Изтегляне на ЯМР спектри
От описанието на файловата структура на ЯМР спектрите, снети на апарати Bruker с програмния пакет TOPSPIN (дадено е като приложение в края на този документ) следва, че за да се прехвърли един експеримент <expno> на проба <name> (шифър от заявката) трябва да се прехвърли цялата директория (фолдер) <expno> заедно с всички файлове и поддиректории (подфолдери) в него.

А за да се прехвърли набор от експерименти на проба <name> (шифър) трябва да се прехвърли цялата директория (фолдер) <name> (шифър) заедно с всички файлове и поддиректории (подфолдери) в него.
За тази цел всяка една програма ftp client би свършила работа ако поддържа автоматично прехвърляне на цяла директория (фолдер). Такива програми има много и всеки може да избере тази, с която е свикнал или счита за най-удобна.

В лаборатория ЯМР се използват няколко програми. Тук ще се онагледи прехвърлянето на ЯМР спектри с помощта на свободната програма FileZilla версия 3.0.4.1
Тя може да бъде изтеглена от следния интернет адрес: http://downloads.sourceforge.net/filezilla/FileZilla_3.0.4.1_win32-setup.exe
или
http://downloads.sourceforge.net/filezilla/FileZilla_3.0.4.1_win32.zip
Началната страница на програмата е на следния интернет адрес:
http://filezilla-project.org/index.php
Интерфейсът на програмата изглежда по следния начин:
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Oт Меню -> Файл -> се избира „Организатор на сървъри” (или  с команда CTRL+S) и след натискане на бутона «Нов сървър» се задава име (в дадения пример NMR). 
В дясно се задават параметрите на сървъра: Хост и Потребител. В дадения пример като хост e показана директорията със спектри на Института по Полимери (ip.orgchm.bas.bg).
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Натиска се бутон „Свързване” и се появява прозорец, питащ за парола:” (Информация за паролите на съответните лаборатории или институции са предоставени на отговорниците за съответните звена или на ръководителите им).
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След задаване на паролата в десния панел следва да се появи списък с директориите на двата ЯМР апарата, които съдържат спектрите на съответния потребител (ip) (При проблеми с връзката, помощ по настройката би могъл да окаже локалният Ви администратор):
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След избиране с мишката на директория drx250 или av600 и след това nmr имате достъп до директорията със спектрите на съответното звено:
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Много е важно преди прехвърлянето на спектрите да се зададе (провери) следната опция за прехвърляне на спектрите:
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Прехвърлянето на спектрите става чрез провлачване с мишката (drag and drop) на съответното име на спектър от десния панел в левия, с което всичката информация в тази директория се зарежда в опашката за прехвърляне (в дадения случай 15 файла):
[image: image7.png]% ip®ip. orgehm. bas.bg - FileZilla

@alin Pefakla MpexewpasHe Cbpewp Mool

g Eh-oB%o®Rr 3
Xoer DoTpeimencio ne: Dapona mopr Evpo covpmeare |||
OrroBop: 150 Opening ASCIL mode data connection for flls list 3
OtroBop: 226 Transfer complete. -
CrcTosHme VEMBLIHD PA3TUCTEAHE Ha AMPEKTOPUA >l
Mecren coperp: | Di\temphly v | Otaaneven cyperp: | fdr@so/nmr/ v
©00 ~ =5 nmr ~
G1 @ 2EtIDM =
< == = | > =5 7AP v
Vive Ha Gaitn /| Pasmep .. | TWHa Gain | Tlocneaa rpo. Vive.. / Pasep.. TanHa.. Tlocrefra.. [pasa &
[=) =) ]
(©Flezila-3.0.4.1 FleFolder  05.12.2007 . E2ETIDM Fie Folder 08.11,2007 ... drvixrws.
(=Pl File Folder ~ 12.4.2007 . drwxrw.
DPe2 File Folder  10.4.2007 . drwxrw.
DA-16-LR File Folder ~ 29.8.2007 . drwxrw.
Da-17P File Folder ~ 01.6.2007 . drwxrw.
DA-22LR File Folder  03.9.2007 . drwxrw.
DIA-23N, File Folder  29.6.2007 . drwxrw.
Da-24-C, File Folder  29.6.2007 . drwxrw.
DA-24P File Folder ~ 11.5.2007 . drwxrw.
DA-24-p. File Folder ~ 11.5.2007 . drwxrw.
A28 File Folder ~ 28.6.2007 . drwxrw. 3
=-om.00 Fie Folder 927 5007r cruvrure V.
< | >
QTAaneueH / MecTeH . Moc. OTaaneyeH daiin Paavep  Tpu, CheTosH e A
@ip@p.orgchm bas.bg
DiMtemp\I\ZAPAL\XN.., << /fdrx250/nmr/7AP/1uxn. 12788 Hopw... CebpssaHe =
Carpasarie ¢ p@ip.orghm.bas.bg
Ditemp\1\7AP\liscon  <<— /drx250/nmr/7AP/1/scon 604 HopM.. CebpseaHe
Carpasarie ¢ p@ip.orgchm.bas.bg
Di\emp\I\AP\LipUS... | <<~ /drx2S0/nmr/74P/1/puls. 1610 Hopm v
aiinose B onawkara (15) = HeycnewH1 MpexetpnaHia YEMBLHN MPEXELPNAHUA

