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PetroQUANT — autorski program komputerowy do
wyliczania sktadu mineralnego i chemicznego skat

W artykule zaprezentowano autorski program komputerowy przeznaczony do wyliczania sktadu mineralnego i che-
micznego skat. Omowiono jego najwazniejsze funkcjonalnosci i przypadki uzycia. Poruszono zagadnienie innowa-
cyjnego podejscia do udostepniania tego typu programow w formie aplikacji internetowej z wykorzystaniem nowo-
czesnego narzedzia, jakim sa ustugi sieciowe (web services). Zaprezentowano programowe mozliwosci porowny-
wania (korelacji) otrzymanych wynikow z wynikami uzyskanymi za pomoca urzadzenia XRF (X-ray fluorescence)
w formie tabelarycznej i graficznej (wykres).

Stowa kluczowe: PetroQUANT, mineralogia, XRD, XRF, program komputerowy, ustugi sieciowe.

PetroQUANT - proprietary computer program calculating mineral and chemical
composition of rocks

In the article a proprietary computer program calculating mineral and chemical composition of rocks was presented.
It discusses the major features and use cases. The issue of innovative approach to share these kinds of programs
(as web applications) using web services was raised. The capabilities of correlation of received results with X-ray

fluorescence in tabular and graphical (chart) form were presented.

Key words: PetroQUANT, mineralogy, XRD, XRF, computer program, web services.

Wstep

Profilowania geofizyczne sg od lat gtbwnym narzedziem
wykorzystywanym przy poszukiwaniu z16z we¢glowodorow
przez firmy naftowe. Poszerzenie zestawu profilowan geofi-
zycznych o coraz nowoczesniejsze 1 precyzyjniejsze sondy
analizujace coraz szerszy zestaw skladnikow chemicznych
wystepujacych w badanym osrodku skalnym stwarza nowe
mozliwosci analizy zmienno$ci litologicznej przewiercanych
skat [13]. W $lad za tym rosng rowniez wymagania co do ja-
kosci 1 szczegdtowosci badan mineralogicznych wykonywa-
nych w warunkach laboratoryjnych.

Jednym z nowych wyzwan jest coraz wigksza potrzeba
precyzyjnej kompilacji wynikow analizy skladu mineralne-
go oraz chemicznego i wyznaczania na tej podstawie takich
parametrow jak gestos$¢ osrodka czy wspotczynnik fotoelek-
tryczny. Oba parametry moga by¢ zar6wno mierzone w wa-
runkach laboratoryjnych, jak i wyznaczane na bazie profilo-
wan geofizycznych.

Wyliczanie powyzszych parametrow na podstawie wyni-
kéw badan mineralogicznych i chemicznych, ktore nastep-
nie mozna poréwna¢ z wartosciami pomierzonymi, stano-
wi dodatkowo sposob kontroli wynikow. Wykonywanie ta-
kich poréwnan z wykorzystaniem arkuszy kalkulacyjnych
typu Excel sprawia jednak wiele problemow i zajmuje duzo
czasu. Przyktadem takiego rozwigzania moze by¢ program
HandLens, dziatajacy jako makro Excela [3].

Pierwszym nasuwajacym si¢ rozwigzaniem problemu jest
utworzenie programu komputerowego specjalnie przeznaczo-
nego do tego celu. Programy tego typu funkcjonujg juz na ryn-
ku, ale mozliwos$ci ich wykorzystania sg ograniczone. Jed-
nym z takich rozwigzan jest BESTMIN, opracowany na po-
trzeby firmy ChevronTexaco [13]. Program ten nie jest jednak
udostgpniany innym podmiotom badawczym i komercyjnym.

Instytut Nafty i Gazu — Panstwowy Instytut Badawczy
zdecydowat si¢ opracowaé swoj wlasny program pozwala-
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jacy przelicza¢ sktad mineralny probek na sktad chemiczny
1 wyznacza¢ na tej podstawie rozne parametry geofizyczne.
Program PetroQUANT powstat w ramach wspotpracy po-

miedzy Zaktadem Geofizyki Wiertniczej oraz Zaktadem In-
formatyki Instytutu Nafty i Gazu — Panstwowego Instytu-
tu Badawczego.

Dane wejsciowe

Z zalozenia standardowymi danymi wejsciowymi do pro-
gramu beda wyniki analizy ilosciowej sktadu mineralnego
uzyskane metoda dyfrakcji rentgenowskiej (XRD) — rysu-
nek 1. Wyliczony sktad chemiczny (rysunek 2) bedzie porow-
nywany z wynikami pomiaréw sktadu chemicznego wykona-
nych metodg fluorescencji rentgenowskiej (XRF) — rysunek 3.

