostre-
dia (PHP, ASP, Java, Ajax), ale rovnako aj desktopové
vyvojové prostredia (napr. MATLAB). V dalsej casti uve-
dieme priklady volania sluzby v prostredi PHP
av MATLABe.

V PHP je realizacia klientskej aplikacie zaloZena na
vytvoreni inStancie objektu, ktory reprezentuje klientsku
Cast’ webovej sluzby. Druhym krokom je volanie potrebnej
funkcie webovej sluzby s prislusnymi hodnotami vstup-
nych parametrov funkcie. Nasledne je potrebné zobrazit’
vystupné hodnoty webovej sluzby. Vytvorenie inStancie
objektu ma tvar

$urlwsdI="http://omega.tuke.sk/wsdl/TermPropService.wsdl";
$service = new SoapClient ($urlwsdl);

kde Suriwsdl udéva umiestneniec WSDL stuboru webovej
sluzby (jej URL) a $SluzbaTemp predstavuje inStanciu
objektu pre komunikaciu s danou webovou sluzbou. Preto-
ze webova sluzba vracia ako vystupni hodnotu XML
Struktiru, najjednoduch$im spésobom jej prezentacie je
priamy vypis tejto Struktiry, ktory méze mat’ tvar
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$reg = '6'; $id = 19" $t = '300;
print $service ->getTermProp($reg,$id,$t);

pricom $rez je rezim prace funkcie, $id je identifikacia
zadanej latky a 8t je teplota.

Vzhl'ad prezentacie vysledkov na obrazovke je vhod-
né zabezpecit' pomocou CSS suboru, v ktorom je pre kaz-
dy konkrétny element vystupnej XML S$truktiry webovej
sluzby predpisany prislusny spdsob zobrazenia (napriklad
vhodnou farebnostou jednotlivych poloziek). Polozky
XML struktury, ktoré je potrebné z akychkol'vek dévodov
nezobrazovat, je mozné oznacit' volbou display: none. Jed-
noduchost’ vytvorenia klientskej aplikécie ilustruje ukazka
vypoctu molovej tepelnej kapacity (rezim 6) pre CO,
(Id=11) pre zadant teplotu (300 K). Skript ma tvar

<!doctype html public "-//W3C//DTD HTML 4.01 Transitional//EN"
"http://www.w3.0rg/TR/REC-html401/loose.dtd">
<html><head>
<meta http-equiv="Content-Type" content="text/html; charset=utf-8" />
<link href="termpropchl.css" rel="stylesheet" type="text/css"/>
<title>Priklad klienta webovej sluzby</title></head>
<body>
<?php
Surlwsdl="http://omega.tuke.sk/wsdl/TermPropService.wsdl";
$service = new SoapClient (Surlwsdl);
$reg=6; $t ='300'; $id=11;
print "<h4>Vypocet mélovej tepelnej kapacity CO2 pri teplote 300 K</
h4>";
print htmlentities($service ->getTermProp($reg, $id,$t))."<br><br>";
print "error reg&nbsp;&nbsp;ld&nbsp;&nbsp;&nbsp;T [K]
&nbsp;&nbsp;&nbsp;Cp [J/(K.mol)]<br><br>";
print $service ->getTermProp($reg,$id,$t);
7>

</body>
</html>

aje dostupny aj na http://omega.tuke.sk/tp/
klienttermpropservice chem_listy.php. Vystup tejto jedno-
duchej ukazky je zndzorneny na obr. 4. Riadok PHP casti,
ktory obsahuje funkciu htmlentities(...), sluzi iba na zobraze-
nie XML struktary (pre tento ¢lanok), ktora je odpoved’ou
webovej sluzby na zadanu poziadavku a teda nie je potreb-
né ho v skripte uvadzat. Na vizualizaciu vysledku tohto
prikladu je zostaveny CSS subor podl'a obr. 5. Pre tvorbu
klienta v prostredi PHP je potrebna verzia 5 a vyssie. V
aktualnych distribuciach Linuxu je tato verzia uz obsiah-
nuta.

