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Ziel:

® |[ntegrierter unterbrechungsfreier Betrieb eines automatisierten Labortischs im verteil-
ten System

Teilprojekte:

® Grafische Erstellung beliebiger Laborabldufe inkl. Datenbearbeitung und Daten-
speicherung, Proben-, Reagenzien- und Gefaf3handling sowie Gerdteansteuerung

® Scheduling fiir unterschiedliche parallele Proben mit unterschiedlichen
Arbeitsabldufen

® Unterstiitzung von Ad-Hoc-Analysen und Labortischinteraktionen durch dynamisches
Re-Scheduling

® Optimierung des gesamten Analysendurchsatzes oder prioritdtsgesteuerte Optimie-
rung der Durchlaufzeiten einzelner Analysen

® Optimierung der Bahnplanung von Robotern und beweglichen Gerdten mit Kollisions-
erkennung und -verhinderung

® Laborleitstand fiir Monitoring und Simulation mit generischen Geraten

® Unterstiitzung des unterbrechungsfreien 24-Stundenbetriebes inkl.
dynamischem Hinzufiigen und Suspendieren von Geréten {iber das ,,System Capability
Dataset (SCD)“

® Regelbasierte Ereignis- und Fehlerbehandlung mit grafischer Regeldefinition,
Faktenkoditionierung und Simulation

Studierende aus dem Projektbereich ,,Wiesbadener Computerintegriertes Labor (WICIL)“:
Markus Anders, Oliver Borchert, Sven Gohmann, Arne Marschall, Andreas Necknig, Christi-
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Das Wiesbadener Computerintegrierte Labor
(WICIL) wurde 1989 zur Entwicklung von Me-
thoden zur Steuerung eines vollautomati-
schen chemisch-analytischen Labors einge-
richtet. Zwischenzeitlich wurde die Software
in 24 Diplom- und ca. 30 Projektarbeiten in
den unterschiedlichsten Disziplinen entwik-

kelt (Datenbanken, Kiinstl. Intelligenz, Labor-
automation, Prozesssteuerung, Grafische Da-
tenverarbeitung, verteilte Systeme, Robotic
usw). Hier soll ein knapper Uberblick iiber
das Gesamtsystem und dessen Funktionali-
taten gegeben werden. Detailliertere Flyer
liegen zu den meisten Komponenten vor.

Grafische Erstellung von Arbeitsablaufen mit REGULUS

Arbeitsablaufe dienen im Labor dazu, einem
Mitarbeiter - insbesondere im Routinefall -,
Anweisungen fiir die exakte Schrittfolge ei-
ner Serie von Arbeitsschritten zu geben. Auch
im hiervorliegenden Fall eines automatisier-
ten Labors setzen sie sich aus Aktionen auf
Geradten inkl. Steuerung der Geratefunk-
tionen und dem Ubertragen von Ergebnis-
daten zusammen. Ausserdem kénnen Senso-
ren innerhalb eines Arbeitsablaufs ausgele-
sen und Aktoren bedient werden. Ergebnis-
daten miissen verrechnet und gespeichert
werden. Als Operatoren stehen Abfragen und
Schleifen zur Verfiigung.

Wahrend der Erstellung des Arbeitsablaufs
als Ablaufplan, kénnen von Regulus mit spe-
ziellen Dialogen gezielt Parameter vom Be-
nutzer erfragt werden. Die mit Bildern verse-
henen Rechtecksymbole (Service Units) re-
prasentieren Gerdte, Sensoren, Aktoren, For-
melprozessoren, Speicheroperatoren sowie
Quellen und Senken von Proben, Material
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Abbildung 1: REGULUS Oberflache

und Behdltern. In Service Units konnen Va-
riablen definiert und verarbeitet werden.
Schlie3lich vervollstdandigen diverse Konfigu-
rationsdialoge, die mit einem Maskeneditor
erstellt und eingebunden werden, die Palet-
te der Regulus-Funktionalitaten.

Optimierendes Scheduling und Re-Scheduling
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Abbildung 2: Scheduler Gantt Chart

In der Vorschriftenverwaltung werden neben
den Abldufen auch die Steuerparameter fiir
der einzelnen Aktivitaten erfasst. Hierzu ge-
horen u.a. deren Riistzeit, Dauer und der zeit-
liche Randbedingungen zur Folgeaktivitat
(Abbildung 3).

Der Schedulingsoftware fallt nun die Aufga-
be zu - je nach vorgewdhlter Optimierungs-
art -, die einzelnen Aktivitaten so auf die be-
notigten Ressourcen zu verteilen, dass ent-
weder der Durchsatz der Analysen moglichst
hoch wird oder die Einzelanalysen moglichst
schnell bearbeitet werden.

