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Resumo

A linha de luz SAPUCAIA é uma das estagoes de pesquisa do Laboratério Nacional de Luz
Sincrotron (LNLS) e estd em fase final de instalagdo. Ela utilizard a técnica de espalhamento
de raios X a baixos dngulos para caracterizar a estrutura e a morfologia de materiais nano e
microestruturados, operando na faixa de energia de 5 a 18 keV. A fonte de fétons planejada
para a SAPUCAIA é um ondulador KYMA. Contudo, o ondulador KYMA estara disponivel
somente no primeiro semestre do préximo ano, o que levou a decisao de realizar o comissiona-
mento inicial, processo de preparagdo da linha para operagdo, utilizando o ondulador PAPU,
dispositivo montado por pesquisadores do CNPEM. A modificacdo do ondulador tem implica-
¢Oes significativas nas caracteristicas do feixe (tamanho, divergéncia, fluxo) e estudos precisam
ser realizados para possibilitar o comissionamento adequado da linha. Este trabalho tem como
objetivo realizar esses estudos por meio de simulacées 6pticas, visando fundamentar e otimizar
o processo de comissionamento da linha SAPUCAIA com o ondulador PAPU. Mais especifi-
camente, buscou-se identificar as propriedades do feixe, como tamanho, formato e posicao, em
cada dispositivo de visualizagdo do feixe (DVF), utilizando programas especializados, incluindo
SHADOW, SRW e SPECTRA. Por meio das simulagées, foi possivel analisar o comportamento
do feixe ao longo da linha, calcular a resolucio da linha sendo igual a 1.56 x 10™%, e mapear os
efeitos decorrentes de desalinhamentos no tnico espelho da linha sobre o feixe. Adicionalmente,
foram determinadas ndo apenas as posi¢oes dos focos e a profundidade de foco, mas também as
taxas de movimentacdo do feixe. O conjunto de informacoes obtidas contribuem e otimizam o

tempo de comissionamento da linha.

Palavras-chave: Fonte de Luz Sincrotron; Sirius; Comissionamento de linha de luz; SAPU-
CAIA; Simulacoes Opticas.



Abstract

The SAPUCAIA beamline is one of the research stations at the Brazilian Synchrotron Light
Laboratory (LNLS) and is in the final stages of installation. It will employ the small-angle X-ray
scattering technique to characterize the structure and morphology of nano- and microstructured
materials, operating in the energy range of 5 to 18 keV. The planned photon source for SA-
PUCAIA is a KYMA undulator. However, the KYMA undulator will only be available in the
first semester of the next year, leading to the decision to perform the initial commissioning —
a process to prepare the beamline for operation — using the PAPU undulator, a device built
by researchers at CNPEM. The modification of the undulator has significant implications for
beam characteristics (size, divergence, flux), and studies need to be conducted to enable the
proper commissioning of the beamline. This work aims to conduct these studies through optical
simulations to support and optimize the commissioning process of the SAPUCAIA beamline
with the PAPU undulator. Specifically, efforts were made to identify beam properties such as
size, shape, and position at each Beam Position Monitors (BPM), using specialized programs
including SHADOW, SRW, and SPECTRA. Through simulations, it was possible to analyze
the beam behavior along the beamline, calculate the line resolution as 1.56 x 104, and map the
effects of misalignments on the single mirror of the beamline. Additionally, not only were the
focus positions and depth of focus determined, but also the beam movement rates. The set of

information obtained contributes to and optimizes the beamline commissioning time.

Keywords: Synchrotron Light Source; Sirius; Beamline Commissioning; SAPUCAIA; Optical

Simulations.



Figura 1 —
Figura 2 —
Figura 3 —

Figura 4 —

Figura 5 —

Figura 6 —

Figura 7 —
Figura 8 —

Figura 9 —

Figura 10 —

Figura 11 —
Figura 12 —

Figura 13 —
Figura 14 —

Figura 15 —
Figura 16 —
Figura 17 —

Figura 18 —
Figura 19 —

Figura 20 —
Figura 21 —

Lista de ilustracoes

Imagem aérea do CNPEM. . . . . ... .. ... .. ... ... 20
O acelerador sincrotron brasileiro - Sirius. . . . . . . .. ..o 21
Estrutura do Sirius: (1) canhao de elétrons; (2) LINAC; (3) booster, (4) anel

de armazenamento; (5) linhadeluz. . . . ... ... ... 00000 22

Células magnética do Sirius composta por dipolos (B1, B2, BC), quadrupolos
esextupolos. . . ... 23
Funcoes relacionados a dinamica do feixe de elétrons. Na parte superior, a fun-
¢a0 71, no meio a representacao da célula magnética, e em baixo, as variagoes
das fungoes . As variacoes sao dados ao longo da propagagao representado
pela coordenada s. . . . . . ... L e 24
Sistema de Referéncia do Sirius, onde (x, y, s) representa o sistema do anel de
armazenamento, e (X, y, z) representa o sistema de referéncia das linhas de luz. 25
Faixas de energia das linhas de luz do Sirius. . . . . .. .. ... ... .... 26
Representacao do anel de armazenamento exibindo os parametros que deter-
minam suas emitancias. . . . . . .. .. L. L e e e 27
Espectro Eletromagnético: ondas de radio, micro-ondas, infravermelho (IV),
luz visivel, ultravioleta (UV), raios x e raios gama. O espectro da luz sincro-
tron vai desde infravermelho até raios X. . . . . . . ... ... ... .. ... 28
Rosto Humano visto por diferentes tipos de sensores ao longo do espectro
eletromagnético, abrangendo desde ondas de radio até raios X. Cada tipo de
radiacao oferece informacoes distintas ao interagir com a matéria. . . . . . . 29
Esquematico de um acelerador sincrotron moderno. . . . . . ... ... L. 30
Representacao dos diferentes tipos de fontes de luz sincrotron, destacando
suas intensidades e espectros. Os pontos em azul representam os elétrons,
enquanto as linhas em preto delineiam suas trajetorias. A radiacdo sincrotron
estd representada em verde. . . . . ... L L. Lo 33
Esquemaético da producao de luz sincrotron com ID’s e dipolos. . . . . . . .. 34
Comparacao do espectro de um ondulador para K alto e baixo, onde K é o

parametro de deflexdo. Na linha superior estd representado a oscilagdo dos

elétrons em vermelho. . . . .. ... Lo 35
Tipos de onduladores. . . . . . . . . ... 35
Processos de reflexao e refragdo. . . . . . . . ... 36

Comparacao entre o comportamento da luz visivel e dos raios X na interface

ar-espelho. . . . . L 37
Processo de focalizagao com elipse e colimacdo com parabola. . . . . . . . .. 38
Comparativo entre a curvatura esférica e eliptica. Onde As ¢é a distancia entre

AS CUTVAS. + ¢ v v v v e e e e e e e e e e e e e e e e e e e 39
Espelho toroidal. (a) recorte de um toréide; (b) exemplo de um espelho toroidal. 40
Espelho Toroidal. . . . . . . . . ... 40



Figura 22 — Dispositivo de visualizacdo do feixe (DVF). A esquerda, representacao lateral

do DVF na linha de luz, com a seta branca indicando a possibilidade de

movimentacao do mecanismo. A direita, vista frontal do mecanismo com furos

nos quais dispositivos sao instalados para fornecer informacoes sobre o feixe. 42
Figura 23 — Perfil de intensidade transversal de um feixe gaussiano com representagao

gaussiana abaixo, destacando as larguras FWHM e FWTM. . . . . . . . . .. 43
Figura 24 — Representagao da caustica do feixe, destacando a regido de profundidade de

foco entre as linhas tracejadas vermelhas. A intensidade do feixe é indicada

pela tonalidade dos verdes, sendo que tons mais escuros representam maior

intensidade, enquanto tons mais claros indicam menor intensidade. . . . . . . 43
Figura 25 — Interface do OASYS destacando diversas regioes. Em azul, encontram-se a

secdo dos elementos e das ferramentas de simulagdo, enquanto a regiao em

vermelho indica a simulacdo construida. A janela de visualizacao do feixe é

representada em verde, e a janela de configuragdo dos parametros do espelho

¢é identificada em amarelo. . . . . . . ... Lo oo 44
Figura 26 — Geracao de raios no SHADOW: Cada raio é caracterizado por uma matriz

de parametros, recalculada ao longo de sua trajetéria e interagdo com os

elementos da linha. O indice de cada raio é representado pori. . . . ... .. 45
Figura 27 — Interface do SPECTRA: A esquerda, é apresentada a interface do programa

com seus principais painéis, onde as simulagoes sao configuradas e o tipo de

fonte é selecionada. A direita, observa-se o fluxo obtido de um ondulador. . . 47
Figura 28 — Projeto éptico da linha de luz SAPUCATA. As setas indicam os elementos da

linha e suas respectivas posicdes. . . . . . . . . ... 49
Figura 29 — Fluxo do PAPU para diferentes harménicos. . . . . . . . .. . ... ... ... 50
Figura 30 — Vista superior do espelho da SAPUCAIA. . . . ... ... ... ... ..... 51
Figura 31 — Esquemético da SAPUCAIA (Vista Lateral). . . . .. ... ... ... .... 51
Figura 32 — Esquemético da SAPUCATA (Vista Superior). . . . ... ... ... ..... 52
Figura 33 — Representagao do sistema de referéncia. . . . . . . . ... ... ... ... 52

Figura 34 — Linha de luz SAPUCAIA na interface do OASYS - SHADOW. Os blocos
em azul escuro sao ferramentas que auxiliam na visualizacdo do feixe em um

posicao especifica, os blocos em azul claro sdo os elementos da linha e o bloco

amarelo é o script em Python inserido na simulagao. . . . . . . . .. .. ... 53
Figura 35 — Linha de luz SAPUCAIA na interface do OASYS - SRW. . . ... ... ... 55
Figura 36 — Interface do SPECTRA com os pardmetros do PAPU. . . . . ... ... ... 56

Figura 37 — Densidade de Poténcia, com a intensidade representada pela escala de cores e

a regiao tracejada branca delimitando a area correspondente a aceitancia do

espelho. . . . . 58
Figura 38 — Histogramas de Energiano DCM . . . . . . .. .. ... ... ... ... .. 59
Figura 39 — Causticas obtidas com o SHADOW. . . . . ... ... ... ... ....... 61
Figura 40 — Deslocamento da posicao dos focos dado R,. . . . . ... ... ... ..... 62
Figura 41 — Imagens do feixe no DVF2-SRW. . . .. . ... ... .. ... ... 63
Figura 42 — Imagens do feixe no DVF3-SRW. . . .. .. ... ... ... ... .. .. 63

Figura 43 — Imagens do feixe no DVF4-SRW. . . . .. ... ... .. .. ..., 64



Figura 44 — Imagens do feixe na posi¢cdo da Amostra - SRW. . . .. ... ... ... ... 64

Figura 45 — Imagens do feixe na posicao do foco vertical - SRW. . . . .. ... ... ... 65
Figura 46 — Campo magnético medido pelo SMA - componente By. . . . ... ... ... 66
Figura 47 — Zoom na parte superior da Figura 46. . . . . . . .. ... ... ... ... 66
Figura 48 — Desalinhamento em Rx - SHADOW. . . . . . ... ... ... ... ...... 67
Figura 49 — Desalinhamento em Ry - SHADOW. . . . . . ... ... ... ... ..... 67
Figura 50 — Desalinhamento em Rz - SHADOW. . . . . .. ... ... ... ... ..... 67
Figura 51 — Desalinhamento em Tx - SHADOW. . . . .. ... ... ... ... ..... 68
Figura 52 — Desalinhamento em Ty - SHADOW. . . . . .. ... ... ... ... ..... 68
Figura 53 — Desalinhamento em Tz - SHADOW. . . . . . ... ... ... ... ..... 68
Figura 54 — Deslocamento do feixe na posi¢ao da amostra dado R,. . ... ... ... .. 70

Figura 55 — Representagao geométrica do deslocamento do feixe em resposta a rotagao

R,. O espelho ¢é representado pelo retangulo cinza e a trajetéria do feixe ¢é

indicada pela linha verde. . . . . . . . . ... o L Lo 71
Figura 56 — Rotacdo em tornode x - R,. . . . . . . . .. .o Lo 78
Figura 57 — Rotacao em tornode y - Ry. . . . . . . ... ... ... ... L. 78
Figura 58 — Rotacdo em tornode z - R,. . . . . . . . .. . e 79
Figura 59 — Translacao em tornode = - T, . . . . . . oL oL Lo 79
Figura 60 — Translagdo em tornode y - T, . . . . . . . . ... ... oL 79

Figura 61 — Translacao em tornode 2 - T,. . . . . . . .. .. ..o 80



Lista de tabelas

Tabela 1 — Lista dos principais elementos épticos da linha de luz SAPUCAIA. . . . . .. 51
Tabela 2 — Poténcia Total no DVF1, DCM e ao final da linha. . . . . . .. ... ... .. 57
Tabela 3 — Tamanho do feixe (FWHM) ao longo da linha - SHADOW. . . . .. ... .. 60
Tabela 4 — Tamanho do feixe (FWHM) ao longo da linha - SRW. . . . .. ... ... .. 60
Tabela 5 — Informacgoes obtidas pelas cdusticas do feixe. . . . . ... ... ... ..... 61
Tabela 6 — Desalinhamentos por Rotagao. . . . . . . . .. .. ... ... ... ..... 69
Tabela 7 — Desalinhamentos por Translagdo. . . . . . . . . .. .. ... ... .. 69
Tabela 8 — Principais taxas de deslocamento da posicao central do feixe na posicao da
amostra. . . .. e e e 71
Tabela 9 — Principais pardmetros do Sirius. . . . . . . . . . . .. oL 76
Tabela 10 — Parametros da fonte geométrica. . . . . . . . . ... ... L. 76

Tabela 11 — Principais parametros do PAPU. . . . . . . . . ... ... ... ... .... 7



B1

B2

BC

BW

DCM

DoF

DVF

FWHM

FWTM

GUI

HPC

1D

v

LINAC

LNBio

LNBR

LNLS

LNNano

MBA

MCTI

OASYS

OoPT

PAPU

RF

Rh

Lista de abreviaturas e siglas

Dipolo do tipo 01 (Lg = 0.85m, B = 0.56T, $=2.75°)
Dipolo do tipo 02 (Lpg = 1.26m, Bz = 0.56T, $=4.09°)
Dipolo do tipo C (Lp = 0.82m, Bz = 3.2T, ¢=4.29°)
Bandwidth - Largura de banda

Double-Crystal Monochromator - Monocromador de cristal duplo
Depth of Focus - Profundidade de foco

Dispositivo de visualizacao de feixe

Full Width at Half Maximum - Largura a meia altura
Full Width at Tenth Maximum - Largura a altura de 10%
Graphic Interface User - Interface grafica do usuério
High-Performance Computing - Computagdo de Alto Desempenho
Insertion Device - Dispositivo de inser¢ao

Infravermelho

Linear Accelerator - Acelerador Linear

Laboratoério Nacional de Biociéncias

Laboratério Nacional de Biorrenovaveis

Laboratério Nacional de Luz Sincrotron

Laboratorio Nacional de Nanotecnologia
Multi-Bend-Achromatic

Ministério da Ciéncia, Tecnologia e Inovagao

ORange Synchrotron Suite

Grupo de éptica

Prototype Phase Adjustable Undulator - Ondulador protétipo com fase ajus-

tavel
Cavidade de Radio-frequéncia

Rédio



SAPUCAIA Linha de Luz do CNPEM

SAXS Small-angle X-ray Scattering - Espalhamento de raios X a baixos angulos
SMA Grupo de Sistemas Magnéticos do CNPEM

SR Sincrotron Radiation - Radiacdo Sincrotron

SRW Synchrotron Radiation Workshop

uv Ultravioleta

YAG Yttrium Aluminum Garnet - Granada de Aluminio e Itrio



Lista de simbolos

Alfabeto latino:

B Campo magnético

B Moédulo do campo magnético
c Velocidade da luz

d Distancia

dnr Distancia interplanar

e Carga do elétron

E Energia

E Campo elétrico

qﬂ Campo elétrico perpendicular
_)U Campo elétrico paralelo

ﬁcp Forca centripeta

Fr Forca de Lorentz

f Posicao focal

h Constante de Planck

h Deslocamento transversal

i Indice dos raios

1 Intensidade

Iy Intensidade inicial

K Parametro de deflexao

k Vetor momento

Lp Comprimento do dipolo

Lip Comprimento do dispositivo de insercao
Ly Comprimento do espelho

M Fator de magnificagao



Me

ni

n2

Nrays

= 7]

»

i=v R~ B~ B~ B~ B~y
< R

I

=

St

Si311

SR

<L

Massa de repouso do elétron
Numero harménico do ondulador
Ntmero harmoénico n

Indice de refracio do meio 1
Indice de refracdo do meio 2
Ntmeros de raios na simulagao
Distancia da fonte ao elemento 6ptico
Momento do elétron

