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摘要: 核磁共振谱仪软件系统中应用了模块化设计方法, 详细讨论了软件系统的容错设计及整体容错模型, 并采用多

线程的方式对软件进行了实现.在测试期间对核磁共振谱仪软件系统进行可靠性分析, 结果表明, 软件系统可靠性符合

设计要求.
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� � 核磁共振( Nuclear magnet ic resonance, NMR)是

研究物质结构的重要手段,它被广泛应用于物理、化

学、生物、医学等方面.运用核磁共振的原理, 世界上有

几大公司都生产了 NMR谱仪,并且为配套自己的谱

仪开发了相应的软件. 较著名的有 Bruker 公司的

TopSpin, Varian公司的 VNMR, JEOL 公司的 Delta

等.

本文的 NMR谱仪软件系统是国家科技支撑课题

� 300~ 500 MHz核磁共振波谱仪的研制 配套的系统

软件.此软件以数据池为中心, 提供谱仪控制、实验设

计、数据处理和系统管理等功能.

随着科学的发展,波谱仪硬件的成熟,对仪器控制

软件的要求也复杂化
[ 1]
.由于数据的重要性,就要求软

件在与波谱仪通信的时候保证数据的精确; 波谱仪的

工作时间常常要持续一段很长的时间, 这要求软件在

这期间要可靠运行; 数据的底层传输,与界面上的数据

处理往往是分开的, 这要求软件在处理不同数据时不

会相互串位.所以 NMR谱仪软件系统对可靠性、安全

性的要求相当高.为了保证在软件或硬件发生故障时,

系统仍能安全可靠的运行,在软件设计中采用了容错

设计
[ 2�3]

.

1 � NMR 谱仪软件系统的模块组成

模块化的软件设计, 遵循可扩展性、简单性、高效

性的原则,可以较好地实现多任务多线程的功能, 并且

为后续的容错设计提供基础. NMR 谱仪软件系统的

模块组成如图 1所示.

� 图 1 � NMR谱仪软件系统的模块组成

� F ig. 1� Modules o f so ftw are system for NMR spectr ometer

1) 软件控制模块

包括命令行、脉冲序列、匀场 3个子模块. 其中命

令行负责所有的控制命令,这些控制命令包括了软件

的大部分功能. 如仪器状态检测与监控、仪器硬件参数

设置,通过通讯模块来实现仪器状态的传输与控制.脉

冲序列模块,提供了足够函数功能来完成对仪器的一

切可能的控制, 包括各种射频脉冲激发、梯度脉冲激

发、信号采集、时间延时. 匀场模块, 具有自动匀场、自

动锁场的功能.

2) 通讯模块

数据传输基于 T CP/ IP 协议,采用 Java NIO技术

实现.模块定义了通讯传输数据结构,并与核心模块相

配合,封装整个仪器的硬件特性,实现谱仪硬件和计算



机软件之间沟通的桥梁. 着重解决实时性、稳定性、容

错性、抗干扰的问题.

3) 基本数据处理模块

实现了对一、二维 NMR谱数据的处理和分析,包

括快速傅里叶变换、加权、相位校正、基线校正、寻峰、

峰积分、谱编辑、信噪比计算、弛豫时间拟合、对称化和

投影等.

4) 界面框架模块

采用标准的菜单、键盘和鼠标操作, 用户界面友

好,具有较好的操作性和较高的智能性.整个软件界面

框架采用 Eclipse 进行开发.主要有:菜单栏、工具栏、

文件浏览器、脉冲序列库列表、硬件设置栏、图形输出

设置按钮、命令行输入栏、作图区、操作控制区、简要信

息输出栏.

5) 数据存储模块

存储采集的一、二维自由感应衰减原始信号及其

快速傅里叶变换后的谱图数据, 存储仪器设置参数文

件、实验脉冲序列文件、数据图形化输出的各种图形文

件、数据分析结果,存储采样、变换、计算过程中需要存

储的各种临时数据文件.