Beim Scheduling miissen diverse chemische
Randbedingungen beachtet werden. So diir-
fen insbesondere Aktivitaten mit wohldefi-
niertem Zeit-
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Abbildung 3: Regulus

gebnisse ver- | .
Scheduling Parametereingabe

falscht oder
gar die Proben unbrauchbar werden.

Wesentliche Zeitersparnisse kénnen erreicht
werden, wenn die Eigenschaft von Mehrpo-
sitionsinstrumenten genutzt werden kann.
So wird es z.B. moglich, Proben mit unter-
schiedlichen Bearbeitungszeiten gleichzeitig
auf einem Schiittler zu bearbeiten.

Im Falle eines Fehlers auf dem Labortisch -
u.a. durch Ausfall eines Instrumentes - oder
der Einschubes einer Ad-Hoc-Probe in den
Arbeitsablauf, errechnet der Scheduler einen
neuen optimalen Plan unter Beriicksichti-



gung der noch in Bearbeitung befindlichen
Proben sowie der Rechenzeit fiir den Plan.
Dabei muss ausserdem sichergestellt wer-
den, dass aktuell auf einem Gerét befindli-
che Proben moglichst problemlos weiterbe-
arbeitet werden.

Zur Kontrolle konnen die Plandaten des
Scheduler mittels Gantt-Chart visualisiert
werden (Abbildung 2). Im Normalfall werden
die errechneten Plane an den Executor wei-
tergereicht, der sie geratespezifisch im ver-
teilten System ausfiihrt.

Der Scheduler greift auf die Beschreibung
der Gerdte und weiterer Ressourcen auf das

System Capability Dataset (SCD) zu. Weiter-
hin muss er notwendige vorbeugende War-
tungszeiten mit einplanen , um einem Sy-
stemausfall vorzubeugen. In diesem Fall
muss auf gleichartige Gerdte ausgewichen
werden oder entsprechende Proben werden
geparkt. Die Wartungsproblematik ist aller-
dings heute noch nicht verfiigbar.

Der Scheduler steht mit einem noch zu reali-
sierenden Bahnplanungsmodul in Verbin-
dung, das Kollisionen mit stationdren und
beweglichen Hindernissen im voraus erken-
nen und einen alternativen Polygonzug fiir
den eingesetzten Roboter errechnen soll.

Gerdteansteuerung, Rohdaten- und Ergebnisbearbeitung

steuert/ Bl I\:ﬂhn aus

Device Execution
Controller Plan

lbesteht aus

lbesteht aus

bearbeitet

Operation |

Abbildung 4: Gerdteansteuerung

Die Ansteuerung der Gerdte wird durch den
Executorvorgenommen, der als Eingabe vom
Scheduler den Execution Plan erhalt (Abbil-
dung 4). Dieser fasst zeitbezogen die auf den
einzelnen Geraten durchzufiihrenden nicht-
unterbrechbaren Sequenzen (OpsNIS) und
Aktivitdten zusammen. Als wichtige Funkti-
on fallt dem Executor die exakte Terminie-
rung der Aktivitaten und die gerdtebezogene
Uberwachung der Zeitvorgaben zu. Wird eine
Zeitvorgabe nicht eingehalten, muss der
Executor dies dem System mitteilen, so dass
jede betroffene Komponente entsprechend
reagieren kann.

Prinzipiell ist die WICIL Controlling Archi-
tecture (WCA) so ausgelegt, dass nur im
dussersten Notfall das System angehalten
werden muss. Vorhersehbare Ausnahmezu-
stande sollen automatisiert behoben wer-
den, mit dem Ziel méglichst keine Proben un-
brauchbarzu machen oder Rohdaten oder Er-
gebnisse zu verlieren (siehe dazu das Mo-
dul GENIUS).

Die Ansteuerung der Gerdte erfolgt iiber
CORBA. Dadurch kann u.a. erreicht werden,
dass auch Gerdte an anderen Rechnern als

dem Executor-Rechner zum Betrieb des La-
bortisches einbezogen werden kdnnen.

Die Gerate werden nach einem einheitlichen
Mechanismus angesteuert, der weitgehend
an den ASTM-Standard LECIS (Laboratory
Equipment Communication Interface Stan-
dard, ASTM E1989-98) angelehnt ist. Zu je-
dem Zeitpunkt befindet sich ein Gerét in ei-
nem wohl definierten Zustand (Abbildung 5),
von dem aus nur bestimmte Uberginge in
andere Zustande erlaubt sind (Pfeile in der
Abbildung).