V MATLABe je realizacia klientskej aplikacie zalo-
zena v prvom kroku na vytvoreni inStancie objektu obdob-
ne ako je to v pripade PHP.

url = 'http://omega.tuke.sk/wsdl/TermPropService.wsdl';
createClassFromWsdl(url);
service = SluzbaTermProp;

Druhym krokom je volanie potrebnej funkcie webo-
vej sluzby s prislusSnymi hodnotami vstupnych parametrov
funkcie
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Vypotet molovej tep j kap

ity CO2 pri teplote 300 K
<7xml version="1.0" encoding="utf-8"7> <response><data=<err_state=0</err_state>
<regime=>6</regime><idspecies>11</idspecies><temp=300</temp>

<cp»37.219939358647 </cp»</data=</responses=

errorreg |d T [K] Cp [JAK.mol)]

. 5| 11] 300 | 7219039388647

Obr. 4. Vysledok prikladu klienta webovej sluzby - PHP

$reg ='6"; $id = '11"; $t = '300;
result = getTermProp(service,reg,id,t);

Pretoze webova sluzba vracia ako vystupna hodnotu XML
Struktaru, jej priamy vypis je jednoduchym spdsobom jej
prezentécie v tvare disp(result);

Pre dalSie pouzitie Ciselnych hodndt je potrebné
Struktru XML uloZenll v premennej result ako pole zna-
kov previest’ na ¢iselné hodnoty. V suvislosti s tym je po-
trebné do Struktury vlozit’ pociato¢nu a koncova znacku
container. Nasledne previest' pole znakov do Struktury v
premennej xmlR pomocou funkcie xml_parse a nakoniec
previest’ prislusnu polozku na &islo podla nasledujuceho
kédu

result=strcat('<container>',getTermProp(service,reg,id,t),'</
container>'");

xmIR = xml_parse(result);

A = {xmIR(1,1).response.data.heat_of_formation};

X = str2double(A);

Pre tvorbu klienta je potrebny MATLAB od verzie
7.0.1. V pripade prace s XML §truktirou je potrebna vol'ne
dostupna kniznica funkcii ,,xml toolbox*.

Postup vytvorenia klientskej aplikécie ilustruje ukaz-
ka vypoctu molovej tepelnej kapacity (rezim 6) pre CO,
(Id=11) pre zadant teplotu (300 K). Skript ma tvar

RE ='6"; % Molar heat capacity of phase
P1="11"; % Id of phase: CO2
P2 ='300"; % Temperature
% Create a class for the web service
URL = 'http://omega.tuke.sk/wsdl/TermPropService.wsdl';
createClassFromWsdI(URL);
% Instantiate the object
SERVICE = TermPropService;
disp(['Vypocet molovej tepelnej kapacity CO2 pri teplote 300 K');
RESULT = getTermProp(SERVICE,RE,P1,P2)
RESULT = strcat('<container>',RESULT,'</container>');
% Parse XML to Matlab structure using "XML toolbox" for Matlab
% http://www.mathworks.com/matlabcentral/fileexchange/4278-xmi-
toolbox
XMLR = xml_parse(RESULT);
% Data display
err = {XMLR.response.data.err_state};
reg = {XMLR.response.data.regime};
ids = {XMLR.response.data.idspecies};
tem = {XMLR.response.data.temp};
Cp = {XMLR.response.data.cp};
T [K]

disp([' error reg Id Cp [J/(mol.K)]');

disp([err reg ids tem Cp]);
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body {

font-family: Arizl, Helwvetica, sans-serif;

font-size: s=small;
background-color: #fffoco;
}
regime {
color: rgkb(204,51,51);
background-color: #fffcco;
padding: Spx;

border: #00009% 1px =scolid;

¥
idspecies {
background-color: #3%3ccff:
padding: Spx;
border: #000099 1px solid;
}
temp {
background-color: rgk (255,204,102
padding: Spx;
border: #00009% 1px =solid:
}
c {
background-color: #00e040;
padding: Spx 10px Spx 10px;
border: #00009% 1px =scolid;

} err_state {

rgb(255,0,1) !
Spx 10px Spx 10px;
$#000039 1px solid:

padding:
border:

Obr. 5. Priklad CSS siboru

Vystup tejto ukazky znazorfiuje obr. 6. Daliia ukazka
je komplexnejSia, pomocou webovej sluzby ziska vypocto-
vé koeficienty a; az a; ab;, b, asvyuzitim uvedenych
koeficientov vypocita priebeh molovej tepelnej kapacity
pre CO, v rozsahu teplét 200 az 1000 K. Nakoniec je vy-
pocitany priebeh zndzorneny vo forme grafu podla obr. 7.
Uplny zdrojovy kéd tejto druhej ukazky je dostupny na

Command Window

Vypolfet molove] tepelnej kapacity COZ pri teplote 300 K
RESULT =

<?uml wersion="1.0" encoding="utf-8"7>
<responser<datar<err stater0</err state:
<regime>&</regimer<idspecies>11</idspeciess>
<tempr300</temp><cp>37. 219939358647 </ cpr</data></response>

Id
1991

Cp [J/ (mol.K)]
'37.219939358647"

BLror
g

reg
i

T [K]
13000

e

Obr. 6. Vysledok prikladu klienta webovej sluzby - MATLAB
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Obr. 7. Priebeh mélovej tepelnej kapacity - MATLAB

adrese http://omega.tuke.sk/tp/matlab_plot.jpg. Vyuzitie
koeficientov v podobe priebehu funkcie je ilustracné
a koeficienty je mozné vyuzit aj pre dalSie vypocty
v prostredi MATLAB.