6) 数据输出打印模块

创建、显示和打印输出散点图、折线图、颜色点阵

图、等高线图、堆积图, 以及文本、直线、箭头、圆、矩形

等标注.

7) 扩展数据处理模块

提供各种格式数据的相互转换功能, 支持多种谱

仪文件格式的读取和转换.

8) 核心模块

核心模块在所有模块中处于核心地位, 发挥数据

中转作用,即把一个模块送来的数据经初步处理后发

给另一模块.所有模块需要的数据结构都需要在核心

模块中进行定义.包括数据通讯结构定义,数据传输包

的头结构,控制信息结构定义, 数据采集信息结构定

义,状态检测信息结构定义.核心模块调度所有其它模

块的线程,并提供所有模块间的数据和消息传递功能.

9) NMR模拟模块

根据实验脉冲序列和自旋体系, 模拟出一、二维

NMR时间域或频率域数据,仿真 NMR实验.

2 � NMR 谱仪软件系统的容错设计

目前计算机各个应用领域中, 不仅要求系统对硬

件具有良好的容错性,同时也要具备软件容错的功能,

以充分满足系统对实时性、可靠性的需求[ 3] . NMR谱

仪软件系统的模块开发, 就是充分考虑了软件的高内

聚低耦合问题, 对每个关键模块都进行了容错设计,最

终使得整个软件具有容错功能.

NMR谱仪软件系统的基本实验过程如图 2所示.

� 图 2 � NMR谱仪软件系统的基本实验过程

� F ig. 2 � Working flow o f softw are sy stem fo r NMR spec�
tr ometer

2. 1 � 模块容错设计

1) 软件控制模块

软件控制模块由命令行、脉冲序列、匀场 3个子模

块组成.其中命令行子模块是独立线程,而其他 2个子

模块则挂在界面线程中运行.命令行子模块采用了模

块重启的容错设计: 在软件运行期间,命令行模块运行

发现异常,则可以直接通过命令重新加载命令行模块;

若命令行模块崩溃造成命令行功能无法使用,则可以

通过界面按钮手动重启. 脉冲序列、匀场 2个子模块采

用了备份模块方式: 2 个子模块的功能均在命令行模

块中做了备份, 任一模块出现异常造成无法使用后,都

可以在命令行模块中使用命令来调用功能.

2) 通讯模块

通讯模块使用独立线程,并且服务器端与客户端

使用同一线程. 服务器端负责接收仪器数据, 采用双网

卡冗余热备份. 两个网卡均与仪器连接并处于激活状

态,软件启动时自动采用其中一个网卡的 IP 地址作为

服务器端 IP, 另一个网卡处于空闲状态. 软件运行期

间,通讯模块实时检测网络状况,当其中一个网卡发生

故障,通讯模块自动切换到备份网卡,改用备份网卡的

IP 地址作为服务器端 IP, 端口不变, 并发送命令包通

知仪器服务器端 IP 改变.客户端采用堆栈方式发送控

制命令包给仪器.客户端不改变通讯模块的线程状态,

只把要发送的命令包加入发送堆栈, 由线程从堆栈中

按先入先出的顺序读取命令包,并发送给仪器.当客户

端发生异常时, 受影响的只是某个发送的命令包, 通讯
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模块并不受影响,可以继续运行.

3) 界面框架模块

界面框架模块是与用户交互的关键模块,最为重

要的就是保存用户的当前状态, 所以在容错设计中采

用复位的方式. 复位的关键技术就是使用多线程实现

数据与显示的分离, 所以界面框架模块使用独立的界

面线程,而数据则保存在核心模块中.当界面出现异常

时,无论是部分界面异常, 还是整个界面异常,都可以

关闭当前异常界面并重新打开. 由于界面上的显示信

息是保存在核心模块中, 只要核心模块正常, 则可以恢

复异常界面.