Distancia do elemento éptico a imagem
Raio da trajetéria dos elétrons
Raio meridional

Raio sagital

Resolucao

Rotacao em torno do eixo x
Rotagao em torno do eixo y
Rotagao em torno do eixo z

Vetor posicao

Silicio 111

Silicio 311

Fixo de propagacao das particulas
Translagao no eixo x

Translagdo no eixo y

Translacdo no eixo z

Vetor velocidade

Eixo horizontal

Eixo vertical

Eixo de propagacao da radiacao



Alfabeto grego:

(07

B
Ba
Be
By
AFE
AN

Ad

P
bo

Oz

Angulo de incidéncia em relacdo & superficie
Fator beta

Indice de absor¢do

Fator beta horizontal

Fator beta vertical

Variacao de energia

Variacdo do comprimento de onda
Variacao do angulo de incidéncia
Variagao da posi¢ao da imagem ¢
Variagao do angulo do espelho R,
Diferenca linear entre as curvaturas
Deslocamento transversal

Emitancia horizontal

Emitancia vertical

Fator eta

Fator eta horizontal

Fator de Lorentz

Comprimento de onda

Comprimento de onda do harmonico m
Comprimento de onda do harmonico n
Periodo do ondulador

Angulo de deflexéo

Fase do campo elétrico perpendicular
Fase do campo elétrico paralelo
Tamanho linear da fonte

Divergéncia da fonte

Tamanho horizontal do feixe



Tamanho vertical do feixe
Divergéncia horizontal do feixe
Divergéncia vertical do feixe
Angulo de incidéncia

Angulo do feixe

Angulo do feixe incidente no meio 1
Angulo do feixe refletido no meio 1
Angulo do feixe refratado no meio 2
Angulo critico

Angulo de observacao

Frequéncia



3.1

3.1.1
3.1.2
3.13
3.2

3.2.1
3.2.2

4.1
4.2
4.3
4.4

5.1
5.2
5.2.1
5.3
5.4
5.5

6.1
6.1.1
6.1.2
6.2
6.3

Sumario

INTRODUCAO . . . . ittt et e e e e e e e e e e e e e e e 18
FUNDAMENTOS 19
CNPEM . . . e e e e e e e 20
SIRIUS . . . . e e e e e e e 21
Estrutura do Sirius . . . . . . . .. 22
Rede Magnética do Sirius . . . . . . . . . 23
Sistema de Referéncia do Sirius . . . . . . . . ... 25
Linhasde Luz . . . . . . . . . e 26
Parametros da Maquina . . . . . . . . . . ... ... 26
Brilho . . . . . e 26
Emitancia . . . . . . . e 27
RADIACAO SINCROTRON . . . . . . ittt et e et et e e 28
O uso da radiacao sincrotron para investigacao da matéria. . . . . . . . .. 28
Aceleradores Sincrotrons . . . . .. ... 30
Radiacao Sincrotron em uma trajetéria circular . . . . . .. ... ... ... 32
Fontes de Radiacdo Sincrotron . . . . . . . . ... ... ... ... ... 33
OPTICADE RAIOS X & . it ittt e e e e e e e e et et e e e 36
Reflexdo e Refracao . . . . . . . . . . . .. 36
Espelhos . . . . . . . . .. 38
Espelhos toroidais . . . . . . . . L 40
Monocromadores . . . . . . . ... 41
DVF's . . . . e 41
Feixe Gaussiano . . . . . . . . . . ... 42
FERRAMENTAS COMPUTACIONAIS . . . ... ... .. ... .. ..., 44
Oasys . . . . . e 44
SHADOW . . . e 45
SRW . e 46
Python . . . . . . . . 46
SPECTRA . . . . . e 46
DESENVOLVIMENTO E DISCUSSOES 48

METODOLOGIA . . . . . e e e e e e 49



SUMARIO 17
7.1 Revisdo do Projeto Opticoda Linha . . . . . ... ... ... .. ....... 49
7.1.1 Ondulador PAPU . . . . . . . . . e 50
7.1.2 Monocromador de Cristal Duplo . . . . . . . . .. .. .. 50
7.1.3 Espelho Toroidal . . . . . . . . . . 50
7.2 Simulacbes Opticas . . . . . . . .. 52
7.2.1 SHADOW . . . e e e 53
7.2.2 SRW . e 55
7.2.3 SPECTRA . . . e 56
8 RESULTADOS EDISCUSSOES . . . .. .. ... ... 57
8.1 Simulacdo de poténcia e fluxototal . . . . . ... ... .00 57
8.2 Histograma de Energia . . . . . . . .. .. ... . . 59
8.3 SHADOW e SRW . . . . . .. . 60
8.4 Causticas . . . . . . . . 61
8.5 Imagens do feixe . . . . . . ... Lo 63
8.6 Mapeamento do desalinhamentos do Espelho . . . . . . .. ... ... ... 67
8.7 Taxas de deslocamento . . . . . . .. .. . Lo oo 70
9 CONCLUSAOD . . ..ttt it e e e e e e e e e e e e e e e e 72

Referéncias . . . . . . . . . . . . o e e e e e 73

APENDICES 75

APENDICE A - PARAMETROS DAS SIMULACOES .. ......... 76

APENDICE B - GRAFICOS DA POSICAODOFEIXE. . . ... ..... 78

APENDICE C - CODIGO EM PYTHON ... ............... 81



18

1 Introducao

O Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM) é um centro de pes-
quisa de referéncia, aberto, multiusuario e multidisciplinar. Dentro dos laboratérios que com-
poem este centro, destaca-se o Laboratério Nacional de Luz Sincrotron (LNLS). O LNLS é
encarregado da operacdo do Sirius, a tnica fonte de luz sincrotron da América Latina. Essa
avangada maquina gera uma luz muito brilhante que é utilizada para investigar a matéria em
escalas atomica e molecular, desempenhando um papel crucial do avango cientifico no pais (SBF,
2018; CNPEM, 2022).

No LNLS, o Grupo de Optica (OPT) é responsavel pelo projeto 6ptico das linhas de
luz, que sao estagdes experimentais desenvolvidas para empregar técnicas de andlise da matéria.
O grupo desempenha um papel essencial ao definir o conceito 6ptico das linhas, empregando
simulacGes 6pticas que abrangem tanto Optica geométrica quanto ondulatoria. Este processo
visa assegurar que a luz sincrotron atenda aos requisitos necessarios para determinada técnica
experimental. Além disso, os resultados dessas simulagoes servem como parametros para otimizar

o comissionamento da linha, garantindo seu funcionamento conforme projetado (LNLS, 2020).

A linha de luz SAPUCAIA estd em fase final de construcdo no LNLS e estd prestes a
passar pelo processo de comissionamento. Esta linha foi projetada para aplicar a técnica de Es-
palhamento de Raios X a Baixos Angulos (SAXS), um método analitico, ndo destrutivo, capaz
de caracterizar a estrutura e a morfologia de materiais nano e micro estruturados (MEYER
et al., 2021). A fonte de f6tons prevista para a SAPUCAIA é um ondulador da marca KYMA.
No entanto, o ondulador KYMA estard disponivel apenas no primeiro semestre do ano que vem,
levando a decisao de realizar o comissionamento inicial com o ondulador PAPU, dispositivo pro-
jetado por pesquisadores do CNPEM. A modificacao do ondulador tem implicac¢des significativas
nas caracteristicas do feixe (tamanho, divergéncia, fluxo) e estudos precisam ser realizados para

possibilitar o comissionamento adequado da linha.

Diante desse contexto, este trabalho tem como objetivo gerar os dados necessarios para
o processo de comissionamento da linha de Luz SAPUCAIA, utilizando o ondulador PAPU. O
foco central é obter um conjunto de dados por meio de simulacdes épticas que permitam otimizar
o processo de comissionamento da linha. Isso inclui a andlise detalhada das caracteristicas do

feixe, considerando fatores como tamanho, poténcia e fluxo.
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2 CNPEM

O Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM) é uma organizacao
social sob a supervisao do Ministério da Ciéncia, Tecnologia e Inovagoes (MCTI), situada no
interior do estado de Sao Paulo, na cidade de Campinas. O CNPEM, apresentado na Figura
1, é sede de quatro laboratérios renomados: o Laboratério Nacional de Biociéncias (LNBio),
o Laboratério Nacional de Biorrenovaveis (LNBR), o Laboratério Nacional de Nanotecnologia
(LNNano) e o Laboratério Nacional de Luz Sincrotron (LNLS) (CNPEM, 2022). O LNBio
é focado em biotecnologia e firmacos; o LNBR é dedicado ao desenvolvimento sustentavel de
biocombustiveis avangados, bioquimicos e biomateriais; O LNNano impulsa o desenvolvimento
de tecnologia e materiais nanométricos; o LNLS é responsavel pela operagdo do Sirius, a tinica
fonte de luz sincrotron da América Latina (CNPEM, 2021b).

Figura 1 — Imagem aérea do CNPEM.

Fonte: Retirado de (CNPEM, 2021b).

Reconhecido por suas equipes altamente especializadas, infraestruturas laboratoriais so-
fisticadas e projetos de pesquisa estratégicos, o CNPEM estabelece parcerias sélidas com o setor
produtivo e impulsiona atividades de formacao e capacitacio para jovens pesquisadores. Recen-
temente, o centro ampliou ainda mais sua influéncia ao inaugurar a Ilum, uma escola de ensino

superior interdisciplinar dedicada a Ciéncia, Tecnologia e Inovacao (ILUM, 2023).
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3 Sirius

O Sirius, batizado em homenagem a uma das estrelas mais brilhantes do céu noturno, é
o acelerador sincrotron brasileiro. Essa maquina utiliza elétrons que sao acelerados a velocidades
muito proximas a da luz e ao serem desviados pelos campos magnéticos de dipolos introduzidos
estrategicamente ao longo do acelerador, acabam emitindo a luz sincrotron. Essa radiacao é dire-
cionada para as linhas de luz, nome dado as diferentes cabanas experimentais que sdo projetadas
para aplicar uma variedade de técnicas de investigacdo da matéria. A fotografia aérea do Sirius

¢é apresentada na Figura 2.

Figura 2 — O acelerador sincrotron brasileiro - Sirius.

Fonte: Retirado de (CNPEM, 2021b).

O Sirius é o projeto cientifico mais ambicioso do Brasil e é uma das trés tinicas maquinas

deste tipo em funcionamento no mundo.
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3.1 Estrutura do Sirius

A estrutura do Sirius é composta por diversas partes interligadas, desempenhando fun-
¢oes especificas no processo de geracdo e manipulacido de feixes de elétrons. A seguir, sdo deta-

lhadas as principais partes que compoem a estrutura do Sirius como ilustrado na Figura 3.

Tudo comega com a geracao do feixe por um canhao de elétrons. Esse dispositivo utiliza
o efeito termidnico, no qual elétrons sdo emitidos de um eletrodo devido ao aumento da tem-
peratura. Apods a geracdo, o feixe é impulsionado por um acelerador linear chamado LINAC.
FEm seguida, ele é encaminhado para o acelerador circular denominado Booster, onde a energia
do feixe de elétrons é incrementada a cada volta. Esse procedimento é repetido até que o feixe
atinja a energia desejada. Apds essa etapa, os elétrons sdo transferidos para o anel principal,
também conhecido como anel de armazenamento. E neste anel que o feixe de elétrons mantém
Orbitas estaveis por horas, sendo desviados em trajetérias curvas pelos campos magnéticos dos
imas. Esse fen6meno resulta na emissao da luz sincrotron. A luz gerada é entao direcionada para

as estagoes de pesquisa, conhecidas como linhas de luz (CNPEM, 2021b).

Figura 3 — Estrutura do Sirius: (1) canhdo de elétrons; (2) LINAC; (3) booster, (4) anel de
armazenamento; (5) linha de luz.

Fonte: Adaptado de (CNPEM, 2021b).

O anel de armazenamento do Sirius possui uma circunferéncia de 518 m e opera com
energia de 3 GeV. Ele é composto por se¢oes retas e curvas, as se¢des retas abrigam dispositivos
de insercao, que aumentam a intensidade da radiagdo sincrotron, e cavidades de radiofrequéncia
para compensar a perda de energia do feixe de elétrons. Nas se¢des curvas, sdo incorporados imas,
abrangendo dipolos, quadrupolos e sextupolos, organizados em células periddicas que formam a

estrutura conhecida como rede magnética.
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3.1.1 Rede Magnética do Sirius

A rede magnética do Sirius é composta por 20 células, cada uma responsavel por defletir
o feixe em 18°. Estas células incorporam imas, incluindo dipolos, quadrupolos e sextupolos, cada
um desempenhando fungoes distintas. Os dipolos curvam a trajetéria dos elétrons, permitindo
que eles sigam uma curva fechada. No entanto, esse processo introduz dispersdes na energia do
feixe, necessitando do uso de quadrupolos para focalizacao. A focalizagado, por sua vez, gera aber-
ragbes cromaticas, ja que elétrons com energias distintas sao focalizados em posi¢oes diferentes.
Para corrigir esse problema, empregam-se sextupolos (RIGAMONTI, 2018; WIKI, 2019).

No caso do Sirius, os dipolos sdo de trés tipos B1, B2 e BC. A principal diferenga entre
eles é o valor do campo magnético, sendo o BC o dipolo com campo magnético mais intenso,
atingindo 3.2T, enquanto que o Bl e B2 tem um campo de 0.56T. Cada célula é composta por
5 dipolos, um BC, dois Bl e dois B2 e uma variedade de quadrupolos e sextupolos. Na Figura

4 é possivel visualizar duas células magnéticas do Sirius.

Figura 4 — Células magnética do Sirius composta por dipolos (B1, B2, BC), quadrupolos e sex-

tupolos.
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Fonte: Autor.

BC

Apesar do feixe de elétrons se manter em orbitas estaveis dentro do anel de armazena-
mento, o feixe oscila de forma senoidal em torno da trajetéria ideal. Dessa forma, o tamanho
do feixe varia ao longo da rede magnética, e uma maneira de medir as variagoes da trajetoria
do feixe é considerar as fungoes 8 e 1. As fungdes S influenciam na amplitude de oscilagdo do
feixe de elétrons, enquanto a funcao 7 induz o deslocamento transversal da trajetoria ideal. Es-
sas fungoes permitem a definicdo de regides com comportamento semelhante. No final de cada
célula, ha dois tipos de se¢oes retas: aquelas com dois quadrupolos, caracterizando se¢oes de alto
B (A), e aquelas com trés quadrupolos, configurando areas de baixo § (B e P) (WIKI, 2019). O

comportamento dessas fungoes relacionadas a dindmica do feixe pode ser visto na Figura 5.
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Figura 5 — Fungoes relacionados a dindmica do feixe de elétrons. Na parte superior, a fungao 7,
no meio a representacao da célula magnética, e em baixo, as variagdes das funcoes
5. As variagoes sdo dados ao longo da propagacao representado pela coordenada s.

n, [em]

o N OB~ O

s [m]
Fonte: Adaptado de (WIKI, 2019).

A estratégia de utilizar miiltiplos dipolos por célula, em vez de apenas um, visa reduzir
a dispersao causada por esses elementos quando eles curvam a trajetéria do feixe. Esse design é
conhecido como MBA - Multi-Bend-Achromat, e permite um controle mais preciso da dispersao

do feixe, possibilitando a produgao de um feixe altamente colimado (WIKI, 2019).



Capitulo 3. Sirius 25

3.1.2 Sistema de Referéncia do Sirius

O sistema de referéncia do Sirius pode ser visto na Figura [6]. O feixe de elétrons percorre
o anel no sentido horério (vista superior), com sua trajetéria definida em termos das coordenadas
(z,y, s). A coordenada s indica a diregdo de propagacao do feixe, enquanto x e y representam
as coordenadas transversais, medindo o desvio horizontal e vertical em relacdo a orbita ideal.

No sistema de coordenadas das linhas de luz, a variavel s é substituida por z.

Figura 6 — Sistema de Referéncia do Sirius, onde (x, y, s) representa o sistema do anel de arma-
zenamento, e (X, y, z) representa o sistema de referéncia das linhas de luz.

Fonte: Autor.
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3.1.3 Linhas de Luz

As linhas de luz no Sirius sdo estagdes experimentais localizadas tangentes ao anel prin-
cipal. Cada uma delas é nomeada em homenagem & fauna e flora brasileira e é projetada para
lidar com diferentes tipos, formas ou modos de estudo da matéria. As diversas linhas de luz
abrangem diferentes faixas de energia de operacdo. Na Figura 7 é possivel visualizar a faixa de

energia de cada linha de luz da primeira fase de operacao do Sirius.

Figura 7 — Faixas de energia das linhas de luz do Sirius.
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Fonte: Autor.