8. Vystup a chybové stavy webovej sluzby

Vystupom webovej sluzby je standardnd XML $truk-
tara v tvare podl'a hodnoty parametra Rezim alebo chybova
Struktura, ktora indikuje €islo chyby a vracia zadané vstup-
né parametre volania sluzby. Kazda $truktara je ohranice-
na formatom

<?xml  version="1.0"?><response><data><err_state>E</
err_state><xxx></data></response>

pri¢om hodnota E=0 znamend Standardnt Struktaru,
ktora obsahuje jednu alebo viacej viet v zavislosti na hod-
note parametra Rezim. Hodnota E=1 znamena chybovu
Struktaru s blizSou Specifikaciou chyby — opis vsetkych
troch vstupnych parametrov volania sluzby a kod chyby,
ku ktorej doslo. Pre hodnoty $rez ="'6"; $id ='8'; $t ="'500';
ma Cast’ vystupnej Struktiry <xxx> tvar

<regime>6</regime><idspecies>8</
idspecies><temp>500</temp><c>63.528200797674</c>

Ukazky prikladov vystupnych XML Struktar jednotli-
vych rezimov webovej sluzby aj chybovej Struktiry st
uvedené v tabulke, ktora je umiestnena na webe (http:/
omega.tuke.sk/tp/Formaty XML _struktur ws.pdf)

Chybové stavy su vysledkom kontroly vstupnych
parametrov WS alebo realizacie jednotlivych rezimov WS.
Centralizovany sposob kontroly vstupnych parametrov
webovej sluzby si vyziadal vhodné riesenie oSetrenia chy-
bovych stavov na strane servera sluzby a ich odosielanie
na stranu klienta. Signalizacia chybového stavu klientovi
je realizovana tzv. chybovou XML S§trukturou (na rozdiel
od normalnej navratovej Struktury s vysledkami sluzby).
Zoznam realizovanych a oSetrovanych chybovych stavov
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[k6d chyby
0

Vyznam chyby
Pripojenie na MySQL server zlyhalo

Neexistujici rezim WS

|

|

|

| Neexistujica identifikdcia substancie (Ids)
| Neexistjiica identifikcécia Fizy (Id)
|

|

|

|

Neexistujica identifikacia skupiny (Ig)
Neexistujuca identifikacia jazvka (lang)
Neexistujuca identifikacia chyby (err)

Teplota mimo pripustny interval

Olea|alon| v | w|r

| MySQL_ query zlyhalo - chyba v SQL prikaze (;!)

| Neexistujica identifikdcia chyby (ert) a jazyka (lang)
|Neexismj1}ca identifikacia skupiny (Ig) a jazyka (lang)
| Neesistujtici prvy znak (FI) 1. ndzvu substancie

| Neexistujica identifikacia substancie (CAS)

—
[

o
i

—
b

—
L

Obr. 8. Zoznam chybovych stavov webovej sluzby

(spolu je ich 13) ilustruje obr. 8. Prevazna Cast’ tychto chy-
bovych stavov (kody 2, 3, 4, 5, 6, 7, 10, 11) vznika priamo
na urovni kontroly vstupnych parametrov sluzby. Ostatné
chybové stavy (kody 0, 8, 12, 13) vznikaju pocas rieSenia
jednotlivych rezimov sluzby nad jej databazovou infra-
Struktarou.

9. Prezentacia a vyuZitie webovej sluzby

Pre ucely prezentacie webovej sluzby je zostavena
webova aplikdcia s vyuzitim Ajax technologie, ktora
umoznuje volbu rezimu a urcenie dvoch vstupnych para-
metrov pre volanie webovej sluzby (v zmysle funkcii sluz-
by na obr. 3). Aplikicia je umiestnena na adrese http://
omega.tuke.sk/tp/klienttermprop.php. 'V sucasnosti  je
v ramci databazovej infrastruktary sluzby k dispozicii 106
substancii a 274 ich faz, pricom priebezne prebiehaju pra-
ce na ich doplnovani. Ukéazka formulara webovej aplikacie
spolu s vysledkom je na obr. 9.