Dane wejsciowe

Wpisz jakie mineraly wchodzg w sktad danej skaty i podaj ich udziat procentowy. Catkowity udziat mineratow w

skale musi wynosic 100%
Dodaj minerat

Minerat | Crystobalit v | Udziatproc. | 30

Minerat Aragonit v | Udziat proc. 20

Minerat | Markasyt v | Udziatproc. | 50

Kliknij 4+ aby doda¢ kolejny minerat

» Obliczskiad | M Zapisz konfiguracje

Rys. 1. Dane wejsciowe do programu PetroQUANT

Ilosciowy sktad mineralny skaty wyliczany jest w Za-
ktadzie Geofizyki Wiertniczej metodg Rietvelda [4, 6] przy
pomocy programu komputerowego Siroquant, o udoku-
mentowanej przydatno$ci do analizy sktadu skat zawieraja-
cych rowniez mineratly ilaste. Program ten byt wykorzysty-
wany przez zwyciezcoOw konkursu Reynolds Cup, dotycza-
cego analizy ilo$ciowej probek zawierajacych mineraty ila-
ste metodg XRD, nazwanego na cz¢$¢ Boba Reynoldsa [5].
Konkurs ten zostat po raz pierwszy zorganizowany w 2000
roku przez Douglasa McCarty’ego (ChevronTexaco), Jana
Srodonia (PAN Krakéw) oraz Dennisa Eberla (USGS) i od-
bywa si¢ od tego czasu cyklicznie co dwa lata.

Podstawowy sktad chemiczny probek skat standardowo
mierzony jest metodg fluorescencji rentgenowskiej. Zaktad

Aplikacja internetowa

Program PetroQUANT zostat zaprojektowany i zrealizo-
wany jako aplikacja internetowa w architekturze klient—ser-
wer. Takie niestandardowe podejscie przy tego typu zastoso-
waniach ma sporo zalet. Po pierwsze — dostgpnosé¢. Do apli-
kacji mozna mie¢ dostep z dowolnego miejsca na §wiecie,
dysponujac jedynie tgczem internetowym oraz jedng z po-
pularnych przegladarek internetowych. Zestawienie najpo-
pularniejszych przegladarek internetowych, ktére moga by¢
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Geofizyki Wiertniczej posiada przenosny spektrometr XRF,
ktéry umozliwia pomiary na rdzeniu wiertniczym bezposred-
nio w magazynie rdzeniowym [8]. Pomiary mozna réwniez
wykonac¢ na probee sproszkowanej. Poniewaz jest to meto-
da nieniszczaca, t¢ sama probke¢ mozna nast¢pnie wykorzy-
sta¢ do analizy sktadu mineralnego metoda XRD. Oba po-
miary moga by¢ wykonywane niemal réwnocze-
$nie, a ich wyniki mozna szybko ze sobg poréwny-
wac, otrzymujac poszerzong informacje o sktadzie
mineralnym probki.

Mankamentem wykonywania pomiaréw sktadu
chemicznego za pomocg spektrometru przeno$ne-
go jest brak mozliwos$ci pomiaru sodu (Na). Przygo-

towywany program zaktada w zwigzku z tym row-
niez mozliwos$¢ wykorzystywania danych w dwoch
opcjach: bez Na oraz z Na. S6d moze by¢ pomierzo-
ny spektrometrem stacjonarnym. Z uzyciem oma-
wianego programu interpretator potrafi sformato-
wac dane bezposrednio uzyskiwane z przenosnego
spektrometru, podajac wyniki analizy sktadu chemicznego
albo w postaci tlenkow, albo pierwiastkow.

Sktad chemiczny

Pierwiastek/ Tlenek Udziat procentowy [%]

Si02 30
Cao 11.206
co2 8.794
Fe 23.275
S 26.725
Suma kontrolna 100

Rys. 2. Wyniki dziatania programu PetroQUANT - tablica

— innowacyjne podejscie

wykorzystane do obstugi programu PetroQUANT, przed-
stawia tablica 1.