3.2 Parametros da Maquina

Esta secao apresentara a defini¢do dos principais parametros de aceleradores sincrotrons.

3.2.1 Brilho

O brilho é uma propriedade que possibilita a comparacdo entre diferentes fontes de
raios X, estando associado & resolucdo espacial e a velocidade de aquisicdo de imagens em
experimentos. Essa propriedade é definida com base em diversos aspectos da fonte de raios X,
como seu fluxo, expresso em fétons por segundo, bem como a area e a divergéncia da fonte.
Para permitir a comparagao dessas propriedades entre diferentes tipos de fontes, convenciona-se
utilizar uma largura de banda, ou em inglés Bandwidth - BW, de 0.1% em torno da energia.
Dessa forma, o brilho pode ser definido pela Equagao (3.1) (ALS-NIELSEN; MCMORROW,
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2011):
fétons/segundo

Brilho =
Hho (mrad)?(mm? 4rea da fonte)(0.1% BW)

(3.1)

3.2.2 Emitancia

A emitancia é uma propriedade que caracteriza a dispersdo angular e espacial da radi-
acao sincrotron, fornecendo informacao sobre a qualidade do feixe em aceleradores sincrotrons.
Quanto menor a emitancia, mais concentrado e colimado ¢é o feixe. A emitancia é determinada
pelo produto entre o tamanho linear total da fonte, representado por o, e a divergéncia da
fonte, expressa por ¢’. As emitancias horizontal e vertical sdo dadas pelas Equagoes (3.2) e
(3.3) (WILLMOTT, 2019):

€x = 040, (3.2)

x
_ /
& = 040, (3.3)
Os parametros que definem a emiténcia de um anel de armazenamento, como o tamanho
linear e a divergéncia, podem variar ao longo do anel. Esses parametros sao ilustrados na Figura

8.

Figura 8 — Representacao do anel de armazenamento exibindo os parametros que determinam
suas emitancias.

20

20v
Fonte: Adaptado de (WILLMOTT, 2019).
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4 Radiacao Sincrotron

A luz sincrotron é o nome dado para radiagdo eletromagnética que abrange desde in-
fravermelho até raios X. Esta luz é gerada quando particulas carregadas sao aceleradas. Os
aceleradores sincrotrons sdo as maquinas responsaveis por produzir essa radiacdo, acelerando
as particulas e desviando sua trajetéria por meio de campos magnéticos. Esta se¢do tem como
objetivo oferecer uma breve introducgdo sobre esse tipo de radiagdo, abordando sua formacao,

principios e fontes.

4.1 O uso da radiacdo sincrotron para investigacdo da matéria

As ondas eletromagnéticas sao classificadas em funcao da sua energia e do seu compri-
mento de onda, conforme ilustrado na Figura 9. Durante séculos, a luz visivel foi a principal
ferramenta para o estudo da matéria, uma vez que essa forma de radiacdo é perceptivel aos
olhos humanos. Apesar disso, a luz visivel representa apenas uma pequena faixa do espectro

eletromagnético e outros tipos de radia¢des foram descoberta ao longo do século XIX.

Figura 9 — Espectro Eletromagnético: ondas de radio, micro-ondas, infravermelho (IV), luz vi-
sivel, ultravioleta (UV), raios x e raios gama. O espectro da luz sincrotron vai desde
infravermelho até raios X.
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Fonte: Adaptado de (WILLMOTT, 2019).

O modelo de Planck-Einstein descreve o comportamento da radiagdo eletromagnética
como sendo composta por fétons, unidades discretas de energia. A relagdo entre a energia (F) e

o comprimento de onda (\) dos fétons é expressa pela Equagao (4.1):

onde E é expresso em elétron-volts (eV) e h representa a constante de Planck, com um valor
de 4.1357 x 1071% eV s. E fundamental ressaltar que o comprimento de onda da radiagdo exerce
uma influéncia direta na resolugdo das imagens que podem ser obtidas. Conforme o critério de
Rayleigh, a resolugdo é proporcional ao comprimento de onda e inversamente proporcional a
abertura do sistema Optico. Assim, considerando uma abertura fixa, quanto menor o compri-

mento de onda, mais desafiador se torna distinguir entre dois objetos préximos. Além disso, cada
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tipo de radiagéo revela informacoes especificas sobre a matéria, devido a fendmenos particulares
associados a cada uma delas. A Figura 10 ilustra as distintas informacoes obtidas por meio da

utilizacao de diferentes tipos de radiacéao.

Figura 10 — Rosto Humano visto por diferentes tipos de sensores ao longo do espectro eletro-
magnético, abrangendo desde ondas de radio até raios X. Cada tipo de radiacdo
oferece informagdes distintas ao interagir com a matéria.

L Lo

Ondas de Radio Micro-ondas Infravermelho Infravermelho Préximo do Luz Visivel Ultravioleta Raios X
de onda longa deondacurta Infravermelho

Fonte: Adaptado de <http://www.chemistryland.com/CHM107/Final/FinalWritten.html>.

A luz sincrotron destaca-se na pesquisa e investigacdo da matéria ndo apenas por abran-
ger um amplo espectro, possibilitando a aplicacdo de diversas técnicas de estudo, mas também
Vi u bri intensi Vi ue reduzem signi ivamen mpo n Ari
devido ao seu brilho e intensidade elevados, que reduzem significativamente o tempo necessario

para a aquisicdo de imagens.


http://www.chemistryland.com/CHM107/Final/FinalWritten.html
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4.2 Aceleradores Sincrotrons

Os aceleradores sincrotrons sdo maquinas projetadas para producao da luz sincrotron.
Essas maquinas consistem em cinco partes principais: uma fonte de elétrons, um acelerador
circular denominado booster, um anel de armazenamento, cavidades de radio frequéncia (RF’s)
e as estagoes de pesquisa conhecidas como linhas de luz (WILLMOTT, 2019). Cada parte esté

apresentada na Figura 11.

Figura 11 — Esquemético de um acelerador sincrotron moderno.
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Fonte: Adaptado de (WILLMOTT, 2019).

e Fonte de elétrons: consiste em um filamento aquecido, que, devido ao efeito termi6nico,
emite elétrons de seu interior. Esses elétrons sdo entdo impulsionados por um acelerador
linear conhecido como LINAC, Linear Accelerator, atingindo energias de até 100 MeV. No
caso do Sirius, esse valor chega a 150 MeV. Em seguida, os elétrons sao transferidos para
o booster (WILLMOTT, 2019).

e Booster: é um acelerador circular que eleva a energia dos elétrons até um valor especifico.
Apés atingir essa energia, os elétrons sdo inseridos no anel principal. A manutencao da

corrente no anel requer uma inje¢ao periddica dos elétrons (WILLMOTT, 2019).

¢ O anel de armazenamento: desempenha a funcdo crucial de manter os elétrons cir-
culando em trajetérias fechadas, gragas a influéncia de arranjos magnéticos. Comumente,
o anel é constituido por secOes retas e curvas. Nas se¢Oes curvas, arranjos magnéticos
compostos por dipolos, quadrupolos e sextupolos sdo posicionados. Nas secoes retas, sao

inseridos dispositivos de inser¢ao (ID’s). Através de campos magnéticos alternados, esses
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dispositivos induzem o feixe de elétrons a seguir uma trajetéria senoidal aumentando a
emissao de radiacao sincrotron (RIGAMONTI, 2018).

e« Cavidades de RF’s: sdo usadas nas segOes retas para fornecer a quantidade necessaria
de energia aos elétrons a cada volta, mantendo, dessa forma, a energia constante no anel
principal (WILLMOTT, 2019).

e Linhas de luz: sdo estagdes de pesquisa que recebem a radiacdo sincrotron gerada no
anel. Estas estagoes sdo instaladas tangencialmente ao anel principal e sdo divididas em
trés partes principais. A primeira parte é o front end, localizado dentro da blindagem do
anel, e tem as funcgoes de isolar o vacuo da linha de luz, monitorar o feixe de fétons, definir
a aceitancia angular e filtrar faixas indesejadas de energias. A cabana dptica é o local onde
o feixe é tratado, utilizando elementos épticos para focalizar, colimar e monocromatizar.
Por fim, a estacio experimental, ultima parte, é onde o feixe, apds o tratamento, é utilizado
em técnicas experimentais (WILLMOTT, 2019).
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4.3 Radiacao Sincrotron em uma trajetéria circular

Para compreender a trajetéria circular do elétron influenciada pelos dipolos do anel
principal, é necessario revisitar o comportamento de cargas carregadas sob a influéncia de campos
magnéticos. Um elétron ndo relativistico, com massa m. e velocidade ¥, possui um momento
P = me¥. Quando um elétron se move em uma regido com campo magnético constante B
perpendicular a trajetéria, ele sofre a acdo da forca de Lorentz Fp = —ef x g, onde e ¢é a
carga do elétron. Essa forca induz uma aceleracao centripeta, levando o elétron a seguir uma
trajetéria circular de raio r. Igualando a magnitude da forca de Lorentz, evB, com a forga
centripeta [, = meg, ¢é possivel obter uma equacao que relaciona o raio da trajetoria do
elétron em fungdo do momento, carga e campo magnético como apresentado na Equagio (4.2)

(ALS-NIELSEN; MCMORROW, 2011):

—

p
= 4.2
: (42)
Entretanto, os elétrons em aceleradores sincrotrons viajam a velocidades ultra-relativistica
(v = ¢) de modo que o seu momento é dado por p=ym.v, onde 7 é o fator de Lorentz, m. é a
massa de repouso do elétron que é igual a 9.11 x 10~3!kg. O fator de Lorentz pode ser calculado

pela Equacdo (4.3) onde E é a energia do anel de armazenamento (WILLMOTT, 2019):

v = 1957TE[GeV] (4.3)

Assim, combinando a Equagao (4.2) com (4.3) e substituindo os valores das constantes,
obtém-se: E(GeV)
e
rim| = 3.342—— 4.4
A Equagao (4.4) estabelece a relacdo entre o raio da trajetdria dos elétrons, a energia
e 0 campo magnético B do dipolo. Embora o campo magnético seja constante, hd uma dispersao
de energia no feixe de elétrons. Como resultado, eles seguem trajetérias distintas, convergindo

para regides diversas. Para corrigir essa dispersao, sdo incorporados quadrupolos no anel.
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4.4  Fontes de Radiacdo Sincrotron

Os aceleradores podem ser equipados com diferentes tipos de fontes, dispositivos essen-
ciais para a geracgao da luz sincrotron. Essas fontes desempenham o papel crucial de modificar a
trajetéria do feixe de elétrons, induzindo a emissao da luz sincrotron. Ha duas categorias princi-
pais de fontes: dipolos e dispositivos de inser¢ao (ID’s). Este tltimo pode ser classificado como
ondulador ou wiggler. A Figura 12 ilustra os diversos tipos de fontes, bem como a representacao
de seus espectros.
Figura 12 — Representacdo dos diferentes tipos de fontes de luz sincrotron, destacando suas

intensidades e espectros. Os pontos em azul representam os elétrons, enquanto as
linhas em preto delineiam suas trajetorias. A radiacdo sincrotron estéd representada

em verde.
FONTES INTENSIDADE ESPECTRO
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Fonte: Adaptado de (NALIN, 2023).

Os dipolos, também conhecidos pelo termo inglés bending magnets, sao imas dispostos
nas secoes curvas do anel do acelerador. Ao interagirem com o campo magnético desses dipolos,
os elétrons, sendo particulas carregadas, experimentam uma forca de Lorentz. Essa forca curva
a trajetoria do feixe de elétrons e, como consequéncia, gera a emissao da luz sincrotron. Por sua
vez, os ID’s consistem em dispositivos nos quais dipolos sdo espagados de maneira regular. Essa
configuracdo provoca oscilacoes senoidais no feixe de elétrons, com um periodo definido, aumen-
tando consequentemente a intensidade da luz produzida. O esquematico destes dispositivos pode

ser visto na Figura 13.
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Figura 13 — Esquemaético da produgao de luz sincrotron com ID’s e dipolos.

Dispositivo de inser¢io

Feixe de elétrons

Luz sincrotron

Fonte: Adaptado de (PITHAN, 2017).

Os principais pardmetros que caracterizam as propriedades de um ID incluem seu pe-
riodo, comprimento, parametro de deflexdo, campo magnético e tipo de polarizacdao. O periodo
Ay representa a distancia entre os dipolos, enquanto o comprimento Ljp refere-se a extensao
total do ID. O pardmetro de deflexdo K descreve a magnitude da deflexdo da trajetoria de par-
ticulas carregadas sob a influéncia do campo magnético B, sendo comum apresentar os valores
méximos desses dois parametros. O tipo de polarizagao refere-se a orientacéo preferencial do

feixe gerada pelo dispositivo.

Onduladores se diferenciam de dipolos e wigglers ao concentrar seu fluxo espectral em
bandas estreitas e uniformemente espacadas. Isso acontece devido a sobreposicao e interferéncia
dos campos magnéticos da radiacdo. O espectro do ondulador, ilustrado na Figura 14, inclui
uma frequéncia fundamental e harménicos superiores regularmente espacados, resultantes da
interferéncia construtiva de comprimentos de onda especificos. O comportamento do espectro
do ondulador pode ser descrito pela Equagao (4.5) (WILLMOTT, 2019):

Au K? 2 2
onde m representa o nimero harménico, A\, é o comprimento de onda observado, 6, é o angulo

de observagao, K é o parametro de deflexdo, e v é o fator de Lorentz.
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Figura 14 — Comparacao do espectro de um ondulador para K alto e baixo, onde K é o para-
metro de deflexdo. Na linha superior esta representado a oscilacdo dos elétrons em

vermelho.
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1

o

2
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2 2 3
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Fonte: Retirado (ALS-NIELSEN; MCMORROW, 2011).

Dentro da categoria de onduladores, é possivel classifici-los com base no tipo de ajuste
que executam, como apresentado na Figura 15. Esses ajustes estao relacionados ao gap, distan-
cia entre os polos dos imas, ou a sua fase, que é alterada com o deslocamento transversal (A;)
do arranjo magnético. Esses ajustes modificam a magnitude do campo magnético do ondula-
dor, resultando em um deslocamento no espectro. Esse deslocamento pode ser empregado para

otimizar o dispositivo, deslocando harmonicos de maior fluxo para energias especificas.

Figura 15 — Tipos de onduladores.
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Fonte: Autor.
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5 Optica de Raios X

Esta secdo abordara conceitos fundamentais da 6ptica geométrica, concentrando-se em
explicar as 6pticas de raios X. Além disso, serdo discutidos os elementos da linha, tais como

espelhos, monocromadores e DVF’s.

5.1 Reflexao e Refracao

Quando a luz incide sobre a interface entre dois meios transparentes distintos, parte da
luz é refletida e outra parte é refratada, olhe a Figura 16. Duas leis sdo relevantes para entender
este processo: a lei da reflexdo e a lei da refragdo. A primeira diz que o raio refletido pertence ao
plano de incidéncia e ainda que o dngulo de reflexdo 6/ é igual ao incidente 6;. Enquanto que a
segunda diz que o raio refratado também pertence ao plano de incidéncia, e que ha uma relacao,
Equagao (5.1), entre os 4ngulos dos raios, incidente e refratado, com os indices que caracterizam
os meios (NUSSENZVEIG, 1998):

nq sin 7 = ng sin Oy (5.1)
onde n1 e n9 sdo os indices de refracao de cada meio. Quando o meio possui n maior que o indice
do outro meio é dito que este meio é mais refringente.

Figura 16 — Processos de reflexdo e refracao.

m>n;
Feixe refratado

Meio 2

Meio 1

Feixe incidente Feixe refletido

Fonte: Autor.

Um dos fendmenos que estas leis permitem compreender é quando a luz viaja de um meio

mais refringente para um menos refringente, por exemplo da adgua para o ar como representado

na Figura 16. Neste caso o feixe refratado se afasta da normal, pois Z—; > 1. Quando o feixe

refratado tiver um angulo de 90° em relacdo a normal, é possivel calcular um angulo critico, 6.,
dado por (5.1) como sendo:
sinf,. = el (5.2)
ni
Para angulos de incidéncia acima desse angulo critico o feixe incidente permanecera no meio de

origem, essa situacido é denominada de reflexao total interna.
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Vale ressaltar que os fendmenos descritos até entdo consideram a constancia do indice de
refracdo, mas esse fato é somente véalido para luz monocromaética. Mais abrangente é considerar
que o indice de refragdo é um nimero complexo que depende da energia da radiagdo e que
descreve como os elétrons de um material respondem a radiagao eletromagnética incidente. O

indice de refracdo de um meio material é expresso pela Equacao (5.3) (WILLMOTT, 2019):
n=1-23+ibe. (5.3)

onde os parametros, dependentes da energia, § e 3, sdo chamados, respectivamente, de decre-
mento do indice de refracao e indice de absor¢ao. Como S, < d, o indice de refracdo pode ser
aproximado por 1 — § que é ligeiramente menor do que 1 para raios X na matéria. Devido a
isso ocorre um fenémeno correlato ao apresentado acima, chamado reflexdo total externa. Con-
sidere a situagdo em que a luz visivel é refratada ao entrar em um material e incide na interface
material-ar com um angulo de incidéncia 6 > .. Nesse cendrio, ocorrera reflexao total interna
no material. Se essa mesma situacao fosse replicada utilizando raios X, dado que o indice de
refracdo n é ligeiramente inferior a 1 na matéria, ocorreria um processo semelhante, mas desta

vez externo. A Figura 17 traz a situagdo descrita.