Nach dem Einschalten und Initialisieren lduft
das Gerit in einen Wartezustand (IDLE), aus
dem heraus der nachste Befehl im Executi-
on Plan ausgefiihrt werden kann. Die fiir ein
bestimmtes Gerat verfiigharen Befehle wur-
den bereits bei der Erstellung der Vorschrift
flir den aktuellen Probentyp aus dem System
Capability Dataset (SCD) entnommen und in
den Workflow eingefiigt. Jetzt werden sie zur
Ausfiihrung gebracht.

Neben den,,normalen“ Befehlen gibt es Aus-
nahmebehandlungen. So kdnnen aus allen
griin unterlegten Zustanden das Pausieren
und ein Shutdown eingeleitet werden. Aus
allen Zustdnden (gelb unterlegt und ERROR)
kann ein Nothalt (ESTOP) erfolgen, aus dem
jedoch nur manuell wieder angefahren wer-
den kann.
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Abbildung 5: Zustandsmodell eines Gerédtes
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Abbildung 6: Datenhandling

Eine wichtige Funktion nimmt das Bearbei-
ten der Roh- und Ergebnisdaten ein. Da in
der WCA beliebige Gerate unterstiitzt wer-
den, muss sichergestellt sein, dass auch
beliebige Datenstrome aus Analyseautoma-
ten gelesen, verarbeitet und gespeichert
werden konnen. Wahrend fiir Speicherung
und den Austausch spektroskopischer Daten
die Standards ANDI und JCAMP-DX vorliegen,

sind die Ausgabeprotokolle der Gerate nicht
standardisiert. Analyseautomaten mit kom-
plexer Funktionalitat produzieren u. U. viele
Ergebnisse in einer sehrvielfaltigen, teilwei-
se hierarchischen Struktur. Hierfiir werden
Metadaten fiir die Struktur und Konvertie-
rung der Roh- und Ergebnisdaten sowie de-
ren Datenbank-Zieladressen in einem Konfi-
gurationsschritt im System Capability Data-
set hinterlegt. Der zugehdrige Konfigurati-
onsschritt muss natiirlich ohne Systemunter-
brechung und moglichst automatisiert voll-
zogen werden.

Im Messbetrieb (Abbildung 6) wird die Ori-
ginalstruktur der Daten iibernommen und im
Daten-Controller unter zu Hilfenahme der
Rohdaten und Mappingstrukturen aus dem
SCD verarbeitet und in der Roh-/Ergebnis-
datenbank gespeichert. Dort greifen alle
weiteren Priifungen und Auswertungen an.
Fehlerhafte Datenstrome miissen vor der
Speicherung moglichst korrigiert oder wie-
derholt werden.

Automatisierte Behandlung von Ereignissen und Ausnahmezustanden (GENIUS)

Ausnahmezustiande werden normaler-
weise hart kodiert im Programmcode hin-
terlegt werden. Gerate kénnen bei mit-
gelieferten Steuer- und Auswertepro-
grammen die Fehlerbehandlung ,,mit-
bringen“. Ausnahmebehandlungen, die
von der Interaktion zwischen Labortisch-
komponenten veranlasst werden, sind
nicht fest programmierbar, weil die vor-
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liegende Controlling Architecture dyna-
misch konfigurierbare Systeme erlaubt.

Die Ausnahmesituationen werden durch

Events reprdsentiert, die allen registrier-
ten Systemkomponenten zur Verfiigung
stehen. Kombinationen von Events bilden
Regeln, die ,,feuern®, so fern alle notwendi-
gen Fakten am Eingang erfiillt sind. Beliebi-
ge Systemfunktionalitdten, die Events pro-
duzieren, konnen mit dem WICIL-Paket GE-
NIUS bearbeitet werden.

Die Regeln werden grafisch erstellt (Abbil-
dung 7). Mehrere Events kdnnen zu Fakten
zusammen gefasst, mit Zeitbedingungen ver-

Abbildung 7: Grafische Definition von Regeln in GENIUS

sehen und liber boolsche Operatoren ver-
kniipft werden. Die Fakten konnen durch
Events oder Konsequenzen zuriick gesetzt
werden. Die Konsequenzen sind ebenfalls
Events, mit denen u.a. Funktionen gestartet,
Dialoge angestofien werden konnen. Somit
konnen z.B. im Fehlerfall geeignete Mafinah-
men angestof3en werden.
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