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摘� 要:本课题是计算机技术在化学上的应用,属于交叉型课题。它是针对某些特定化学实验以及现有模拟实验系统的

缺陷提出来的。研究且实现了这些特定化学实验的网上模拟系统,并且可以与处在不同空间的人进行协作完成实验, 实

现远程合作功能,弥补了传统模拟实验的空间限制性。主要创新点是: 在模拟化学实验的同时还要做到远程通信, 使操作

者不用局限在同一个空间内同样也能完成实验操作。开发过程用到几个关键技术: 远程连接;数据通信及其同步处理;消

息设定;图片的组合及其显示。
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Abstract: It� s an interdisciplinary subject betw een chemist ry and computer technologies. It� s raised for some special chem ist ry experi�

ments and the draw back of exist ing simulat ion experiment systems. H ere is a research on the simulation system of some special chemist ry

experiments in the internet, in w hich moreover people in different place can team up w ith each other to complete these experiments. That

is, ef fect ing this system with remote collaborat ion function too, w hich makes up the draw back of exist ing simulat ion experiment systems.

It� s main creat ive idea is: using computer to simulate chemistry experiments and more important to achieve long- distance communica�

t ion. Some key technologies in the w hole developing process are: remote linking; data communicat ion and synchronization processing;

message s ett ing; image combining an d show ing.
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0 � 引 � 言
本课题研究内容一方面是探索利用计算机对一些

特定的化学反应(易燃易爆、有毒物质、成本昂贵等)进

行模拟,即应用数据可视化技术对化学反应进行动态

演示;另一方面研究通过网络技术进行远程(协作)实

验,即利用计算机协同工作技术( CSCW)
[ 1, 2]
进行远程

化学实验,实现远距离操作。

当然,后者是本课题的重点。也是现有模拟实验

系统存在的一个共同缺陷。

1 � 开发过程中用到的几个关键技术
1. 1 � 系统连接方式

本系统的远程连接是基于 TCP/ IP的连接。采用

C/ S模式,在遵守 TCP/ IP 协议下采用 Socket 方式进

行两台计算机之间的通信, 该通信方式同样适用于基

于 Internet的远程计算机之间的通讯[ 3~ 5]。

1. 2 � 数据通信及其同步处理

协作的应用必须分别设立消息监听线程去获取和

处理数据。服务器在 4042 端口设立 Socket 监听口。

通过 4042发送和接收数据。客户端使用 4042 口发送

和接收数据。在单独实验时, 运行服务器方的应用程

序,这时这个服务器并不是真正意义上的服务器,因为

没有实现连接。当有远程连接时, 客户端运行客户端

应用程序, 与服务器建立连接。在这里, 系统在 Socket

通道的使用上做了一些特殊处理。

在实验操作平台界面的设计中,窗口( Window)中

的 Socket 负责一直读输入流中数据,并将读来的数据

反映在本地界面上,若没有数据则一直处于等待状态。
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而置于 Window之上的面板( Panel)中的 Socket则是负