Od urzadzenia klienckiego (np. stacji roboczej) nie wy-
maga si¢ duzych zasobow sprzetowych czy specjalnej wy-
dajnosci, a takie wygoérowane wymagania majg czesto inne
programy branzowe. Dzieje si¢ tak dlatego, ze cala logika
omawianej aplikacji odpowiedzialna za obliczenia dziata
po stronie serwera — to on bierze na siebie ci¢zar obliczen,



przesylajac jedynie wyniki, ktdre sa renderowane po stronie
klienta do postaci tabel i wykresow.

Dzigki temu, dysponujac maszyna serwerowa o duzej
mocy obliczeniowej, mozna zapewni¢ najwyzsza jakos$¢
ushugi wszystkim klientom. Program dziata réwniez nieza-
leznie od systemu operacyjnego zainstalowanego na urzg-
dzeniu klienckim, a wigc z PetroQUANT mogg korzystac¢
uzytkownicy posiadajacy na swoich komputerach syste-
my GNU/Linux, Windows czy MacOS. Klientem aplika-
¢ji nie musi by¢ nawet desktop czy laptop — wystarczy jed-
no z popularnych urzadzen mobilnych, jak tablet czy smart-
fon. Oczywiscie wielkos$¢ ekranu wptywa na komfort pra-
cy z programem, jednak dzi¢ki zastosowaniu techniki RWD
(responsive web design) interfejs uzytkownika potrafi si¢

artykuty

Tablica 1. Najpopularniejsze przegladarki
internetowe [2]

Chrome 72,5
Firefox 16,3
IE 5,3
Safari 35
Opera 1,0
Pozostate 1,4
Podsumowanie 100,0

dopasowac do rozdzielczo$ci, wigc komfort pracy powinien
by¢ nadal relatywnie wysoki.

Program PetroQUANT jako ustuga sieciowa

Ustuga sieciowa to programistyczna realizacja pew-
nej funkcjonalnosci $wiadczonej (méwigec w uproszcze-
niu) za pomocy sieci Internet. Innymi stowy, jest to progra-
mistyczna ,,czarna skrzynka” — program, ktory wykonuje
pewna prace, a ktorego zawartos$¢ nie jest istotna z punk-
tu widzenia klienta tej ustugi. Klienta interesuje jedynie
sama funkcjonalno$é¢, a dowiaduje si¢ o niej poprzez opis
ustugi, ktory powinien zawierac rzetelne informacje na te-
mat rodzaju $wiadczonej ustugi, danych wejsciowych, ja-
kich ustuga si¢ spodziewa (tzw. wsadu), oraz danych wyj-
Sciowych (wyniku).

Powyzsze szczegotly zawiera jezyk opisu ustug WSDL
(Web Services Description Language) [14]. Jest to oparty na
XML-u jezyk zawierajacy definicje metod oraz parametréw
obstugiwanych przez projektowang ustuge. Plik przygoto-
wany zgodnie ze standardem WSDL nalezy umiesci¢ na ser-
werze w celu udostepnienia go klientom ustugi. Dokument
w formacie WSDL, cho¢ mato czytelny dla uzytkownika,
stanowi bezcenne zrédto informacji o ustudze dla kompu-
terow. Wskazanie potozenia dokumentu WSDL sprawia, ze
mechanizm SOAP automatycznie utworzy obiekt potrzeb-
ny do komunikacji z dang ustuga oraz umozliwi programi-
$cie uzywanie tego obiektu w sposob analogiczny do lokal-
nych obiektow innych klas PHP. Istotg ustug web services
jest fakt, ze sposob realizacji funkcjonalnosci ushugi pozo-
staje ukryty (ukrywanie szczegdtow implementacyjnych).

Najwicksza zaleta stosowania ushug internetowych jest
mozliwo$¢ korzystania z rozproszonych zasobow (progra-
moéw udostepniajacych rozne funkcjonalno$ci) niezaleznie
od jezyka programowania, w ktorym sg napisane, czy plat-
formy sprzetowej, na ktorej dziataja. Taka koncepcja tworze-
nia oprogramowania znana jest na $wiecie pod nazwa servi-
ce-oriented architecture (SOA). W systemach informatycz-

nych, ktore spetniaja warunki architektury SOA, ustuga sie-

ciowg jest kazdy element oprogramowania posiadajacy ni-

zej okreslone cechy:

» udostepnia pewng zamknieta funkcjonalnosc,

* moze dziala¢ niezaleznie od innych czg¢$ci oprogramo-
wania,

* posiada zdefiniowany interfejs do komunikacji,

» dziata niezaleznie od platformy programistyczno-sprze-
towe;j.