Figura 17 — Comparacio entre o comportamento da luz visivel e dos raios X na interface ar-

espelho.
Luz visivel Raios X
0 0’< 8.
a
0>8.
Reflexdo Total Interna Reflexdo Total Externa

Fonte: Autor.

No contexto de espelhos de raios X, utiliza-se o processo de reflexdo total externa, no
qual a radiacao incidente ocorre com um angulo 6’ < 6. Para que a reflexdo total externa ocorra,
o feixe incidente deve ser quase rasante, geralmente da ordem de milirradianos. E por isso, é
mais conveniente definir o angulo em relacdo a superficie do espelho como representado por «

na Figura 17.
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5.2 Espelhos

Os espelhos de raios X, no contexto de aceleradores sincrotrons, sdo empregados para o
desvio do feixe, filtragem de poténcia, modelagem do espectro, focalizagao e colimagao (SUSINI,
1995). Eles tem como fungao fundamental garantir que o feixe seja modificado de modo atender

os requisitos necessarios para determinada técnica experimental.

Quando se considera a curvatura dos espelhos, as curvas elipticas e parabdlicas surgem
como opgoes ideais devido suas propriedades. Curvas elipticas possuem dois focos e apresentam
a capacidade de focalizar o feixe incidente em um deles quando a fonte estd posicionada no outro.
Por sua vez, curvas parabdlicas podem ser utilizadas tanto para a focalizacao, direcionando raios
paralelos para o foco, quanto para a colimagéo, realizando o processo inverso. As propriedades

descritas estao representadas na Figura 18.
Figura 18 — Processo de focalizacdo com elipse e colimagao com parabola.

Elipse

Fonte Imagem

Parabola

Fonte Feixe colimado

V

Fonte: Adaptado de (SUSINI, 1995).

A producéo de espelhos elipticos e parabdlicos, embora seja conceitualmente ideal, apre-
senta um desafio consideravel do ponto de vista da engenharia. Em contrapartida, espelhos
cilindricos e esféricos representam opg¢oes mais faceis de fabricacdo e polimento, e por isso, sdo
mais baratos. Qualquer elemento éptico curvado de forma cilindrica ou toroidal se aproxima
mais de uma superficie eliptica ideal (WILLMOTT, 2019). Todavia, efeitos como aberragoes
esféricas precisam ser considerados. A origem destas aberragoes podem ser entendida quando
comparamos a curvatura eliptica, ideal para focalizacdo, com a esférica, como apresentado na

Figura 19.
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Figura 19 — Comparativo entre a curvatura esférica e eliptica. Onde As é a distancia entre as
curvas.

Curvatura eliptica Curvatura esférica

\d

Fonte: Autor.

Nas regioes em que As se aproxima de zero, a curvatura esférica coincide com a eliptica.
Conforme As comecga a aumentar, a curvatura esférica se afasta consideravelmente da eliptica.
Isso resulta no direcionamento de raios incidentes na superficie esférica para posicoes diferente
do foco. O As maximo pode ser obtido pela Equagao (5.4) segundo (SUSINI, 1995):

3Ly2 (M2 -1
As = 57 0( VE > (5.4)

onde Lj; representa o comprimento do espelho, p é a distancia entre a fonte e o espelho, 6 é o

angulo de incidéncia, e M é a magnificacdo do espelho.
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5.2.1 Espelhos toroidais

Os espelhos toroidais, ilustrado na Figura 20, sdo elementos com curvaturas em duas
diregoes, estes espelhos podem ser entendidos como um recorte de um toroide. Devido a sua
curvatura em ambas as direcOes, esses espelhos possuem dois raios distintos: o raio meridional
R,, e o raio sagital R, capazes de focalizar o feixe em ambas as dire¢des. Esse tipo de espelho

é uma aproximacao eficaz de uma parabola em duas dimensoes.

Figura 20 — Espelho toroidal. (a) recorte de um tordide; (b) exemplo de um espelho toroidal.

(a)

Fonte: Retirado de (WILLMOTT, 2019).

Uma abordagem conhecida para calcular os raios de um espelho toroidal é empregar as
Equagoes de Coddington (5.5), que oferecem os raios com base no dngulo de incidéncia do feixe

f, bem como nos valores da distancia fonte-espelho p e espelho-imagem gq.

__2 < rq >: 2fm
sinf \p+q sin (5.5)
R5:2sin0<&> = 2fssind.
p+yq

onde f,, e fs sdo, respectivamente, as posi¢oes do foco meridional e sagital. A Figura 21 mostra

os raios e os parametros como angulo de incidéncia 0 e posicao focal f de um espelho toroidal.

Figura 21 — Espelho Toroidal.

Fonte: Retirado de (WILLMOTT, 2019).
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5.3 Monocromadores

Experimentos realizados em sincrotron normalmente necessitam de uma energia bem
definida. Essa sele¢do pode ser realizada por dispositivos conhecidos como monocromadores.
Os monocromadores podem ser do tipo grade, multicamadas ou cristais, e a escolha entre eles
dependera da energia e da faixa de resolugao requeridas para a linha de luz (WILLMOTT, 2019).

A linha de luz SAPUCAIA utiliza um monocromador de cristal duplo para selecdo de energia.

Os sélidos cristalinos sao excelentes candidatos para difragdo de raios X de alta energia,
uma vez que seu ordenamento peridédico dos planos atomicos é da mesma ordem do comprimento
deste tipo de radiagdo. Um monocromador de cristal utiliza a lei de Bragg, Equagao (5.6), para
selecionar um comprimento de onda especifico dentro do espectro do feixe incidente (RIGA-
MONTI, 2018). Seja A, o comprimento de onda incidente, n é um ndimero inteiro positivo, 6 o
angulo de incidéncia do feixe, dpg; a distdncia interplanar entre determinada familia de planos

caracterizados pelos indices de Miller hkl, tém-se que:
n/\n = 2dhkl sin 6 (56)

Na prética, o cristal ndo seleciona somente um comprimento de onda, mas uma estreita banda,
A\, em torno do comprimento de onda desejado (RIGAMONTI, 2018). Devido a isso, define-se

resolucao, R, de um cristal como dado pela Equagao (5.7):

R==0-22 (5.7)

54 DVF's

Os dispositivos de visualizagdo do feixe (DVF’s) sao elementos inseridos ao longo da
linha de luz para diagnosticar o feixe. Eles consistem em um mecanismo mével, uma camera,
um fotodiodo e um material (diamante ou granada de itrio e aluminio - conhecido como YAG).
O mecanismo mével é uma placa com furos para a instalacdo de dispositivos usados na deter-
minagdo de caracteristicas do feixe. O diamante é dopado com nitrogénio, enquanto o YAG ¢
dopado com cério. Ambos atuam como cintiladores, brilhando no espectro visivel quando expos-
tos aos raios X. A cdmera capta esse brilho, possibilitando a determinagéo do formato, posicao
e tamanho do feixe. O fotodiodo é utilizado para medir o fluxo de fétons. Caso o pesquisador
opte por ndo usar nenhum dispositivo, pode simplesmente selecionar um furo vazio. A Figura
22 apresenta a vista lateral do DVF e uma visualizagdo frontal do mecanismo mével com os

dispositivos.
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Figura 22 — Dispositivo de visualizagdo do feixe (DVF). A esquerda, representacio lateral do
DVF na linha de luz, com a seta branca indicando a possibilidade de movimentagao
do mecanismo. A direita, vista frontal do mecanismo com furos nos quais dispositivos
sdo instalados para fornecer informagoes sobre o feixe.

Vista lateral Vista frontal do Mecanismo movel

D Fotodiodo
c Diamante

Linha de luz

Mecanismo movel

Fonte: Autor

5.5 Feixe Gaussiano

Na optica, é comum descrever o comportamento de feixes de luz por meio de uma
fungdo matematica conhecida como gaussiana, que segue a distribuicdo normal. Essa fungao
é simetricamente centrada em torno de um ponto médio e apresenta uma curva em forma de
sino. Em termos 6pticos, um feixe gaussiano representa a distribuicio espacial da intensidade
luminosa, como apresentado na Equagao (5.8), mantendo uma concentra¢do méaxima no centro

e diminuindo em dire¢ao as extremidades.

=2 =y’
I=1Ie>?e (5.8)

Os termos o, , denotam os desvios padrao das distribui¢oes gaussianas que descrevem
o perfil do feixe nas dire¢bes x e y. Para feixes gaussianos, é pertinente definir formas de medir
o tamanho do feixe tais como FWHM e FWTM. O FWHM (Full Width at Half Mazimum)
representa a largura a meia altura, correspondendo a largura quando a curva atinge metade do
valor maximo. Por outro lado, o FWTM (Full Width at Tenth Mazimum) é a largura medida
em 10% da altura méxima da curva. Essas diferentes formas de medir estao representadas na

Figura 23.
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Figura 23 — Perfil de intensidade transversal de um feixe gaussiano com representagao gaussiana
abaixo, destacando as larguras FWHM e FWTM.
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Fonte: Autor

Uma relagdo importante para esses tipos de feixes relaciona a largura a meia altura,

FWHM, com os desvios padrdo 0,4, como representado pela Equacoes (5.9) e (5.10):

FWHM, = 2.3550, (5.9)
FWHM, = 2.3550, (5.10)

Outro conceito importante em simulacoes épticas é o de caustica e profundidade de foco. As
causticas sdo representacoes do feixe ao longo da direcdo de propagacdo, e por meio delas, é
determinado a profundidade de foco do feixe, também conhecida pela sigla DoF (abreviagdo em
inglés de Depth of Focus). O DoF pode ser descrito de varias maneiras, sendo adotada, neste
trabalho, a definicdo que o caracteriza como a regiao na qual o feixe aumenta seu tamanho em

10% em relagao ao valor minimo. A Figura 24 apresenta uma cdustica.

Figura 24 — Representacao da caustica do feixe, destacando a regido de profundidade de foco en-
tre as linhas tracejadas vermelhas. A intensidade do feixe é indicada pela tonalidade
dos verdes, sendo que tons mais escuros representam maior intensidade, enquanto
tons mais claros indicam menor intensidade.

Tamanho do feixe

Dire¢do de propagagio
Fonte: Autor
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6 Ferramentas Computacionais

Este trabalho utilizou-se o ambiente grafico OASYS para conduzir simulagoes épticas,
empregando pacotes como SHADOW (6ptica geométrica) e o programa SRW (6ptica ondulaté-
ria). Além disso, o software cientifico SPECTRA foi utilizado. A otimizagao das simulagoes e o

tratamento dos dados foi realizado em Python.

6.1 Oasys

O OASYS (OrAnge SYnchrotron Suite) é um ambiente grafico projetado para simula-
¢Oes Opticas em experimentos com raios-X, destacando-se pela eficiente integragao de diversos
métodos de simulagdo. Como software de codigo aberto, o OASYS néao apenas facilita o acesso,
personalizacao e colaboracao, mas também amplia consideravelmente suas possibilidades de de-
senvolvimento. O grupo de 6ptica do LNLS, por exemplo, desenvolveu um repositorio de fungoes
que melhoram a visualizacdo e obtencao das causticas do feixe!. O método de programacio por
meio de blocos elimina a necessidade de escrever cédigo, tornando o processo mais acessivel e
simplificado para os usuéarios. Ele possui uma interface intuitiva, observe a Figura 25, que inclui
ferramentas especializadas tanto em 6ptica geométrica, exemplificada pelo pacote SHADOW,
quanto em éptica ondulatéria, como o SRW (REBUFFT; RIO, 2020; RIO; REBUFFI, 2019).

Figura 25 — Interface do OASYS destacando diversas regides. Em azul, encontram-se a se¢ao dos
elementos e das ferramentas de simulacdo, enquanto a regiao em vermelho indica a
simulacdo construida. A janela de visualizacdo do feixe é representada em verde, e
a janela de configuracdo dos pardmetros do espelho é identificada em amarelo.
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Fonte: Autor.

Disponivel em: <https://github.com/oasys-Inls-kit/optlnls/tree/master/optinls>.
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6.1.1 SHADOW

O ShadowOQOui é o nome atribuido ao pacote que possibilita a integracio do SHADOW
ao OASYS. Com esse pacote, é possivel utilizar blocos que representam os elementos 6pticos de
uma linha de luz, incluindo fontes, espelhos, cristais e fendas. Essa representacio simplifica a
insercao dos parametros especificos de cada elemento, tornando o processo mais intuitivo para
o usuario. O SHADOW utiliza o método conhecido como ray-tracing, onde o feixe de radiagdo é
representado por entidades matematicas descritas em termos de quatro vetores: posicao inicial
7, momento E, campo elétrico paralelo E, e perpendicular E_;r, e suas respectivas fases qb_:, e
qﬁ_; (RIGAMONTI, 2018). Um dos principais pardmetros da simula¢do é o nimero de raios
(Npays). Ao determinar esse valor, o SHADOW utiliza o método de Monte Carlo para criar
uma distribui¢ao aleatéria de raios. Essa distribuicao é gerada de modo a garantir que os raios
resultantes satisfacam as especificagoes de tamanho e divergéncia do feixe na fonte, inseridas pelo
usuério. A Figura 26 ilustra o processo de geracéo de raios, apresentando também a vista frontal
do feixe gerado. A linha tracejada em vermelho representa a configuracdo do feixe conforme

definido pelos pardmetros de tamanho e divergéncia da fonte.

Figura 26 — Geragdo de raios no SHADOW: Cada raio é caracterizado por uma matriz de pa-
rametros, recalculada ao longo de sua trajetéria e interacdo com os elementos da
linha. O indice de cada raio é representado por i.
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->

-> ->
,I-(’, Eo, Enx, (I)cr, CIJT[] [r,E, Ea, En, ¢o, ¢T[]°
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r 1
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......

Fonte: Autor.
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6.1.2 SRW

O SRW (Synchrotron Radiation Workshop) é um software desenvolvido para o design
e otimizacdo de linhas de luz em sincrotrons. Ele calcula propriedades detalhadas do feixe de
radiacdo sincrotron, considerando polarizagdo, distribuigdo espacial e espectral. Com métodos
avangados de propagacao de frente de onda, o SRW modela com eficiéncia a radiacao de feixes
de elétrons relativisticos em campos magnéticos arbitrarios. E assim como o SHADOW, ele pode
ser integrado ao OASYS (CHUBAR; ELLEAUME, 1998).

O SRW emprega as equacoes do eletromagnetismo, especialmente os potenciais retarda-
dos, para propagar as frentes de onda provenientes de elétrons relativisticos em campos magné-
ticos arbitrarios. Este software é capaz de realizar cdlculo nas modalidades de campo préximo
(Near Field) e campo distante (Far Field) (CHUBAR; ELLEAUME, 1998). Essas modalidades
delineiam distintas regides em torno da fonte de radiagdo: o Near Field abrange a proximidade a
fonte, onde o campo é complexo e dominado por contribui¢es diretas da fonte, enquanto o Far
Field representa a regido distante, caracterizada por padrdes mais simplificados, como ondas

esféricas ou planas.

Embora uma andlise detalhada de seu processo interno esteja fora do escopo deste tra-
balho, é relevante ressaltar que no SRW é possivel escolher o modo de propagacao da radiacao,
levando em consideragao diversas aproximacoes ou reducoes de termos que se adequam melhor
a diferentes cenarios. Esses modos de propagacao sao descritos em (CHUBAR; CELESTRE,
2019).

6.2 Python

Python é uma linguagem de programagao de alto nivel, desenvolvida com énfase na
legibilidade e simplicidade. No contexto deste estudo, a escolha pelo Python foi motivada pela
capacidade da interface do OASYS de extrair o cédigo de simulacdo nessa linguagem. Essa

funcionalidade permitiu realizar modificagoes, parametrizacoes e automacao da simulagao.

6.3 SPECTRA

O SPECTRA é uma ferramenta especializada no célculo das propriedades Opticas da
radiacdo de sincrotron, proveniente de diversas fontes como dipolos, wigglers e onduladores. Os
célculos podem ser executados tanto para o caso de campo préximo (Near Field) quanto para o
campo distante (Far Field), da mesma forma que no SRW. Seu funcionamento é fundamentado
em métodos numéricos que viabilizam o célculo de propriedades da radiacdo, abrangendo espec-
tros de energia, distribuigao espacial de fluxo e densidade de poténcia, assim como caracteristicas

fundamentais do feixe, incluindo tamanho e divergéncia angular (TANAKA, 2022).