� � 图 4� NMR 谱仪软件系统容错模型

� � Fig . 4 � Fault�tolerant model of so ftwar e sy stem for NMR spectrometer

� � 4) 核心模块

NMR谱仪软件系统的核心就是数据, 而核心模

块就是专门负责管理底层数据. 核心模块是整个软件

的枢纽,其他模块的功能是建立在核心模块的数据基

础上的.为了保证核心模块的正常运行,设计中采用了

两种容错设计. 一种是中断,当其他模块对核心模块进

行读写时,核心模块一旦检测到读写异常就强制中断

当前读写,恢复正常数据状态. 另一种是锁机制,因为

采用了多线程设计, 所以会出现同一时间内对同一个

数据进行更改的状况, 造成数据的混乱.使用锁机制,

就是在数据被某个模块修改时,数据自动上锁,禁止其

他模块对其进行修改操作,直到进行修改的模块完成

操作,解除锁状态,其他模块才可以对这个数据进行写

操作.锁机制保证了底层数据的一致性.

2. 2 � 整体容错设计

NMR谱仪软件系统采用了多线程的方式, 使各

� 图 3 � NMR谱仪软件系统线程示意图

� F ig. 3� Multithreading schema of so ftwar e system fo r NMR

spect rometer

个模块既相互独立, 又可以相互交换数据.软件线程示

意图如图 3所示.

多线程的方式可以提高整个软件的容错性.根据

图 2的实验过程,采用多线程的方式可以有效地保证

实验的顺利完成. 在图 3中, 界面线程与用户直接交

互,若界面线程死掉,则用户无法直接操作数据.但是

命令行线程独立于界面线程,可以根据堆栈中的命令

继续操作数据, 使用户设置的实验过程可以继续进行.

相应的,若命令行线程死掉,则用户可以使用界面继续

操作.若通讯线程死掉,则当前实验无法完成,用户可

以通过界面重启通讯线程,并重新开始实验, 保证软件

的持续运行.而单一线程则无法处理以上的错误, 任一

环节出错都会造成整个软件崩溃.

NMR谱仪软件系统容错模型如图 4所示.

NMR谱仪软件系统的正常运行是建立在每个模
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块正常运行的基础上的, 当每个模块都正常运行时,软

件整体就处于正常状态. 每个模块的容错设计,增加了

模块的可靠性, 进而增加了整个软件的可靠性.

3 � NMR 谱仪软件系统的可靠性分析

NMR谱仪软件系统使用模块化的设计, 并且由

于多线程的特殊性, 其可靠性与一般的软件有所不同,

软件模块间既有并联关系又有串联关系 [ 4] .

假设 n为模块的个数, R i 表示第 i 个模块的可靠

性,串联系统的可靠性 R 可以用公式( 1)计算:

R串 = ∀
n

i= 1

R i . ( 1)

并联系统的可靠性 R 可以用公式( 2)计算:

R并 = 1- ∀
n

i= 1
(1 - R i ) . ( 2)

软件的主要模块个数 n 已知为 4, 设各个模块的

可靠性如下:核心模块为 R1 , 界面框架模块为 R2 , 软

件控制模块为 R3 ,通讯模块为 R4 . 结合公式(1)、( 2) ,

得到整个软件的可靠性 R 的计算公式:

R整 = (1 - ( 1- R2) (1- R3 ) ) R1 R4 . ( 3)

对于每个模块的可靠性计算[ 5�6] , 可以引入系统平

均无故障时间( MT BF)和平均维修时间( MT BR)的概

念,用 T 表示模块运行总时间, T j 表示模块运行第 j

次出错的失效时间, n表示出错的总次数,则可得到

R i =
MTBF

MTBF+ MTBR
=

�

T - #
n

j = 1
T j

n

T - #
n

j = 1
T j

n
+
#
n

j = 1
T j

n

=

T - #
n

j = 1

T i

T
. ( 4)

NMR谱仪软件系统的 4个模块经过 5 个阶段,

每个阶段 7 d、168 h 测试运行, 每个阶段之后修复一

次系统 bug, 可靠性统计如表 1所示.