Zostavena webova sluzba poskytuje Siroké moznosti
vyuzitia v zmysle uvedenych c¢iastkovych funkcii. Sluzba
modze poskytovat’ priebezne potrebné vysledky vypoctov,
inokedy je vhodnejsie prostrednictvom sluzby ziskat’ po-
trebné vypoctové koeficienty do (typicky desktopovej)
aplikacie a samotné vypocty potom riesit’ v danej aplikacii.
Sluzba moéze byt vyuzitd priamo ako sucast’ klientskej
aplikacie v roznych sietovych aj desktopovych prostre-
diach (napr. PHP, Ajax, ASP, MATLAB, Java, Perl, Octa-
ve), tiez ale mdze byt vyuzivana ako stcast’ inej webovej
sluzby. Sluzba v zavislosti na zadanom rezime poskytuje
vystup v rozsahu jedného ret’azca (alebo cisla) az po kom-
plexni  Struktaru  viacerych  viet (podla  http:/
omega.tuke.sk/tp/Formaty XML _struktur ws.pdf). Pre
ilustraciu spomenieme niektoré mozné oblasti vyuzitia —
modelovanie procesov, kde sa vyskytuje ohrev, chladnutie,
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slovensky ~ ‘ Jazyk/Language | (AJAX&WS)

Klient WS termprop

Funkcia WS

Zoznam faz substancie

'E’ﬁl Faza
[1[1] m20
[1 ]2 [H20n
[ 1 [3[r200)

Faza

~ Zadajte prosim -

Substancia

Skupina Par2(Tepl)

E| Zadajte prosim - 300

LiCL
LiF
LiH
Lil
Mg(OH)2
MgBr2
MgCL2
MgCO3
MgF2
MgH2
Mgl2
MgO
Mgs
MaSOd T

Obr. 9. Formular webovej aplikacie

fazova premena, chemickd reakcia, aostatné vypocty,
v ktorych st potrebné termochemické vlastnosti substancii.

10. Zaver

Webova sluzba poskytuje jednotny zdroj termoche-
mickych vlastnosti a vypoctov pre potreby matematického
modelovania procesov, kde st potrebné termochemické
vlastnosti substancii. Za vyznamny prinos riesenia je moz-
né oznacit’ skutocnost’, Ze vyuZzivanie webovej sluzby, ¢i
uz v rezime online alebo offline, odstranuje rozdielnost’
termochemickych tdajov pochadzajicich z réznych zdro-
jov a pramenov, ¢o mdze viest’ pri vypoctoch k neziadu-
cim diferenciam. DalSou vyhodou navrhnutého riesenia je
centrdlna administracia jednotlivych tdajov na jednom
webovom serveri a komponentovy charakter sluzby, o
umozni jej priame zakomponovanie do vyslednej klient-
skej aplikacie v oblasti termochemickych vypoctov, ktoré
sa vyuzivaji pri modelovani a simuldciach ako aj riadeni
procesov. Nezanedbate'nym prinosom je tiez vyuzivanie
tejto webovej sluzby pre pedagogické ucely tak v priamej
vyucbe, ako aj v samostatnej praci atiez v zaverecnych
pracach.

Tato praca vzmikla s podporou grantov VEGA
¢ 1/0746/11, 1/2578/12, 1/0729/12 a bola podporovana
Agenturou na podporu vyskumu a vyvoja na zdklade zmlu-
vy ¢ APVV-0482-11.

Pouzité skratky

Ajax Asynchronous JavaScript and XML
ASP Active Server Pages

CAS Chemical Abstracts Service

CEA Chemical Equilibrium with Applications
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CSS Cascading Style Sheet

JANAF  Joint-Army-Navy-Air Force

NASA  National Aeronautics and Space Administration
NIST National Institute of Standards and Technology
PAC Properties and Coefficients

PHP PHP: Hypertext Preprocessor

QoS Quality of Service

SOA Service Oriented Architecture

URL Unified Resource Locator

WS Web Service

WSDL  Web Services Description Language

XML eXtended Markup Language
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University, Kosice, Slovakia): Thermochemical Proper-
ties of Substances on Web

Providing and utilization of web information on ther-
mochemical data is described. Currently available ther-
mochemical data such as heat of formation and coeffi-
cients for molar heat capacity, enthalpy and entropy calcu-
lation are analyzed. Their sources are NASA polynomials,
Chemical Abstracts and literature data. The web service
has a number of particular functions, which can be used in
various client environments. It is available at http://
omega.tuke.sk/wsdl/TermPropService.wsdl. For presenta-
tion web applications were created that enable the regime
selection and specification of input parameters for the web
service (http://omega.tuke.sk/tp/klienttermprop.php).
Some other possibilities of the web service utilization are
mentioned.
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