Onawka: 431 KB 55





След успешно прехвърляне на всички файлове програмата ще има следния вид:
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Прекъсване на връзката след успешното прехвърляне на всички файлове става автоматично след зададен период от време или с излизане от програмата. Важно е да не се излезе от програмата преди да са се прехвърлили всички файлове в опашката. Прекъсване на връзката може да се осъществи от Menu -> Сървър -> Прекъсване на връзката или чрез командата CTRL+D. 

Списък на институциите и лаборатории, които са клиенти на лабораторията по ЯМР спектроскопия и имат достъп до ЯМР спектрите си по описания по-горе начин:

Институции:

BW – Биовет

Хост: bw.orgchm.bas.bg
Потребител: bw
FP – Фармацевтичен факултет, Медицинска Академия
Хост: fp.orgchm.bas.bg
Потребител: fp
IA – Институт по антропология, БАН (ИМЕМ)

Хост: ia.orgchm.bas.bg
Потребител: ia
IC – Институт по катализ
Хост: ic.orgchm.bas.bg
Потребител: ic
IGIC – Институт по обща и неорганична химия
Хост: igic.orgchm.bas.bg
Потребител: igic
IP – Институт по полимери, БАН

Хост: ip.orgchm.bas.bg
Потребител: ip
PU – Пловдивски университет

Хост: pu.orgchm.bas.bg
Потребител: pu
SU – Софийски университет

Хост: su.orgchm.bas.bg
Потребител: su
SHU – Шуменски университет

Хост: shu.orgchm.bas.bg
Потребител: shu
SWU – Югозападен университет

Хост: swu.orgchm.bas.bg
Потребител: swu
UCTM – Химико-технологичен университет

Хост: uctm.orgchm.bas.bg
Потребител: uctm
Лаборатории в ИОХЦФ-БАН:

BC – Лаб. Биокатализ, ИОХ

Хост: bc.orgchm.bas.bg
Потребител: bc
CBPE – Лаб. ХББЕ, ИОХ

Хост: cbpe.orgchm.bas.bg
Потребител: cbpe
NP – Лаб. Природни продукти, ИОХ
Хост: np.orgchm.bas.bg
Потребител: np
OSS – Лаб. ОСС, ИОХ
 Хост: ossn.orgchm.bas.bg
Потребител: ossn
POCC – Лаб. Физична органична и изчислителна химия, ИОХ
Хост: pocc.orgchm.bas.bg
Потребител: pocc
SOA – Лаб. Структурен органичен анализ, ИОХ

Хост: soan.orgchm.bas.bg
Потребител: soan
Този списък ще се допълва непрекъснато и ще позволи достъп чрез ftp server на всички ползватели на ЯМР лабораторията до техните спектри. По този начин се гарантира конфиденциалност на спектралната информация на всеки клиент на лабораторията. Тази организация на достъпа до ЯМР данните е по желание на някои от нашите клиенти.
Приложение 1.

Описание на файловата структура на ЯМР спектрите, снети на апарати Bruker с програмния пакет TOPSPIN:

The result of an acquisition are raw data. Raw data are data which have not been

processed in any way. They are stored in:

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/

fid - 1D raw data

ser - 2D or 3D raw data

The result of processing are processed data. They are stored in:

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/pdata/<procno>/

1r, 1i - 1D processed data

2rr, 2ir, 2ri, 2ii - 2D processed data

3rrr, 3irr, 3rir, 3rri - 3D processed data
TOPSPIN parameters are stored in various files in the dataset directory tree.

In a 1D dataset:

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/

acqu - acquisition parameters

acqus - acquisition status parameters

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/pdata/<procno>/

proc - processing parameters

procs - processing status parameters

In a 2D dataset:

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/

acqu - F2 acquisition parameters

acqu2 - F1 acquisition parameters

acqus - F2 acquisition status parameters

acqu2s - F1 acquisition status parameters

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/pdata/<procno>/
proc - F2 processing parameters

proc2 - F1 processing parameters

procs - F2 processing status parameters

proc2s - F1 processing status parameters

In a 3D dataset:

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/

acqu - F3 acquisition parameters

acqu2 - F2 acquisition parameters

acqu3 - F1 acquisition parameters

acqus - F3 acquisition status parameters

acqu2s - F2 acquisition status parameters

acqu3s - F1 acquisition status parameters

<dir>/data/<user>/nmr/<name>/<expno>/pdata/<procno>/
proc - F3 processing parameters

proc2 - F2 processing parameters

proc3 - F1 processing parameters

procs - F3 processing status parameters

proc2s - F2 processing status parameters

proc3s - F1 processing status parameters