Sigganie po ustugi internetowe jest zasadne, gdy mamy
dobrze zdefiniowany problem (np. autorski algorytm), kto-
ry mozna przeksztalci¢ w program komputerowy. Chcemy,
aby z tego programu mogli korzysta¢ inni (darmowo lub od-
platnie), jednak wymagamy, aby szczegoly implementacyjne
pozostaty ukryte (ochrona wtasnos$ci intelektualne;j).

Jedng z podstawowych zalet ushug sieciowych, ktore skto-
nity autorow programu do przyblizenia tego zagadnienia, jest
mozliwos¢ $wiadczenia rozmaitych ustug (np. wykorzysty-
wanie autorskiego algorytmu, programu komputerowego czy
specyficznych zestawow danych) w skali globalnej przy cat-
kowitej ochronie wlasnosci intelektualnej. Jest to mozliwe,
gdyz komponenty ustugowe dziatajg zdalnie, czyli nie sg fi-
zycznie wreczane konsumentom ustug.

Zauwazmy na przyktad, jak dzisiaj odbywa si¢ proces
przeliczania danych za pomocg autorskich programow kom-
puterowych. W wielu przypadkach dane sg dostarczane na
no$nikach danych (CD, DVD, pami¢¢ USB) lub za posred-
nictwem poczty elektronicznej. Tworca programu wprowa-
dza otrzymane dane do programu, uruchamia go i zwraca
uzyskane wyniki ta samg droga. Gdy jednak klient chce ko-
rzysta¢ z programu bardzo czesto, taka sytuacja staje si¢ kto-
potliwa. Zdaniem autoréw programu w niektérych uzasad-
nionych przypadkach proces ten mozna w petni zautomaty-
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zowac, co zaoszczedzi czas, z drugiej zas strony, dzigki udo-
stepnieniu programu w sieci Internet, pozwoli znacznie po-
szerzy¢ grono potencjalnych zainteresowanych dang ustuga.

Czestym bledem jest mylenie ustug web services z ustu-
gami $wiadczonymi w sieci Internet takimi jak strony WWW
czy poczta elektroniczna. Oczywiscie strona WWW moze

by¢ interfejsem stuzagcym do interakcji z uzytkownikiem
w ramach ustugi sieciowej, jednak jest to sprawa drugorzed-
na [1]. Algorytm zaszyty w programie PetroQUANT spelnia
wszystkie cechy wzorcowej ustugi sieciowej. Zaprogramo-
wany w taki sposob moglby by¢ z powodzeniem wykorzy-
stany w architekturze SOA.

Programistyczna realizacja aplikacji

Program PetroQUANT zostat napisany w jezyku PHP
w wersji 7.0.8 z wykorzystaniem szkieletu projektowego Si-
lex [11] wraz z bibliotekami. Potgczenie do serwera bazy da-
nych realizowane jest za posrednictwem biblioteki Doctri-
ne [9], a konkretniej abstrakcyjnej warstwy Doctrine Databa-
se Abstraction Layer (DBAL), ulokowanej na szczycie PDO
(PHP Data Objects). Posiada ona bardzo wygodny, bezpiecz-
ny i elastyczny interfejs programistyczny do komunikacji
z najbardziej popularnymi relacyjnymi bazami danych. In-
nymi stowy, biblioteka DBAL utatwia wykonywanie zapy-
tan i realizacj¢ innych dziatan na bazie danych.

W celu oddzielenia logiki aplikacji od warstwy prezenta-
cji autorzy wykorzystali bibliotek¢ Twig [10]. Jest to potez-
ny i bardzo wydajny system szablonéw odpowiadajacy za
generowanie kodu HTML na podsta-
wie danych wejsciowych. Twig Swiet-
nie si¢ sprawdza przy generowaniu kodu
HTML po stronie serwera, jednak nie-
ktore elementy aplikacji sa renderowa-
ne po stronie przegladarki internetowe;.
Na przyktad generowanie wykresu pre-
zentujacego sktad chemiczny odbywa

Sktad chemiczny - Wykres
#ZXRF

#z algorytmu

40
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.
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Rys. 3. Wyniki dziatania programu PetroQUANT — wykres

Program Pet roQuan]

/, Przegladanie wynikéw
w tabeli

Zapisywanie
konfiguracji

X

Uzytkownik

si¢ po stronie klienta, na podstawie da-
nych przestanych technikg AJAX (Asyn-
chronous JavaScript and XML), za po-
mocg skryptow jezyka JavaScript. Au-
torzy programu wykorzystali rowniez
biblioteke o otwartym kodzie zrédlo-
wym stuzaca do generowania wykre-
sow — Chart.js (rysunek 3).