Com o intuito de otimizar a experiéncia do usuédrio, o SPECTRA incorpora uma Interface
Grafica do Usuério (GUI) que simplifica a inser¢ao de pardmetros, observe a Figura 27. Por meio
dessa interface, os usudrios conseguem especificar detalhes cruciais, como configuracées do anel

de armazenamento, caracteristicas da fonte e parametros de amostragem. Essa funcionalidade
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engloba a edicdo de pardmetros como energia do elétron, corrente média e emitancia do anel

de armazenamento. Além disso, é possivel inserir os paridmetros especificos de cada tipo de

fonte (TANAKA; KITAMURA, 2001).

Figura 27 — Interface do SPECTRA: A esquerda, é apresentada a interface do programa com
seus principais painéis, onde as simulagdes sdo configuradas e o tipo de fonte é

selecionada. A direita, observa-se o fluxo obtido de um ondulador.

Main Parameters

‘ Storage Ring V‘ ‘ Linear Undulator V‘
Energy (GeV) 3 B(T) [0.403879
Current (mA) 350 A, (mm) |50
Circumference (m) 518 Device Length (m) \1
Bunches 864 i‘Flfet?l,Rrv’lag:;et LGglh (m) olg
sz (mm) 29 ol Reg. 'eriods
Nat. Emittance (m.rad) |2.5e-10 LI 1.88557
Coupling Constant 0.01 E1st (6V) 615.383 |
- 0, (mm,mrad) 4.792e-3, 0.03346
Energy Spread 0.00085 %, . (mmmrad) 006542, 0.03367
By (m) 172 | [36 3,y (mmmrad)  5.646e-3, 0.03347
Oy 0 . [0 Ayg (nm) 2.01475
Ny y (M) 0 L |0 Fluxy 3.84724e+14
Ny 0 ] Brilliance, o 2.34131e+19
Peak Current (A) 28.8666  Peak Brilliance 1.93102e+21
€y (mrad) 2.475e-10, 2.475e-12 ||Bose Degeneracy 6.58474
o (mm) 0.06525, 2.985e-3 Total Power (kW) 0292583
Oy (mrad)  3.794e-3, 8.292e-4  Gap-Field Relation |None v/
vt (mrad) 0.170333 | Field Structure [Antisymmetric v/

|| Zero Emittance
("I Zero Energy Spread

O SPECTRA est4 disponivel de forma gratuita no site oficial® e representa uma aplicacao

independente, eliminando a necessidade de utilizar outros softwares ou bibliotecas comerciais.

End Correction Magnet
Segmentation [None v

Fonte: Autor.

2

Disponivel em: <https://spectrax.org/spectra/>.
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7 Metodologia

Nesta secdo, serd apresentado a metodologia empregada neste trabalho. Antes de de-
talhar como as simulacbes foram conduzidas e sob quais condig¢bes, uma revisdo do projeto
optico da linha SAPUCAIA serd realizada, incluindo uma breve descri¢ao dos elementos que a

compoem.

7.1 Revisdo do Projeto Optico da Linha

A SAPUCAIA (Scattering APparatUs for Complex Applications and In-situ Assays) é
uma linha de luz que tem como fonte um ondulador, localizada em um trecho de alto 5 do
acelerador. Esta linha foi projetada para aplicar a técnica de Espalhamento de Raios X a Baixos
Angulos (SAXS), um método analitico, ndo destrutivo, capaz de caracterizar a estrutura e
a morfologia de materiais nano e micro estruturados (CNPEM, 2021a). Sua faixa de energia
operacional abrange de 5 a 18 keV, garantindo versatilidade na andlise de diversos materiais
(MEYER et al., 2021). A disposigdo dos elementos que compdem a linha estd apresentada na
Figura [28].

Figura 28 — Projeto éptico da linha de luz SAPUCAIA. As setas indicam os elementos da linha
e suas respectivas posicoes.

DCM Si 111/311
[29 m]

Espelho Toroidal
Ondulador [31 m]

[0'm]

DVF 3
DVE 1 [31.841 m]
[27.762 m]

DVF 2

[30.210 m]

Detector
DVF 4 [48.2 - 62.4 m]
[44.750 m]

Amostra
[47.970 m]

Fonte: Adaptado de (MEYER et al., 2021).
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7.1.1 Ondulador PAPU

O PAPU é um ondulador de fase ajustavel que sera utilizado no comissionamento inicial
da linha. O grupo de 6ptica do LNLS conduziu estudos para identificar as condi¢oes ideais de
fase para operagao do PAPU. Os resultados indicaram que, para uma fase fixa de 4.33 mm, o
décimo terceiro harmonico atinge o maximo de fluxo possivel em torno de F =~ 8keV, que é
exatamente a energia de interesse para os pesquisadores da linha. O grifico que representa o

fluxo do PAPU para diferentes harmonicos estd ilustrado na Figura [29].

Figura 29 — Fluxo do PAPU para diferentes harmonicos.

PAPU: A, =50 mm /L = 0.9 m/Knax=1.96

h3 —— Fase = 4.33 mm
I h5

< 413 h7 i
g 10 ho E
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o i h13 T

12 h15 4
% 10 g h17 E
° ¥ h19 ]
a I h21 ]
; h23
% 10115 \J M M h25 E
= . h27 ]
& h29 ]
Q 10 _ h31 |
51070 3
™ ;

109 | I T TN N N SN AN N N AN N N (NN NN S N NN NN NN N NN N U (N N NN N NN NN NN NN NN N N AN A
0.0 2.5 5.0 7.5 10.0 12.5 15.0 17.5 20.0

Energia [KeV]
Fonte: Grupo de éptica - LNLS.

7.1.2 Monocromador de Cristal Duplo

O monocromador de cristais duplos ou DCM, abreviagdo do termo Double-Crystal Mo-
nochromator, é o primeiro elemento éptico da linha. Ele desempenha a funcao de permitir a
selecao de energia (monocromatizagio). Ele é composto de dois pares de cristais de silicio (S7111
ou Sig11) que sdo escolhidos conforme a energia necessaria. O préximo elemento éptico da linha

¢é o espelho.

7.1.3 Espelho Toroidal

O espelho toroidal é posicionado de modo a desviar o feixe lateralmente, desempenhando
o papel de focaliza-lo em ambas as direc¢oes, tanto horizontal quanto vertical. Sua composigao é de
silicio, enquanto que sua superficie ética é revestida com faixas de rodio (Rh). Uma representaciao

da vista superior do espelho foi construida e pode ser vista na Figura 30.
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Figura 30 — Vista superior do espelho da SAPUCATA.

X

-

O feixe, apos ser refletido pelo espelho, alcanca a amostra, situada a uma distancia

Fonte: Autor.

de 47.97 metros em relacdo a fonte. No entanto, os focos horizontal e vertical do feixe estao
localizados a distancias diferentes, especificamente a 54 e 56 metros, respectivamente. Para
captar os sinais de espalhamento de raios X provenientes da amostra, é necessario utilizar um
detector com posicdo ajustavel, que para o caso desta linha, varia entre 48.2 a 62.4 metros. Um

resumo dos principais elementos 6pticos e de suas propriedades sdo mostradas na Tabela [1].

Tabela 1 — Lista dos principais elementos épticos da linha de luz SAPUCATA.

Elemento 6ptico DIStanCEfn]d a fonte Tipo Funcao Parametros ?:Ie;n\l;)a
Definir
- 26.00 Fenda abertura 15 6(?261%;6&#7712 1.72 x 1.72 mm?
angular
P)
HD-DCM-Lite 29.00 DCM | Monocromatizar Si (111) / Si (311) 1(‘(?61;‘ 616‘9;;:}1)
I.Esipelho toroidal 1.05 x 2.05 mim?
Focar na (p0813015051 Oamo?(tio l;;clcral) (34 x 66 prad?)
SPU-1-MT 31.00 Espelho Vertical R 7111;;0 é m )
e Horizontal me Area polida
Rs = 96.875 mm 300 x 5 mm?
440 x 43 mm?
Tamanho do feixe (FWHM):
Estégio 151 x 215 pum?
- 47.97 da -
amostra Divergéncia (FWHM):
20 x 27 pm?

E ttil criar esquemas da vista lateral e superior da linha, ilustrados nas Figuras 31 e 32,

para fornecer nog¢des sobre o comportamento do feixe ao longo de sua propagacaio.

Figura 31 — Esquemadtico da SAPUCAIA (Vista Lateral).

VISTA LATERAL

DCM
Si111/311 M1 Amostra Detector

‘ONDULADOR -—

PAPU 66 prad ! \
frmo e 66 prad = -
HEE | —8
EEE i

? 20.75 29 31 47.97 48.2 54 62.4
, f ! | —t ; f> [m]

Fonte: Autor.
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Figura 32 — Esquematico da SAPUCAIA (Vista Superior).

VISTA SUPERIOR
ONDULADOR 56 urad _DCM Amostra
PAPU n 66 prad Si111/311 pgq Detector v

} T T T T T [m]

Fonte: Autor.

7.2 SimulacGes 6pticas

Apés a revisdo da linha, serd abordado a construcao dela na interface do OASYS, tanto
com o SHADOW quanto com o SRW. As simulagbes consideraram o sistema de referéncia do
Sirius, onde z representa a direcdo de propagacgdo do feixe, enquanto x e y indicam, respectiva-
mente, a posicao horizontal e vertical do feixe. Um esquematico da representacio do sistema de

referéncia foi montando e pode ser visto na Figura 33.

Figura 33 — Representacao do sistema de referéncia.

Vista Frontal do Feixe
y

Vista Lateral do Feixe

Fonte: Autor.
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7.2.1 SHADOW

A construgao da linha de luz SAPUCAIA foi realizada utilizando o pacote SHADOW
dentro da interface do OASYS, conforme mostrado na Figura [34]. Os pardmetros da simulagao
podem ser vistos no apéndice A. Embora seja possivel determinar uma distribuicdo de energia
para a fonte geométrica, optou-se por empregar o modo conhecido como single line que gera
os raios do feixe com energia exatamente de 8007 eV. No entanto, na realidade, o cristal do
monocromador permite a passagem de uma banda de energia, AF, em torno da energia desejada.
Para representar mais fielmente essa situacao, um cédigo em Python foi incorporado a simulacéo,
denominado script 01 na Figura [34], com o objetivo de incluir uma uma banda de 6 €V em torno
de 8007 eV.

Figura 34 — Linha de luz SAPUCATA na interface do OASYS - SHADOW. Os blocos em azul
escuro sdo ferramentas que auxiliam na visualizacdo do feixe em um posicao espe-
cifica, os blocos em azul claro sao os elementos da linha e o bloco amarelo é o script
em Python inserido na simulacao.

DVF 3 (31.841m)

DVF 4 (44.75m)

Monocromador ‘

) Amostra (47.97 m)
. SI11B1 . oV 2 3021 m
‘ il . [ \k\: ‘
\ %‘ N
Tamanho (0 m) | Histograma Tamanho (20.75 m) Foco Hor. (53 m)

~—

ﬁ})) ? _ | C2 (29 m) M1 (31 m)
— \'S

PAPU (D m) )
Script 01 Mascara Fixa (20.75 m) ‘ C1(29m) . Foco Ver. (56 m)
I

DVF 1 (27.762 m) Histograma Caustica (31-61 m)

Fonte: Autor.

Com a montagem adequada da linha, diversas informagoes foram obtidas, tais como:

e Feixe ao longo da linha: imagens do feixe foram obtidas em diferentes posi¢oes, como
nos DVF’s, na posicdo da amostra e nos focos. Essas imagens oferecem detalhes sobre o
tamanho (FWHM), posicao e formato do feixe. A ferramenta Beam Analysis, desenvolvida

pelo grupo de 6ptica, foi empregada para a obtengdo dessas imagens.

o Histograma de energia: representa a relagdo da quantidade de raios (intensidade) que
chegam a uma posicao especifica com determinada energia. Essa informacgao é adquirida
por meio do uso de um bloco chamado Histograma, conforme ilustrado na Figura 34. A
andlise dos histogramas possibilita a obtencdo do AFE e a determinacao da resolucdo da

linha de luz;

o CaAusticas: as cdusticas sdo representacoes do feixe ao longo da propagacao, sendo tteis

para entender o comportamento tanto na direcao horizontal quanto vertical. Elas permitem
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a determinagao da posi¢ao do foco, assim como da profundidade de foco (DoF). Para obter
as causticas, utilizou-se o pacote desenvolvido pelo grupo de éptica, que implementou uma

funcdo para visualizacdo e obtencao de parametros das causticas.

e Fluxo e poténcia: o fluxo e a poténcia total ao final da linha foram também obtidos
por meio da ferramenta Flur do SHADOW. Essas informagoes sao tteis para projetos de

refrigeracdo do espelho, por exemplo.

« Imagens do feixe desalinhado: para analisar o comportamento do feixe diante de de-
salinhamentos no espelho e evitar a necessidade de inserir manualmente e reexecutar a
linha, optou-se por desenvolver um cédigo em Python que pode ser visto no apéndice C.
Este cédigo recebe um vetor de desalinhamento do espelho, seja em termos de rotagao ou
translacdo, e executa a linha para cada valor dentro desse vetor. Durante esse processo, o
cbdigo salva imagens e informacoes sobre o feixe em posigoes especificas. Essa abordagem
possibilitou mapear os efeitos dos desalinhamentos do espelho sobre o feixe e compreender

a tendéncia de sua movimentacao.

o Taxa de deslocamento do feixe em z dado R,: com a rotacao em y do espelho,

também conhecida como pitch, foi obtida a taxa de deslocamento do feixe.
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7.2.2 SRW

Da mesma forma, empregou-se o ambiente do OASYS para a construgao da linha, mas
utilizando o SRW, como mostra a Figura 35. As simulagoes do SRW foram conduzidas em dois
cendrios distintos. No primeiro, foi considerado o campo magnético teérico do ondulador PAPU
- calculado internamente dado a insercao dos parametros dele, enquanto o segundo utilizou o
arquivo correspondente ao campo magnético medido. Essa medicao foi realizada pelo grupo de
Sistemas Magnéticos (SMA) do CNPEM, que forneceu um arquivo com a distribuigdo espacial

da intensidade do campo magnético.

Figura 35 — Linha de luz SAPUCATA na interface do OASYS - SRW.

O] Vi DVF 3 (31.841 m)
Script (ME)
DVF 3 (31.841 m) Script (ME)
a O] W DVF 4 (44.750 m)
DVF 2 (30.210 m) %
DVF 4 (44.750 m) Seript (ME)
-~ SPU-MI (31 m)
ap — O
Fonte Geométrica MF (20.75 m) Screen 0] wE Amostra (47.970 m)
Amostra (47.97 m) Script (ME)
‘r T
M1 (31
SRW Python & E ﬂE Foco (56.000 m)

Script (ME)

Foco (56 m) Script (ME)

Fonte: Autor.

A simulagdo no SRW foi inicialmente realizada com um tnico elétron para validar a
disposicao dos elementos e os parametros. No entanto, para obter resultados mais préximos
da realidade, era necessario executar a simulacdo com milhares de elétrons. Diante do desafio
computacional que isso representava e considerando a limitacdo dos recursos nos computadores
locais do grupo de éptica, recorreu-se ao HPC (High Performance Computing) - um supercom-
putador - disponivel no LNLS. Dessa forma, tornou-se possivel conduzir a simulacdo com 100
mil elétrons, visando determinar o tamanho do feixe ao longo da linha, nas posi¢oes dos DVF’s,

da amostra e no foco vertical.

As imagens do feixe obtidas no SRW foram para o caso do feixe alinhado, enquanto
informagcdes do feixe desalinhado foram obtidas no SHADOW. Isso se deve a maior conveniéncia
na introdugdo de desalinhamentos em elementos épticos no SHADOW em comparagdo com
o SRW. Enquanto no SHADOW ¢é possivel inserir desalinhamentos diretamente por meio da
interface, no SRW, essa tarefa exige a modificacdo do script e o calculo manual das componentes

do vetor normal ao elemento 6ptico.
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7.2.3 SPECTRA

No SPECTRA, foram conduzidas simulagoes para obter a poténcia do feixe. Para de-
terminar a poténcia que chega tanto no DVF1 quanto no DCM, propagou-se a radiacio até a
posicdo desses elementos. A determinagdo da poténcia apés o DCM, no espelho e ao final da

linha é mais complexa, pois depende do calculo da poténcia perdida nesses elementos.