责将实验者的操作反映在本地界面上, 并且及时地将

数据写入输出流中。所以, Window与 Panel共享一个

Socket 通道,看起来就好像是逻辑上两个 Socket,一个

负责读,一个负责写。实现了 Socket 通道的逻辑独立

性。

1. 3 � 消息设定

整个系统是建立在消息的基础上的,服务器端和

客户端都承担有消息处理工作。实验者的动作信息是

被封装在一个类中的。以银镜反应为例,当实验者点

击 烧杯!按钮时, 将会产生一个字符串 1!,在将烧杯

显示在本地界面的同时,也将这个字符串 1!写入输出

流中。同理,当实验者点击 铁架台!按钮时,产生的字

符串是 2!;以此类推。因此当对方的应用程序接到字

符串时,便可以根据字符串调用类中的方法,将相应的

图显示出来[ 5, 6]。

1. 4 � 图片的组合及其显示

当实验者第一次点击按钮时, 对应该按钮的图片

就会显示出来,相关的信息也会写入输出流,但当实验

者继续点击其他的按钮时, 则必须根据点击的相应图

片与之前的图片组合之后才能显示出来。还是以银镜

反应为例来说明,该实验中用到 4 种实验仪器:烧杯、

铁架台、酒精灯、试管。这 4仪器有 15 种组合(不包括

这 4种仪器都没选的情况)。所以,把烧杯、铁架台、酒

精灯分别表示成二进制的第四位(最高位)、第三位、第

二位、第一位(最低位)。当实验者点击 烧杯!时,第四

位(最高位)为 1。则这 4位二进制的和 SUM= 8 ∀ 1+

4∀ 0+ 2 ∀ 0+ 1 ∀ 0= 8,显示烧杯图片。当实验者再点

击!酒精灯 时,第二位为 1,而第四位(最高位 )已经为

1,所以 SUM= 8∀ 1+ 4 ∀ 0+ 2 ∀ 1+ 1 ∀ 0= 10,显示烧

杯和酒精灯的组合图片。依此类推。所以,烧杯的权

为 8,铁架台的权为 4,酒精灯的权为 2,试管的权为 1。

图片的命名为:烧杯图片为 1,铁架台图片为 2,酒精灯

图片为 3,试管图片为 4,烧杯与酒精灯的组合图片为

1- 3,铁架台与酒精灯和试管的组合图片为 2- 3- 4,这

四个的组合图片为 1- 2- 3- 4,依此类推。

2 � Socket机制

Socket 是建立在传输层协议 ( 主要是 TCP 和

UDP)上的一种套接字规范, 最初由美国加州 Berkley

大学提出,为 UNIX操作系统开发的网络通信接口,它

定义了两台计算机间的通信规范 (也是一种编程规

范)。如果两台计算机是利用一个 通道!进行通信,那

么这个 通道!的两端就是套接字。Socket 屏蔽了底层

通信软件和具体操作系统的差异, 使得任何两台安装

了 TCP 协议软件和实现了 Socket 规范的计算机之间

的通信成为可能。Socket 接口是 TCP/ IP 网络最为通

用的 API,也是在 Internet 上进行应用开发最通用的

API [ 7, 8 ]。

Socket 可以看成在两个程序进行通讯连接中的一

个端点,一个程序将一段信息写入 Socket 中,该 Socket

将这段信息发送给另外一个 Socket 中,使这段信息能

传送到其他程序中。如图 1所示。

图 1 � Socket通信

3 � 流套接字( Stream Socket)

要通过 Int ernet 进行通信,至少需要一对 Socket,

其中一个运行于客户端,称之为 ClientSocket; 另一个

运行于服务器端,称之为 ServerSocket。

根据连接启动的方式以及本地 Socket 要连接的

目标, Socket 之间的连接过程可以分为 3 个步骤:服务

器监听、客户端请求、连接确认[ 8 ]。

( 1)服务器监听。它是服务器端 Socket 并不定位

具体的客户端 Socket,而是处于等待连接的状态,实时

监控网络状态。

( 2)客户端请求。它是指由客户端的 Socket 提出

连接请求,要连接的目标是服务器端的 Socket。为此,

客户端的 Socket 必须首先描述它要连接的服务器的

Socket,指出服务器端 Socket 的地址和端口号, 然后向

服务器 Socket提出连接请求。

( 3)连接确认。它是指当服务器端的 Socket 监听

到或者接收到客户端 Socket 的连接请求, 它就响应客

户端 Socket 的请求, 建立一个新的线程, 把服务器端

Socket 描述发给客户端,一旦客户端确认了此描述,连

接就建立好了。而服务器端 Socket 继续处于监听状

态,继续接收其他客户端 Socket 的连接请求。

运行过程,在服务器的指定端口被绑定一个 Sock�

et,此时服务器只是处于等待状态,监听客户的连接请

求。服务器一旦接收到客户端的连接请求,服务器选

择一个新的端口并绑定一个新的 Socket 与客户的

Socket 建立 Socket 对。由于 Server端的输出流是客户

端的输入流, Server端的输入流是客户端的输出流,反
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之亦然,所以, Client与 Server可以通过读写各自 Sock�

et 进行交流[ 2, 9]。

4 � 系统功能要求
系统必须实现如下几个功能:

* 登陆管理:这个是欢迎界面, 提供化学实验目

录管理并且单击后能够直观地给出反应的总结果图以

及双击后能够进入相应的实验操作平台。

* 实验操作平台管理:提供实验仪器栏, 当实验

者点击相应的仪器后要能及时地显示出来并且根据点

击顺序进行组合显示, 反映实验过程中的每个步骤。

还要有相应的帮助信息以及关于该实验的一些信息和

实验中的化学反应方程式等等。

* 远程连接管理:负责对要求合作实验的应用进

行连接。

* 通信和同步管理:负责远程协作间的各个应用

的通信以及动作间的同步问题。

5 � 总体设计
通过分析,该系统至少要有三个模块:登陆页面管

理、实验操作管理、网络连接和通信同步管理。如图 2

所示。

图 2 � 系统模块结构图

6 � 网络通信及同步
这部分主要完成要进行协同合作的应用间的网络

连接、消息的传递,以及动作的同步等功能。如图 3所

示。

7 � 实验结果
该系统主要是应用计算机手段来实现一些特定化

学实验的模拟,以弥补在现实中无法操作的缺陷。系

统的功能很多。由于篇幅的缘故无法一一列举。这里

就介绍几个主要的功能。

图 4反应的是双人远程协作共同完成一个银镜实

验的中间状态截图。

图 3 � 系统网络通信及同步图

图 4 � 双人远程协作完成一个银镜实验的中间状态

8 � 结束语
本系统实现了用计算机对一些特定化学实验的模

拟,并且还可以进行远程协作完成实验。主要创新点

就是实现了远程协作。研究过程中,充分学习了一些

化学实验的原理及相应的实验操作, 并对之建模。画

图及图像处理采用 ScienceWord 和 photoshop。系统的

实现用 Java语言。在实现多人合作时,系统采用了多

线程的技术:应用服务器方会为每个请求连接的客户

应用分配一个 Socket 进行通信。使用线程实现了并

行操作也就保证了同步。系统在 Socket 的使用上作

了特殊处理:外围的窗口的 Socket 负责读,而位于窗

口内的面板的 Socket 则负责写,从而实现了 Socket 通

道的逻辑独立性。总的说来, 该系统基本上达到预期

的要求,但一些地方还有深入研究的必要:图片的制作

方面、界面的优化、网络通信的速度及效率等方面。

(下转第 234 页)
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� � 从图中显示的结果看,此系列图表示的是 3 个输

入变量( X1- X3) 在训练机制中的成分分析。分别显

示了单个变量的维的分布情况以及值的大小分布。其

中,网络下部靠近原点的深色区域代表神经元模式稀

疏;网络上部深色区域则代表神经元模式稠密。而且

从图中还可以判断出变量之间的相关性, 比如 X2 与

X3 自相关。而且从图中的颜色分布可以看出, 当 X1

的值保持在 0. 5到 0. 7 或 0. 8 到 1. 0 之间时, 诊断结

果为恶性,其余情况为良性。根据此方法也可以对其

余变量做出诊断分析。最后通过测试数据集诊断结果

的有效性验证,进行预测判断的精度达到 91. 333%。

3 � 结束语
通过大量测试参数的分析,可以看出 GCS 网络操

作过程简便易行, 只要将有关数据提供给网络, 网络

就会通过自身训练、学习,最后根据人的意愿输出相应

的结果,根据这些结果并结合实际情况做出更准确的

判断。但是 GCS方法也具有一定的局限性, 由于其采

用非规范的动态图结构, GCS 执行起来比预定规则结

构网络更为困难。另外在参数选取、样本数量等方面

也要求更深入地进行研究。在测试过程中,应该注意

收集更多更全面的病例数据。GCS 网络在医疗诊断

中的各个病例的应用还有待于进一步的深入研究,在

以后的科研工作中还要重点研究参数选取,以及拓扑

的改进问题。
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改进建议:采用多代理技术( Mult i- agent )。目前已经

尝试利用多代理技术对系统进行改进,还在调试当中,

今后将继续努力把这一工作完成。
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