把表 1的数据代入公式( 4)计算得

R1= ( 168 ∃ 5- (8+ 6+ 7. 5+ 6. 5+ 2) ) / (168 ∃

� 5) = 0. 964;

R2= 0. 919;

R3= 0. 929;

R4= 0. 991.

NMR谱仪软件系统在测试期间的可靠性指标是

工作 35 d( 5个阶段总和) , 实验的基本完成率要达到

95% ,即可靠度R %0. 95. 把上列计算结果带入公式

表 1 � 168 h 测试运行的可靠性统计

Tab. 1 � Reliabilit y statistics of so ftwar e sy stem after 168

hour s test running

模块 �
每个阶段失效时间/ h

1 � 2 � 3 � 4 � 5 �

核心模块 8. 0 6. 0 7. 5 6. 5 2. 0

界面模块 20. 0 15. 0 10. 5 14. 0 8. 5

控制模块 16. 5 13. 0 12. 5 10. 0 8. 0

通讯模块 3. 0 1. 5 2. 5 0. 0 0. 5

( 3)计算得:

R整= ( 1- ( 1- 0. 919) ∃ ( 1- 0. 929) ) ∃ 0. 964 ∃

� 0. 991= 0. 950.

根据计算结果, NMR 谱仪软件系统在测试期间

基本达到指标的要求.从结果中可以看出,界面框架模

块和软件控制模块的可靠性都没有达到指标的要求,

而通过并联的方式, 虽然单独模块的可靠性没有变化,

但是却大幅度地提高了以 2个模块为整体的可靠性,

进而使软件整体的可靠性达标.

4 � 结 � 论

本文讨论了 NMR谱仪软件系统中的各个模块及

各模块采用的各种容错和可靠性设计方法. 其中每个

模块都需要单独线程, 通讯模块可能需要更多独立线

程,所有模块均需经核心模块中转信息,这就需要把通

讯模块尽量地做在一个线程上, 并且对核心模块的性

能要求比较苛刻.

而脉冲序列的执行对时间的实时性要求最高, 需

以降低可使用序列的灵活性为代价把整个脉冲序列作

为一个整体一次性进行传输.

由于所有模块均线程独立,线程间的数据传递、控

制、同步、数据保护等将会比较复杂.

本文对软件中采用的多线程设计方法和恢复块设

计方法进行容错设计后, 对应用软件可靠性进行了分

析,给出了相应的评价模型及算法,经对 NMR谱仪软

件系统的可靠性分析可以看出, 采用冗余设计可以有

效地提高软件的可靠性.

与 TopSpin、VNMR 等知名软件相比, 本文的

NMR谱仪软件系统在软件功能的数量及软件的成熟

性上还需要进一步的提高.但 NMR谱仪软件系统通

过借鉴知名软件,实现了自身的跨平台,采用了可配置
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的命令行功能, 并且实现了人性化的操作.尤其是软件

的可靠性设计及其开放性,使软件具有进一步提高的

可能.
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Abstract: This paper pr oposes t he design method of modular ization of the softw are sy stem for nuclear magnetic resonance ( NMR)

spectrometer. T he fault�tolerant design of the key modules o f this soft war e system w as discussed in det ail and a total fault� toler ant

model w as intr oduced. T o const ruct the modules and achieve the fault�tolerant go al, t he softw are system was implemented in the

multithr eading mode. The data o f reliability w ere collected and ana lyzed aft er a long time test r unning, from which the so ftwa re sys�

tem to meet the r eliable requir ements w as concluded.

Key words: NMR; fault�t oler ant so ftwar e; r eliability ; modular ization
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