Os parametros do Sirius foram inseridos no SPECTRA, levando em conta a corrente
nominal do anel de 350 mA. Embora o Sirius esteja operando atualmente com 100 mA, sua
capacidade futura é de 350 mA. Dado o impacto da corrente nas simulacoes de poténcia, optou-
se por considerar o cendrio da corrente maxima. Além dos pardmetros da méaquina, foi incluindo
as informacoes do PAPU. As tabelas referentes aos parametros estdo apresentadas na secao 9.

A Figura 36 apresenta a configuragdo realizada no programa.

Figura 36 — Interface do SPECTRA com os parametros do PAPU.

File  Select Calculation Parameter Set Edit Help

Main Parameters

| Storage Ring ~|||[ Linear Undulator v|
Energy (GeV) 3 B(T) 0.403879
Current (mA) 350 A, (mm) 50
Circumference (m) 518 Device Length (m) 1
Bunches 864 Reg. Magnet Length (m) 0.9
# of Reqg. Periods 18
o (mm) 29
: K value _1 88557
Mat. Emittance (m.rad) 2.5e-10 £1e, (€V)
Coupling Constant 0.01 e -
0, p (mm,mrad) 4.792e-3, 0.03346
Energy Spread 0.00085 5, (Mmmad) 006542, 0.03367
By (m) 172 | |38 %,y (Mmmrad)  5.646e-3, 0.03347
Oy 0 - [0 Mgt (NM) 2.01475
My (M) 0 . |o Fluxy g 3.84724e+14
My i . |o Brilliance, 2.34131e+19
Peak Current (A) 28.8666 || Peak Brilliance 1.93102e+21
£y (M.rad) 2.475e-10, 2.475e-12 || Bose Degeneracy 6.58474
Oyy (mm) 0.06525, 2.985e-3 Total Power (kW) 0.292583
a’y  (mrad) 3.794e-3, 8.292e-4 || Gap-Field Relation
v! (mrad) 0.170333 || Field Structure
Bunch Profile End Correction Magnet
Injection Condition L] FEE AT

"I Field Offset & Taper
[_] Add Phase Emor

Segmentation

Fonte: Autor.

Com os parametros ajustados, deu-se inicio a simula¢do para o caso de campo préximo
(Near Field). Assim, foram obtidos os valores da poténcia total na posicdo do DVF1 e da poténcia
que alcanca o DCM. Além disso, nas mesmas posicoes, a densidade de poténcia foi calculada.
Os dados relativos a poténcia distribuida ao longo do espaco foram extraidos do SPECTRA e

plotados externamente utilizando Python.
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8 Resultados e Discussoes

8.1 Simulacao de poténcia e fluxo total

A poténcia total foi obtida na posi¢ado do DVF1 e do DCM utilizando o SPECTRA.
Os valores obtidos correspondem & poténcia total que chega até esses elementos. Para obter a
poténcia total ao final da linha, é necessario considerar a interacdo do feixe com os elementos e
levar em conta a curva de refletividade dos mesmos. Esse processo é mais complexo de realizar
no SPECTRA, e por isso, utilizou-se o SHADOW para obter esse valor. Os resultados dessas

simulagoes estao apresentados na Tabela 2.

Tabela 2 — Poténcia Total no DVF1, DCM e ao final da linha.

Poténcia Total [W]
DVF1 9.83
DCM 9.83
Final da Linha 7.8x107%

Para as duas primeiras simulacées, foi considerada a abertura angular de 66 x 66 prad?.
Na ultima simulacao, realizada ao final da linha, mais especificamente na posicao do foco vertical
a 56 metros da fonte, utilizou-se a abertura angular de 34 x 66 urad?, pois essa é a aceitancia
angular do espelho. Os valores de poténcia auxiliam no processo de comissionamento, pois eles
indicam possiveis erros de desalinhamento. Qualquer elemento com o qual o feixe interage gera
perda de fluxo e poténcia. Assim se os valores na pratica forem ordens de grandezas diferentes

dos valores obtidos por simulacdo isso indica a perda por elementos anteriores.

O fluxo pode ser obtido nos DVF’s por meio de fotodiodos e serem comparados com os
valores simulados. O valor do fluxo total ao final da linha foi obtido sendo igual a 1.74 x 10!
fétons/segundo/100mA. Para uma analise mais detalhada, como a obtengao da distribuicao de
poténcia ao longo do espaco, utilizou-se o SPECTRA. Com essa ferramenta, foi possivel criar
um mapa ilustrando a distribuicdo da intensidade da poténcia. Essa informacéao é relevante para
a equipe responsavel pelo projeto do sistema de arrefecimento dos elementos na linha. Através
do SPECTRA, determinou-se a densidade de poténcia para os seguintes elementos, conforme

mostrado na Figura 37.
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Figura 37 — Densidade de Poténcia, com a intensidade representada pela escala de cores e a
regiao tracejada branca delimitando a area correspondente a aceitancia do espelho.
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8.2 Histograma de Energia

Foi gerado um histograma de energia na posicdo do DCM para avaliar a banda de energia

que este elemento permitiu selecionar. O histograma pode ser visto na Figura [38].

Figura 38 — Histogramas de Energia no DCM
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Fonte: Autor.

Com o valor do AFE foi possivel determinar a resolugao da linha pela Equacao (5.7):

R & 1.25eV

— 2 =1. 10~* 1
= 8007€V:R 56 x 10 (8.1)
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8.3 SHADOW e SRW

Ao simular a linha com SHADOW e SRW, foi possivel obter informagoes sobre o tama-
nho do feixe em diversas regides de interesse, detalhadas nas Tabelas [3] e [4]. Ao comparar os
resultados entre SHADOW e SRW, foi notada uma discrepancia no tamanho do feixe inferior
a 5%. Nas simulagoes do SRW, o feixe se apresentou ligeiramente maior em comparagao com
o SHADOW. Destaca-se que o SHADOW, ao utilizar o método de ray-tracing para a propa-
gagdo do feixe, exibiu uma demanda computacional inferior em relagdo ao SRW, que propaga

as radiagdes de cada elétron. Enquanto a simulagdo da linha de luz no SHADOW demandou

aproximadamente 2 minutos, o SRW exigiu 8 horas.

Tabela 3 — Tamanho do feixe (FWHM) ao longo da linha - SHADOW.

e . Posicdo | Tamanho em X | Tamanho em Y
Regido de interesse
[mm] ) ]
Fonte 0 151.5 11.9
DVF1 27762 435.1 758.8
DVF2 30210 486.3 866.7
DVF3 31841 432.9 811.7
DVF4 44750 208.0 366.2
Amostra 47970 154.4 264.0
Foco Horizontal 53000 112.8 100.0
Foco Vertical 56000 130.1 9.6

Tabela 4 — Tamanho do feixe (FWHM) ao longo da linha - SRW.

. . Posicdo | Tamanho em X | Tamanho em Y
Regiao de interesse

[mm] [pm] [um]

Fonte 0 - -

DVF1 27762 - -
DVE2 30210 477.7 824.9
DVEF3 31841 434.3 812.7
DVF4 44750 211.2 379.0
Amostra 47970 155.5 270.8

Foco Horizontal 53000 - -
Foco Vertical 56000 122.7 11.1
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8.4 (Cdusticas

As cdusticas horizontal e vertical foram obtidas e podem ser vistas na Figura 39. A anélise
permitiu definir a profundidade de foco, encontrada na Tabela [5], visualmente representada
entre as retas vermelhas tracejadas. Além disso, observou-se que a posi¢do do foco horizontal e

vertical difere, caracterizando o feixe como astigmatico.

Figura 39 — C4usticas obtidas com o SHADOW.
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Fonte: Autor.

Os valores da profundidade de foco e sua respectiva posicdo podem ser consultados na
Tabela [5]. Observou-se que o foco horizontal ndo apresenta simetria em sua profundidade de

foco.

Tabela 5 — Informacgoes obtidas pelas causticas do feixe.

Direcéo Profundidade Posicio do Foco Profundidade Profundidade
de foco (inicio) de foco (fim) | de foco total [m]
Horizontal [m] 50,8 540 55.6 483
Vertical [m] 55,8 56,0 56,2 0,4
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A linha SAPUCAIA esté equipada com um detector varidvel capaz de medir o tamanho
do feixe ao longo de sua propagacdo, o que torna possivel determinar as cdusticas horizontal e
vertical. Essa capacidade permite uma comparagao direta com as cdusticas simuladas, possibi-
litando uma andlise da concordancia com as expectativas. Se a concordancia ndo ocorrer, sao
necessarios ajustes do espelho. Geralmente, o grau de liberdade que mais afeta a posi¢do dos
focos é aquele relacionado a variacdo do dngulo de incidéncia do espelho. No caso do espelho da
SAPUCAIA, essa variagdo é causada pela rotagdo em y (R, ), conforme o sistema de referéncia
do Sirius. Para compreender como a posi¢ao dos focos variam em relacdo a alteracdo de R,,
isolou-se o termo ¢ das Equagoes (5.5) para cada raio. Utilizando essas expressoes, foi simulado

o comportamento do feixe com uma variacdo total de 2 mrad, conforme apresentado na Figura

40.

Figura 40 — Deslocamento da posicdo dos focos dado R,.

—e— Foco Horizontal
Foco Vertical
1.0 4
0.5 -
E
o 0.04
<
_0.5_
—1.0 A

-1.00 -0.75 -0.50 -0.25 0.00 0.25 0.50 0.75 1.00
APitch [mrad]

Fonte: Autor.

A Figura 40 ilustra a variacdo dos focos horizontal e vertical (meridional e sagital) em
resposta ao desalinhamento em R,. E relevante notar que A, indica a alteracdo dos focos em

metros, tomando como referéncia a posi¢ao ideal (sem desalinhamentos).
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8.5 Imagens do feixe

As imagens do feixe ao longo da linha proporcionam informagoes sobre o comportamento
esperado nos DVF’s, na posicdo da amostra e no foco. Caso o feixe observado seja significativa-
mente diferente do simulado, é possivel supor que existam problemas de desalinhamento com os
elementos anteriores a ele. As imagens do feixe nos DVF’s estdo apresentadas nas Figuras 41,

42 e 43. Ja as imagens na posicao da amostra e do foco podem ser visualizadas respectivamente
em 44 e 45.

Figura 41 — Imagens do feixe no DVF2 - SRW.

(a) Campo Magnético Ideal. (b) Campo Magnético Medido.
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Fonte: Autor.
Figura 42 — Imagens do feixe no DVF3 - SRW.
(a) Campo Magnético Ideal. (b) Campo Magnético Medido.
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Fonte: Autor.
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Figura 43 — Imagens do feixe no DVF4 - SRW.

(a) Campo Magnético Ideal. (b) Campo Magnético Medido.
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Figura 44 — Imagens do feixe na posicdo da Amostra - SRW.
(a) Campo Magnético Ideal. (b) Campo Magnético Medido.
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Fonte: Autor.
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Figura 45 — Imagens do feixe na posi¢ao do foco vertical - SRW.

(a) Campo Magnético Ideal. (b) Campo Magnético Medido.
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Fonte: Autor.

As simulagoes forneceram informagoes acerca do comportamento do feixe ao longo da
linha. As ranhuras que surgem no feixe no DV3 estdo associadas aos defeitos na superficie do
espelho, os quais foram considerados na simulagao gracas a medi¢Oes realizadas pelo grupo de
metrologia Optica. Embora essas ranhuras se manifestem na simulacdo, é pouco provavel que
sejam visiveis na linha, uma vez que o pixel efetivo da cAmera dos DVF’s é de 10 um, e essas

ranhuras sdo menores do que essa escala.

Comparando os dois cenarios, é perceptivel um aumento do tamanho do feixe para o
caso que considera o campo magnético medido. Esse aumento é consistente em todos os DVF’s
e na amostra. Entretanto, ao analisar os tamanhos do feixe no foco vertical, a diferenca entre os
campos ideal e medido é minima, ndo ultrapassando 5%. O PAPU foi construido utilizando pecas
provenientes de outros onduladores do antigo acelerador sincrotron, UVX, atualmente desati-
vado. O aumento no tamanho do feixe pode ser atribuido as imperfeicbes do campo magnético.

Essa condicao leva ao aumento das dimensoes do feixe e explica a auséncia de simetria.

Para analisar o comportamento do campo magnético medido, especialmente a compo-
nente By, desenvolveu-se um programa em Python que 1& o arquivo contendo o campo magnético
do PAPU. Este programa extrai a componente B, em funcao da posicao z e, em seguida, gera
graficos comparativos entre o comportamento do campo magnético medido e o ideal. O compor-
tamento ideal é representado por uma funcao seno com periodo definido pelo periodo do PAPU.

A Figura 46 ilustra essa comparagcao.
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Figura 46 — Campo magnético medido pelo SMA - componente B,,.
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A primeira vista, poderiamos afirmar que o comportamento do campo é muito proximo
do ideal. No entanto, ao realizar um zoom na parte superior, como pode ser visto na Figura 47,

é possivel observar variagoes nas amplitudes da oscilagdo ao longo de z.

Figura 47 — Zoom na parte superior da Figura 46.
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Fonte: Autor.

O ondulador é projetado para garantir que a radiacdo emitida por um elétron em osci-
lacdo esteja em fase com a radiagdo subsequente, resultando em uma soma coerente. Como no
caso do PAPU a componente B, do campo magnético varia em amplitude, esse processo nao se

realiza de forma efetiva, ocasionado deformagoes no feixe como observado.
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8.6 Mapeamento do desalinhamentos do Espelho

Para analisar os efeitos de cada grau de liberdade do espelho sobre o feixe, foram con-
duzidas simulagoes utilizando o SHADOW. Durante essas simulacoes, foram introduzidos desa-
linhamentos significativos para identificar como o feixe tende a se deformar em resposta a cada
grau de liberdade desalinhado do espelho. Os resultados das simulagdes podem ser visualizados
nas Figuras [48], [49], [50], [51], [52] e [53], onde o circulo branco indica o centro do feixe e as
setas ilustram as movimentagoes observadas em decorréncia dos desalinhamentos. O valor do

desalinhamento gerado estd indicado em cada imagem.

Figura 48 — Desalinhamento em Rx - SHADOW.
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Fonte: Autor.
Figura 49 — Desalinhamento em Ry - SHADOW.
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Figura 50 — Desalinhamento em Rz - SHADOW.
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Figura 51 — Desalinhamento em Tx - SHADOW.
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Figura 52 — Desalinhamento em Ty - SHADOW.
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Figura 53 — Desalinhamento em Tz - SHADOW.
400 400 400
200 200 200
o § o § o §
> > >
-200 -200 -200
—-400 -400 -400
-400 -200 0 200 400 —-400 -200 0 200 400 —400 -200 O 200 400
X [um] X [um] X [um]

Fonte: Autor.

A R, foi o unico desalinhamento capaz de rotacionar o feixe em torno do seu préprio
centro sem provocar translacdo. Ja os desalinhamentos em R,, T}, e T, foram responsédveis por
promover uma translacao horizontal do feixe. Por outro lado, os desalinhamentos em R, e Tj,
ocasionaram uma translacio vertical. Os valores do tamanho do feixe e da posi¢do média foram

registrados para cada grau de liberdade desalinhado e estdao apresentados nas Tabelas 6 e 7.
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Tabela 6 — Desalinhamentos por Rotagao.

Grau . . |X FWHM|Y FWHM/ Posicio do X médio|Posicio do Y médio
de Variacgao

Liberdade [m] [m] [pm] [pm]
-450 198.1 285.0 0.2 -0.4

Rx [prad] 0 158.1 276.7 0.2 04
450 199.7 283.4 0.2 -0.3

-10 154.6 267.6 -339.2 -0.2

Ry [urad] 0 157.0 264.6 0.1 -0.2
10 157.7 261.7 339.5 -0.2

-500 156.0 268.2 0.2 59.4

Rz [urad] 0 156.9 272.3 0.2 0.0
500 157.2 271.5 0.2 -59.3

Tabela 7 — Desalinhamentos por Translagao.
Grau . < L 1 . 1
. - | X FWHM|Y FWHM |Posi¢ao do X médio|Posicao do Y médio
de Variagao

Liberdade [um] [m] [m] [um]
-180 147.4 281.1 133.8 -0.1

Tx [um] 0 158.3 277.6 0.0 -0.1
180 147.8 2774 -134.7 -0.2

-100 156.1 273.2 -0.0 122.3

Ty [um] 0 1584 2743 0.0 02
100 157.8 268.2 -0.0 -122.8

-10 155.9 275.0 43.8 -0.7

Tz [mm] 0 1538 275.1 0.4 0.7
10 155.8 275.3 -43.2 -0.7
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8.7 Taxas de deslocamento

Ao mapear os desalinhamentos do espelho, também foi calculada a taxa de variacdo do
centro do feixe na posicdo da amostra. Utilizando Python, representou-se graficamente essas
variacoes para diferentes tipos de desalinhamentos. Em seguida, foi implementando curvas de
ajustes em cada grafico para identificar suas tendéncias. Os graficos e as retas de ajuste cor-
respondentes para cada caso estao disponiveis no apéndice B. Um caso de particular interesse
ocorre durante um pitch no espelho, representado por R,. Esta situacdo é relevante, pois mo-
difica o angulo de incidéncia do espelho. Devido a orientagdo horizontal do espelho, a variacao

em R, resulta em um deslocamento lateral do feixe, conforme ilustrado na Figura 54.