Modelowanie architektury
systemu

Przed przystapieniem do prac programistycznych auto-
rzy stworzyli model architektury systemu z wykorzystaniem
diagramow jezyka UML (Unified Modeling Language) [12].
Minimalny zestaw diagramow zawiera: diagram przypad-
kow uzycia, diagramy czynnosci oraz diagramy klas. Rysu-
nek 4 prezentuje uproszczony diagram przypadkow uzycia
dla jednego aktora, w tym przypadku uzytkownika progra-
mu PetroQUANT.
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Przegladanie wynikéw
na wykresie
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Inicjalizacja
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Wprowadzanie danych
—okreslanie skladu
mineralnego

Ustawianie
preferencji

Rys. 4. Diagram przypadkoéw uzycia programu PetroQUANT

Przygotowanie srodowiska serwerowego

Aplikacja prezentowana w niniejszej pracy taczy si¢ ze
zdalnym komputerem (serwerem) za posrednictwem proto-
kotéw komunikacyjnych oraz sieci Internet. W tym celu au-
torzy przygotowali odpowiedni serwer oraz skonfigurowa-
li na nim niezbg¢dne ustugi (programy dziatajace w tle). Oto
lista najwazniejszych czynnosci, ktore nalezato wykonaé:
1. Stworzenie maszyny wirtualne;j.



2. Instalacja i konfiguracja systemu operacyjnego Ubuntu
16.04.2 LTS (GNU/Linux 3.5.0-23-generic x86_64) [7].

artykuty

3. Instalacja i konfiguracja serwera Apache.
4. Instalacja i konfiguracja serwera bazy danych MySQL.

Podsumowanie

Program komputerowy PetroQUANT zostat opracowa-
ny w ramach pracy statutowej w wyniku wspotpracy Zakta-
du Informatyki oraz Zaktadu Geofizyki Wiertniczej Instytu-
tu Nafty 1 Gazu — Panstwowego Instytutu Badawczego. Przy
jego projektowaniu zatozono na wstepie, ze ma on dawaé
mozliwos¢ tatwej modyfikacji parametrow oraz dodawania
nowych funkcji obliczeniowych, czyli umozliwia¢ adapta-
cje do zmieniajacych si¢ potrzeb potencjalnych odbiorcow.

System komputerowy PetroQUANT zostat opracowa-
ny jako aplikacja internetowa w jezyku PHP7, wykorzy-
stujaca takze skrypty jezyka JavaScript, kaskadowe arku-
sze stylow CSS3, jezyk znacznikéw HTMLS oraz baze da-
nych MySQL. Zaktada si¢, ze system powinien by¢ insta-
lowany na serwerze z systemem operacyjnym GNU/Linux,

z dzialajacym serwerem http Apache oraz silnikiem baz
danych MySQL.

Z punktu widzenia funkcjonalnosci gtéwnym zadaniem pro-
gramu PetroQUANT, na obecnym etapie jego tworzenia, jest
przeliczanie sktadu mineralnego skat na ich sktad chemiczny
oraz poréwnywanie wynikow obliczen z wynikami uzyskany-
mi za pomocg urzadzenia XRF. Prototyp programu zostat prze-
testowany przez pracownikow Zaktadu Geofizyki Wiertniczej
Instytutu Nafty i Gazu — Panstwowego Instytutu Badawczego
na podstawie probek dolnopaleozoicznych z basenu battyckie-
go. Zaprezentowana aplikacja jest wersjg testowa, a niniejszy
artykul nie zawiera pelnego opisu jej funkcjonalnosci. Celem
programu byto przede wszystkim pokazanie mozliwosci wy-
korzystania ushug sieciowych jako aplikacji obliczeniowych.

Prosimy cytowac jako: Nafta-Gaz 2016, nr 12, s. 1049—1053, DOI: 10.18668/NG.2016.12.06
Artykul nadestano do Redakcji 7.11.2016 r. Zatwierdzono do druku 25.11.2016 1.

Artykul powstal na podstawie pracy statutowej pt. Opracowanie algorytmu wyliczajqcego sktad mineralny skaf na podstawie wyni-
kow analizy skladu chemicznego — praca INiG — PIB na zlecenie MNiSW; nr zlecenia: 0018/SP/16/01, nr archiwalny: DK-4100-18/16.
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