Figura 54 — Deslocamento do feixe na posi¢ao da amostra dado R,.
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Fonte: Autor.

Argumentos geométricos podem ser empregados para quantificar como a variagdo do
angulo de incidéncia impacta a posi¢ao do feixe. Uma imagem foi elaborada para oferecer uma

visdo mais detalhada desse processo, observe a Figura 55.
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Figura 55 — Representagao geométrica do deslocamento do feixe em resposta a rotacao R,. O
espelho é representado pelo retangulo cinza e a trajetoria do feixe é indicada pela
linha verde.

‘\ e __._ s o .,.......,. e

Fonte: Autor.

Seja 6 o angulo de incidéncia do feixe, X a posicido transversal do feixe e d a distancia
entre o espelho e a posicao de andlise. E considerando aproximacio de que tanf =~ 6 uma vez

que o angulo é pequeno, obtém-se que:
X =20d = AX =2A0d (8.2)

Considerando a posi¢do da amostra que se encontra ha 16.97 m em relagado ao espelho,

aplicando a Equacao (8.2) para o desalinhamento de 1 prad em R, no espelho:

AX =2 x (1prad) x (16.97m) = AX = 33.94um (8.3)

Ou seja, o feixe desloca 33.94 um quando R, varia 1 prad. Esse valor ¢ o mesmo valor
do coeficiente angular da reta de ajuste da Figura 54. Para os casos lineares foi representado a
taxas de deslocamento para cada grau que ocasionava este efeito. As taxas encontradas estao

representadas na Tabela 8.

Tabela 8 — Principais taxas de deslocamento da posicao central do feixe na posicdo da amostra.

Posigao do Feixe / Grau de Liberdade | Taxas
AX /AT, [pm/pm) -0.74
AY /AT, [pm/mm)] -1230.51
AX /AT, [ppm/mm] -4.35
AX /AR, [pm/mrad] 33.93
AY /AR, [pm/mrad] -118.64
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9 Conclusao

O uso de simulagoes 6pticas por meio de ferramentas como SHADOW, SRW e SPECTRA
permitiu compreender o comportamento do feixe ao longo da linha de luz. Esta compreensao

é crucial para otimizar o processo de comissionamento da linha SAPUCAIA com o ondulador
PAPU.

Através do histograma de energia foi possivel determinar a resolucdo da linha como
sendo 1.56 x 10~%. Além disso, informacdes sobre o fluxo e poténcia final da linha foram obti-
das. As imagens do feixe geradas proporcionaram o que deve se esperar durante o processo de
comissionamento. E as consideragoes do campo ideal e medido, mostraram que para este tltimo

o tamanho do feixe é maior.

Os desalinhamentos do espelho foram mapeados, revelando os efeitos especificos de cada
grau de liberdade. Desalinhamentos em Ry, T, e T, resultaram em translacao horizontal do feixe,
enquanto R, e T, promoveram translacao vertical. R;, por sua vez, foi o iinico desalinhamento
capaz de induzir rotagdo no feixe. Essas tendéncias fornecem pistas sobre quais graus de liberdade
podem estar desalinhados. Aliadas as taxas de deslocamento da posicdo central do feixe, essas

informacoes sdo fundamentais para o processo de alinhamento.

A andlise das cdusticas do feixe proporcionou determinar as posi¢oes dos focos horizontal,
em 54 m, e vertical em 56 m. Assim como suas respectivas profundidades de foco. As simulagoes
do feixe que levaram em consideragdo o campo medido evidenciaram um aumento no tamanho

do feixe devido as imperfeicbes do campo magnético.

Esse conjunto de informagoes estabelece uma base para o processo de comissionamento
da linha. Para trabalhos futuros espera-se determinar desalinhamentos que ocasionem o au-
mento em 10% no tamanho do feixe nos DVF’s, garantindo a integridade do feixe para cada
grau de liberdade. Assim como espera-se determinar o comportamento do feixe para diferentes

harmonicos.



73

Referencias

ALS-NIELSEN, Jens; MCMORROW, Des. Elements of Modern X-ray Physics. Hoboken,
NJ, EUA: John Wiley & Sons, Ltd, 2011. P. 435.

CHUBAR, O; ELLEAUME, P. Accurate and Efficient Computation of Synchrotron Radiation
in the Near Field Region. Proceedings of the EPAC98 Conference, p. 1177-1179, jun.
1998.

CHUBAR, Oleg; CELESTRE, Rafael. Memory and CPU efficient computation of the Fresnel
free-space propagator in Fourier optics simulations. Opt. Express, Optica Publishing Group,
v. 27, n. 20, p. 28750-28759, set. 2019. DOIL: <10.1364/0E.27.028750>. Disponivel em:
<<https://opg.optica.org/oe/abstract.cfm?URI=o0e-27-20-28750>>.

CNPEM. Linhas de luz SAPUCATA. [S.l.: s.n.], 2021. Disponivel em:
<https://Inls.cnpem.br/facilities /sapucaia/>. Acesso em 11 de outubro de 2023.

. Sirius: acelerando o futuro da ciéncia brasileira. [S.1.: s.n.], 2021. Disponivel

em: <https://www.Inls.cnpem.br /sirius/>. Acesso em 11 de outubro de 2023.

. Sobre o CNPEM. [S.L: s.n.], 2022. Disponivel em:
<https://cnpem.wpengine.com /cnpem/>. Acesso em 08 de outubro de 2023.

ILUM. Uma escola superior de ciéncia tinica e inovadora. [S.1.: s.n.], 2023. Disponivel
em: <https://ilum.cnpem.br/a-ilum/>. Acesso em 10 de outubro de 2023.

LNLS. Laboratério Nacional de Luz Sincrotron - LNLS - Sirius - OPTICA. [S.L.: s.n.],
2020. Disponivel em: <https://Inls.cnpem.br/grupos/opt/>. Acesso em 17 de junho de 2023.

MEYER, Bernd C et al. Optical Design Report - ODR: SAPUCATIA Beamline.
Campinas, Brasil, 2021.

NALIN, Giammarco. Synchrotron radiation and Synchrotron light sources. [S.l.: s.n.],
2023. Disponivel em: <https://www.nottingham.ac.uk/aspire-itn/aspire-blog/aspire-blogs-
2020/synchrotron-radiation-and-synchrotron-light-sources.aspx>. Acesso em 25 de outubro de
2023. A Marie Sktodowska-Curie Innovative Training Network.

NUSSENZVEIG, H. Moysés. Curso de Fisica Bésica - vol 4: Otica, relatividade, fisica
quintica. Sao Paulo,SP: Editora Bluncher, 1998. P. 444.

PITHAN, Linus. On the role of external stimuli to tailor growth of organic thin
films. 2017. Tese (Doutorado) — Humboldt-Universitédt zu Berlin,
Mathematisch-Naturwissenschaftliche Fakultét. DOI: <http://dx.doi.org/10.18452/17749>.

REBUFFI, Luca; RIO, Manuel Sanchez Del. OASYS (OrAnge Synchrotron Suite): an
open-source graphical environment for x-ray virtual experiments. [S.1.: s.n.|, 2020.
Disponivel em: <https://www.aps.anl.gov/Science/Scientific-Software/OASYS>. Acesso em
4 de junho de 2023.


https://doi.org/10.1364/OE.27.028750
https://opg.optica.org/oe/abstract.cfm?URI=oe-27-20-28750
https://lnls.cnpem.br/facilities/sapucaia/
https://www.lnls.cnpem.br/sirius/
https://cnpem.wpengine.com/cnpem/
https://ilum.cnpem.br/a-ilum/
https://lnls.cnpem.br/grupos/opt/
https://www.nottingham.ac.uk/aspire-itn/aspire-blog/aspire-blogs-2020/synchrotron-radiation-and-synchrotron-light-sources.aspx
https://www.nottingham.ac.uk/aspire-itn/aspire-blog/aspire-blogs-2020/synchrotron-radiation-and-synchrotron-light-sources.aspx
https://doi.org/http://dx.doi.org/10.18452/17749
https://www.aps.anl.gov/Science/Scientific-Software/OASYS

Referéncias 74

RIGAMONTI, Humberto Junior. Um estudo acerca dos pardmetros 6pticos da linha
de luz XARU do SIRIUS. 2018. F. 77. Monografia (Trabalho de Conclusao de Curso) —

Lorena.

RIO, Manuel Sanchez del; REBUFFI, Luca. OASYS: A software for beamline simulations and
synchrotron virtual experiments. AIP Conference Proceedings, v. 2054, n. 1, p. 060081,
jan. 2019. ISSN 0094-243X. DOI: <10.1063/1.5084712>. eprint:
<https://pubs.aip.org/aip/acp/article-
pdf/doi/10.1063/1.5084712/14178905/060081\ 1\ online.pdf>. Disponivel em:
<<https://doi.org/10.1063/1.5084712> >.

SBF, ESCOLA LNLS. Escola de Sincrotron para Professores do Ensino Médio
LNLS-SBF. [S.L.: s.n.], 2018. Disponivel em:
<https://sbfisica.org.br/v1/escola-Inls-sbf /index.php/pt /sobre-o-Inls.html>. Acesso em 17 de
junho de 2023.

SUSINI, Jean. Design parameters for hard x-ray mirrors: the European Synchroton Radiation
Facility case. Optical Engineering, v. 34, p. 361-376, fev. 1995. DOI: <10.1117/12.194835>.

TANAKA, Takashi. SPECTRA: a synchrotron radiation calculation code. [S.1.: s.n.],
2022. Disponivel em: <https://spectrax.org/spectra/index.html>. Acesso em 4 de junho de
2023.

TANAKA, Takashi; KITAMURA, Hideo. SPECTRA: a synchrotron radiation calculation
code. Journal of Synchrotron Radiation, v. 8, n. 6, p. 1221-1228, nov. 2001. DOI:
<10.1107/5090904950101425X>. Disponivel em:
<<https://doi.org/10.1107/S090904950101425X > >.

WIKI. WikiSirius - Main page. [S.l.: s.n.], 2019. Disponivel em:
<https/wiki-sirius.Inls.br/mediawiki/index.php/Main_ Page>. Acesso em 17 de margo de
2023.

WILLMOTT, Philip. An Introduction to Synchrotron Radiation: Techniques and
Applications. Hoboken, NJ, EUA: John Wiley & Sons, Ltd, mar. 2019. P. 483.


https://doi.org/10.1063/1.5084712
https://pubs.aip.org/aip/acp/article-pdf/doi/10.1063/1.5084712/14178905/060081\_1\_online.pdf
https://pubs.aip.org/aip/acp/article-pdf/doi/10.1063/1.5084712/14178905/060081\_1\_online.pdf
https://doi.org/10.1063/1.5084712
https://sbfisica.org.br/v1/escola-lnls-sbf/index.php/pt/sobre-o-lnls.html
https://doi.org/10.1117/12.194835
https://spectrax.org/spectra/index.html
https://doi.org/10.1107/S090904950101425X
https://doi.org/10.1107/S090904950101425X
https/wiki-sirius.lnls.br/mediawiki/index.php/Main_Page

Apéndices



76

APENDICE A — Parametros das Simulacdes

Os parametros empregados nas simulagoes realizadas pelo OASYS e no SPECTRA
encontram-se detalhadamente apresentados nas tabelas seguintes, acompanhados de uma ex-

plicacdo breve acerca do significado dos pardmetros listados.

Tabela 9 — Principais pardmetros do Sirius.

Parametros Valor
E [GeV] 3
Corrente nominal [mA] 350
Circunferéncia do anel [m] 518
Bunches 864
o, 2.9
Emitancia natural [nm.rad| 0.25
Constante de acoplamento 0.01
oE 0.00085
Bz [m] 17.2
By [m) 3.6

E representa a energia no anel de armazenamento; a corrente nominal refere-se a corrente no anel
de armazenamento; Bunches é o niimero harmonico do Sirius e representa as posigdes possiveis
de oscilagoes do elétrons ao longo do anel. o, é o tamanho linear na direcio z do feixe; dg é a

variacao de energia dentro do anel; 3, e 3, sdo os parametros beta.

Tabela 10 — Pardmetros da fonte geométrica.

Parametros Valor
Ntumero de Raios 1000000
Energia 8007 eV
O 0.0647 mm
o, 0.0051 mm
ol 6.3 x 10~ %urad
ol 1.17 x 10~ urad
Tipo de Distribuicao Single Line

O termo nuimero de raios denota a quantidade de raios gerados durante a simulacdo. Energia
representa o valor que a fonte utilizara para produzir os raios, garantindo que eles possuam essa
determinada energia. As varidveis o, e o, indicam os tamanhos lineares do feixe, enquanto o7,
e o/, representam suas divergéncias. O Tipo de distribui¢do refere-se & maneira como a fonte
gera o feixe, podendo ser com um tnico valor de energia (single line) ou com uma distribuicao

baseada nos valores inseridos.
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Tabela 11 — Principais pardmetros do PAPU.

Parametros Valor
A [mm] 50
L [m)] 0.90
Kz 1.96
Braz [T] 0.42
Polarizacao | Horizontal

Esses parametros referem-se as caracteristicas de um ondulador, abrangendo seu periodo A,

comprimento L, pardmetro de deflexdo K, campo magnético B, e o tipo de polarizacao.
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A seguir, sdo apresentados os graficos da variagdo da posigao central do feixe na posicao

da amostra (sample) em funcao dos graus de liberdade do espelho. Os termos X mean position

e Y mean position representam a posicao central do feixe.

X mean position [um]

X mean position [um]

Figura 56 — Rotacdo em torno de = - R,.
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Figura 57 — Rotagao em torno de y - R,,.
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Figura 58 — Rotagdo em torno de z - R,.
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Figura 59 — Translacao em torno de x - 7).
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Figura 60 — Translacao em torno de y - 7T,.
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X mean position [um]

Figura 61 — Translagdo em torno de z - T}.
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APENDICE C - Cédigo em Python

A seguir estd o cdédigo criado no Python que simula a linha de luz SAPUCAIA para
um dado vetor de desalinhamento fornecido. Este c6digo fornece a imagem do feixe nos DVF’s,
na posi¢do da amostra e nos focos. A energia utilizada é de 8007 eV e o harmoénico é décimo

terceiro.

#!/usr/bin/env python3
# -*- coding: utf-8 -*-

nun

Created on Thu O0Oct 5 14:41:02 2023

@author: bruno.souza
W
########### Allows you to image the beams of a misalignment vector ########H#H#H
# this script obtain:
# the misalignment of the beam
# the values of FWHM slices and fit

# the values of mean position and mean position fit

#%% PACKAGES:

import numpy as np #
Scientific computing library

import Shadow #
Used for shadow simulations

from optlnls.importing import read_shadow_beam #
Used for read the shadow beam

from Plot_beam_modified import plot_beam #
Plot the beam information

from optlnls.shadow import run_shadow_caustic, read_caustic,get_good_ranges #
Custom functions related to Shadow software

import matplotlib.pyplot as plt #
Library for creating charts and plots

import pandas as pd #

Library for data manipulation and analysis

#%% PARAMETERS:

n_rays= 1000000 # number of rays used in the
simulation

deg_£f="Ty’ # the degree of freedom in Sirius
frame;

unit =’mm’ # rad , mrad for rotations; [ m ], [mm

] for translations

misalig_array=np.linspace(-2,2,11) # misalignment array;

position = 25000 # Position of interest

# Define a dictionary to map positions to devices
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33 position_to_device = {
34 841: ’DVF3°’,

35 13750: °’DVF4°’,

36 16970: ’SMP’,

37 22000: ’Hor_f’,

38 25000: ’Ver_f£f’ }
39

40 # Set the default values for nbins_x and nbins_y
41 nbins_x = 200
42 nbins_y = 200

44 # Check if the position is in the dictionary

45 if position in position_to_device:

46 device = position_to_device[position]

a7

48 # Update nbins_x based on the device

49 if device == ’DVF3’:

50 nbins_x = 90 # better parameters for this case

52 #%% Lists to store data:

54 # Initialize a dictiomnary to store data

55 data = {

56 misalignment’: [],

57 >fwhm_h_sli’: [],

58 >fwhm_v_sli’: [],

59 ’mean_pos_h’: [],

60 ’mean_pos_v’: [],

61 >fwhm_h_fit’: [],

62 ‘fwhm_v_fit’: [],

63 ’mean_pos_h_£fit’: [],

64 ’mean_pos_v_fit’: [], }

66 #%% Running the SAPUCAIA beamline to the DCM
67 # RUN SAPUCAIA:

69 # write (1) or not (0) SHADOW files start.xx end.xx star.xx

70 iwrite = O

71

72 #

73 # initialize shadow3 source (oe0O) and beam
74 #

75 beam = Shadow.Beam()

76 0e0 = Shadow.Source ()

77 oel = Shadow.OE()

78 0e2 = Shadow.0E()

79 oe3 = Shadow.O0E()

80 oe4 = Shadow.O0E()

81

82 #

83 # Define variables. See meaning of variables in:

84 # https://raw.githubusercontent.com/srio/shadow3/master/docs/source

.nml
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85 # https://raw.githubusercontent.com/srio/shadow3/master/docs/oe.nml

86 #

87

88 0e0.FDISTR = 3

89 # 0e0.FILE_BOUND = b’/home/ABTLUS/bruno.souza/GITHUB/SAPUCAIA/
SPU_optimize_source_66x66urad2.txt’ # CNPEM

90 0e0.FILE_BOUND = b’/home/bruno/GITHUB/SAPUCAIA/SPU_optimize_source_66x66urad?2.
txt’ # Home

91 0e0.F_BOUND_SOUR = 2

92 oe0.F_PHOT = 0

93 oe0.HDIV1l = 0.0

94 0e0.HDIV2 = 0.0

95 0e0.IDO_VX =

96 0e0.IDO_VZ =

97 0e0.ID0O_X_S = 0

98 0e0.IDO_Y_S = 0

99 0e0.ID0_Z_S = 0

100 oe0.ISTAR1 = 5676561

101 0e0.NPOINT = n_rays
102 oe0.PH1 = 8007.0

103 0e0.SIGDIX = 6.3e-06
104 0e0.SIGDIZ = 1.17e-05
105 oe0.SIGMAX = 0.0647
106 oe0.SIGMAZ = 0.0051
107 oe0.VDIV1l = 0.0

108 0e0.VDIV2 = 0.0

109

110 oel.DUMMY = 0.1

111 oel .FWRITE = 3

112 oel.F_REFRAC = 2

113 oel.F_SCREEN =

114 oel.I_SLIT np.array([1, O, O, O, O, O, O, O, O, 0])

115 oel .K_SLIT np.array([1, O, O, O, O, O, O, O, O, 0])

116 oel.N_SCREEN = 1

117 oel .RX_SLIT = np.array([3.11256, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.01)
118 oel .RZ_SLIT = np.array([3.1125, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.01)
119 oel.T_IMAGE 0.0

120 oel . T_INCIDENCE = 0.0

121 oel.T_REFLECTION = 180.0

122 oel.T_SOURCE = 20750.0

124 oe2.DUMMY = 0.1

125 # o0e2.FILE_REFL = b’/home/ABTLUS/bruno.souza/0asys/Silll.dat’ # CNPEM
126 oe2.FILE_REFL = b’/home/bruno/0Oasys/Silll.dat’ # HOME

127 oe2.FWRITE = 1

128 oe2.F_CENTRAL = 1

129 oe2.F_CRYSTAL = 1

130 oe2.PHOT_CENT = 8007.0

131 oe2.R_LAMBDA = 5000.0

132 oe2.T_IMAGE = 37.608

133 0e2.T_INCIDENCE = 75.7024111803
134 oe2.T_REFLECTION = 75.7024111803
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7 oe3.ALPHA
; oe3.DUMMY
# 0e3.FILE_REFL = b’/home/ABTLUS/bruno.souza/0asys/Silll.dat’

oe2.T_SOURCE = 8250.0

180.0
0.1

0e3.FILE_REFL = b’/home/bruno/0Oasys/Silll.dat’

0e3.FWRITE = 1

oe3.F_CENTRAL = 1
oe3.F_CRYSTAL = 1
oe3.PHOT_CENT = 8007.0

oe3.R_LAMBDA = 5000.0
oe3.T_IMAGE = 1962.392
0e3.T_INCIDENCE = 75.7024111803
oe3.T_REFLECTION = 75.7024111803
0e3.T_SOURCE = 0.0

#Run SHADOW to create the source

if iwrite:

oe0.write("start.00")
beam. genSource (0e0)
if iwrite:
0e0.write("end.00")

beam.write("begin.dat")

HAEHBAHBHBAHBABAHBABAHRAH AR RAHHS
# Add Bandwidth

#A2EV = 50676.89919462:

codata_h = np.array (6.62606957e-34)

codata_ec = np.array(1.602176565e-19)

codata_c = np.array (299792458.0)

# Planck constant

# elementary charge

# speed of light

A2EV = 2.0*np.pi/(codata_h*codata_c/codata_ec*le2)

#Shadow beam:

" E_old = beam.getshonecol (11, nolost=1)

EO = E_old[0]

#Energy Bandwidth:

delta_E = 6 #[eV]

#New beam:

# energy column # beam.raysl[:,10]/A2EV



APENDICE C. Cédigo em Python

85

187 beam_new = beam.duplicate ()

188

189 E_new = EO + delta_Ex*( np.random.random_sample ((len(E_old),))
190

191 beam_new.rays[:,10] = E_new*A2EV

192

193 beam = beam_new.duplicate ()

194

195 #Prints:

196

197 print (’\n’)

198

199 print (’Energy (old): \n’, E_old)

200

201 print (’Energy (mnew): \n’, beam_new.getshonecol(1l, nolost=1))
202

203 print (’\n’)

204

205 print (’New Energy Limits:’)

206

207 print (’E min = ’, np.min(beam_new.getshonecol (11, nolost=1)))
208

209 print (’E max = ’, np.max(beam_new.getshonecol (11, nolost=1)))
210

211 print (’\n’)

212

213 HEHSHAHHAEHBHHEH B HAEHHEHAEHHEHASS

214

215 #

216 # Run optical element 1

217 #

218 print (" Running optical element: %d"%(1))
219 if diwrite:

220 oel.write("start.01")

221

222 beam.traceOE (oel,1)

223

224 if diwrite:

225 oel.write("end.01")

226 beam.write("star.01")

227

228

229 #

230 # Run optical element 2

231 #

232 print (" Running optical element: %d"%(2))
233 if iwrite:

234 oe2.write("start.02")

235

236 beam.traceOE (oe2,2)

237

if iwrite:

0.5 )
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oe2.write("end.02")

beam.write("star.02")

#

# Run optical element 3

#

print (" Running optical element: %d"%(3))

if iwrite:

oe3.write("start.03")

beam.trace0E (0e3,3)

if iwrite:

#0%

for

oe3.write("end.03")

beam.write("star.03")

RUNNING ONLY MIRROR FOR DIFFERENT MISALIGNMENT VALUES

misalig in misalig_array:

print ("###H#HHAHHAHHHARH AL HHSHHA B BB B H AR B RS R B SR B RSB H SR H SR B RS R B R SRS SRR SRR SRS
)

if deg_f in [’Rx’, ’Ry’, ’Rz’]:
if unit == ’ rad ’: print(’For variation of {} rad ’.format(misalig))
if unit == ’mrad’: print(’For variation of {} mrad’.format(misalig))

if deg_f in [’Tx’, ’Ty’, ’Tz’]:
if unit == ’mm’: print(’For variation of {} mm’.format (round(misalig,3))

) # round the number

if unit == ’> m ’: print(’For variation of {} m ’.format(misalig))

print ("###HAHAHABHHHAHAHA RSB HAHAH B AR AR BB BB S B AR H BB S BB B R AR A H SRS RSB B RS HSH "
)

beam_copy = beam.duplicate () # make a copy of the beam

#

# Run optical element 4 - Mirror
#

oed4 .ALPHA = 90.0

oe4.DUMMY = 0.1

oe4 .FHIT_C = 1
# oe4 .FILE_REFL = b’/home/ABTLUS/bruno.souza/0asys/Rh.dat’

# CNPEM
# o0e4d .FILE_RIP = b’/home/ABTLUS/bruno.souza/GITHUB/SAPUCAIA/
SPU_total_deformation_300mm_sh.dat’ # CNPEM

oe4 .FILE_REFL = b’/home/bruno/0Oasys/Rh.dat’
# HOME
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oe4d .FILE_RIP = b’/home/bruno/GITHUB/SAPUCAIA/SPU_total_deformation_300mm_sh.

dat’ # HOME

oe4 .FMIRR = 3

oe4 .FWRITE = 1

oe4 .F_DEFAULT = 0O
oed.F_G_S = 2

oe4 .F_MOVE = 1

oe4 .F_REFLEC = 1
oe4 .F_RIPPLE = 1
oe4 .RLEN1 = 150.0
oe4 .RLEN2 = 150.0
oe4 .RWIDX1 = 2.5
oe4 .RWIDX2 = 2.5
oe4 .SIMAG = 25000.0
oe4.SSOUR = 31000.0
oe4 . THETA = 89.7994647717
oe4 . T_IMAGE = 0.0

oe4 .T_INCIDENCE = 89.7994647717
oe4 .T_REFLECTION = 89.7994647717
oed4 .T_SOURCE =

0.0

#%% Assigning misalignment values:

# Rotation angle mapping to variables

rotation_mapping = {
"RX" : IIZ RDTII ,

I'Ry'l . IIX ROTII

IIRZ " . ||Y RDTII }

rotation_factors

(’Rx’,
'Ry,
(’Rz’,
(’Rx’,
(’Ry’,
(’Rz’,
}

J

>

bl

‘mrad’) :
‘mrad’) :

‘mrad’):

rad °’

rad '’

rad ’

{

): -1 * np.rad2deg(misalig * 1le-6),
): -1 % np.rad2deg(misalig * 1le-6),
): 1 * np.rad2deg(misalig * 1le-6),

# Translation mapping to variables

-1 * np.rad2deg(misalig * 1e-3),
-1 * np.rad2deg(misalig * 1e-3),
1 * np.rad2deg(misalig * 1e-3)

translation_mapping = {

"Tx": "OFFZ",

"Ty": "OFFX",

"Tz": "QFFY" }
translation_factors = {

(’Tx’, ’mm’): -1 * misalig,

(’Ty’, ’mm’): -1 * misalig,

(’Tz’, ’mm’): 1 * misalig,

(’Tx’, > m ’): -1 * misalig * (1e-3),
(’Ty’, > m ’): -1 * round(misalig,

3) * 1e-3,
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CPTm?2, 2 m ?)s 1 * misalig * 1le-3 }

key = (deg_f ,unit)

if deg_f in rotation_mapping:
rotation_variable = rotation_mapping[deg_£f]
value = rotation_factors[key]

setattr (oe4, rotation_variable, value)

if deg_f in translation_mapping:
translation_variable = translation_mappingl[deg_f£f]
value = translation_factors[key]

setattr (oe4, translation_variable, value)

Print ("#H#HAHAHABHBHAHAHA RSB HBHAH SR AR BB R AR AR S B AR R BB A BB RS RBHBH RS RSB RS S H S S
)

print (oe4.0FFX)

print ("#H#HHHHAHHAHHHAHHHSH RS R B A AR BB H AR B RS HHA R R RS BB R H SR B RS R B S G R RS R RS SRS HH "
)

#

# Run optical element 4

#

print (" Running optical element: %d"%(4))

if iwrite:

oed.write("start.04")

beam_copy.traceOE (oe4,4)

if iwrite:
oed.write("end.04")

beam_copy.write("star.04")

# Choose the visualization element based on the position

device = position_to_device.get(position, ’Unknown Device’)

beam_copy.retrace(position) # Propagating the beam to

the position

#%% Read Shadow beam
beam2D = read_shadow_beam(beam_copy, x_column_index=3, y_column_index=1,
nbins_x=nbins_x, nbins_y=nbins_y, nolost=1, ref=23, zeroPadding=2,

gaussian_filter=0)

#%% Adjustable the scale and plotting

# Rotations
if deg_f == ’Rx’:
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381 plot_range_x, plot_range_y = 400, 400 # the total range of the plot
in [ m ]
382 zero_pad_x, zero_pad_y = 4, 4 # the =zeros
383
384 if deg_f == ’Ry’:
385 plot_range_x, plot_range_y = 20000, 20000 # the total range of the
plot in [ m ]
386 zero_pad_x, zero_pad_y = 20, 22 # the =zeros
387
388 if deg_f == ’Rz’:
389 plot_range_x, plot_range_y = 10400, 10400 # the total range of the
plot in [ m ]
390 zero_pad_x, zero_pad_y = 25, 25 # the =zeros
391
392 # Translations
393 if deg_f == ’Tx’:
394 plot_range_x, plot_range_y = 400, 400 # the total range of the plot
in [ m ]
395 zero_pad_x, zero_pad_y = 2, 6 # the zeros
396
397 if deg_f == ’Ty’:
398 plot_range_x, plot_range_y = 6800, 6800 # the total range of the plot
in [ m ]
399 zero_pad_x, zero_pad_y = 8, 26 # the zeros
100
401 if deg_f == ’Tz’:
402 plot_range_x, plot_range_y = 460, 460 # the total range of the plot in
[ m ]
403 zero_pad_x, zero_pad_y = 5, 5 # the zeros
404
405 #%% Filename
406
407 # Rotations
408 if deg_f in [’Rx’,’Ry’,’Rz’]:
109 if unit ==’ rad ’: filename = ’SPU ’+ device + ’ ’ + deg_f +’=%.0f rad

>%(misalig)

410 if unit ==’mrad’: filename = ’SPU ’+ device + ’ ’ + deg_f +’=%.0f mrad’
%(misalig)

411

112 # Translations

113 if deg_f in [’Tx’,’Ty’,’Tz’]:

414 if unit ==’mm’: filename = "SPU "+ device + ’ ’ + deg_f +"=J.1f mm"%(
misalig)

415 if unit ==’ m ’: filename = ’SPU ’+ device + ’> ’ + deg_f +’=7.0f m ’%(

misalig)

116

417 #%% Plot Beam

418 outputs = plot_beam(beam2D, show_plot=True,outfilename=filename+’.png’,
outfileext="png’,cut=0,textA=1,textB=5,textC=2,fitType=3,cmap="viridis’,
plot_title=filename,

419 zero_pad_x=zero_pad_x, zero_pad_y=zero_pad_y,

420 x_range = plot_range_x, y_range = plot_range_y,
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x_range_min= -(plot_range_x/2)/1000,
x_range_max= (plot_range_x/2) /1000,
y_range_min= -(plot_range_y/2)/1000,
y_range_max= (plot_range_x/2)/1000)

#%% Store the outputs

datal[’misalignment’].append(misalig)
data[’fwhm_h_sli’]

data[’fwhm_v_sli’].
data[’mean_pos_h’].
data[’mean_pos_v’].
data[’fwhm_h_fit’].

data[’fwhm_v_fit’]
datal[’mean_pos_h_fit’].append(outputs[’fit_mean_x’])

.append (outputs [’ fwhm_x’])
append (outputs [’ fwhm_z’])
append (outputs [’mean_x’])
append (outputs [’mean_z’])
append (outputs[’fit_fwhm_x’])
.append (outputs [’ fit_fwhm_z’])

data[’mean_pos_v_fit’].append(outputs[’fit_mean_z’])

#%% Save the data

# Titles for the columns
header_list = [deg_f +

053
17
053
0
053
0y
053
Y7

FWHM
FWHM
mean
mean
FWHM
FWHM
mean

mean

> _Misalignment’ + [’ + unit + ’]°,
[m 1",

[m]",

position",

position",

fit [ m 1",
fit [ m 1",
FAED
fit"]

# Create a DataFrame with your data

data2 = {

header_1list [0]:
header_list [1]:
header_1list [2]:
header_list [3]:
header_list [4]:
header_list [5]:
header_list [6]:
header_1list [7]:
header_1list [8]:

data[’misalignment’],
data[’fwhm_h_sli’],
data[’fwhm_v_sli’],
data[’mean_pos_h’],
data[’mean_pos_v’],
data[’fwhm_h_fit’],
data[’fwhm_v_fit’],
datal[’mean_pos_h_fit’],

data[’mean_pos_v_£fit’]

df = pd.DataFrame (data2)

# Specify the file name

file_name = filename

# Custom formatting function to center-align data

def format_center_align_data(value):

return f’{value:"20}’ # You can adjust the width as needed
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# Apply the formatting function to each data cell
df = df.applymap(format_center_align_data)

# Save the DataFrame to a .txt file with a tab separator, including header

df .to_csv(file_name, sep=’\t’, index=False)
# Reopen the file for modification
with open(file_name, ’r’) as f:

content = f.readlines ()

# Modify the header line to center-align titles
content [0] = ’\t’.join([f’{title:"20}’ for title in header_list]) + ’\n’

# Write the modified content back to the file

with open(file_name, ’w’) as f:
f.writelines (content)
print (f’Data saved to {file_namel}’)
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