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Resumo

Neste relatorio sao apresentados os estudos e as atividades realizadas pelo aluno durante
seu estdgio no Grupo de Optica do Laboratério Nacional de Luz Sincrotron. Sdo expostos
alguns conceitos necessarios sobre a teoria que envolve a radiagao sincrotron e as linhas
de luz, relacionando tais estudos com o curso de Engenharia Fisica. Também ¢é mostrado
a metodologia utilizada, os softwares OASYS e Spectra e a linguagem de programacao
python. Em sequencia sao mostrados os resultados obtidos a partir de simulagoes para a
otimizacao do comissionamento 6ptico das linhas IPE, SAPUCAIA e QUATI. O cédigo
de ray-tracing SHADOW foi utilizado para obter os parametros esperados do feixe ao
longo da linha, como tamanho e divergéncia do feixe, imagens do feixe nas posi¢oes dos
diagnosticos, resolucao em energia e fluxo de fétons. Foram também realizadas simulagoes
de desalinhamento, que auxiliam na identificacao de elementos Opticos desalinhados e
verificam como cada grau de liberdade destes elementos afeta o feixe. O software Spectra
foi utilizado para simulacoes das fontes do tipo dipolo ou ondulador, para calculos de fluxo,
brilho e tamanho do feixe, andlises de campo magnético, fase e energia fundamental. Por

tltimo, foi feito o acompanhamento do comissionamento 6tico da linha IPE.

Palavras-chaves: Sirius. Luz Sincrotron. Optica. Simulacdo. Ray-Tracing. SHADOW.
SRW.
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Introducao

Esse relatorio tem como objetivo principal apresentar a Universidade Federal de
Sao Carlos uma descri¢ao, com embasamento tedrico obtido no curso de Engenharia Fisica,
das atividades realizadas como estagiario no Grupo de Optica (OPT) do Laboratério
Nacional de Luz Sincrotron (LNLS) no Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais.

Este documento descreve as atividades exercidas no ano de 2021.

O LNLS é responsavel pela operacao do SIRIUS, nova fonte brasileira de luz
sincrotron de 4¢ geracao. A radiagdo sincrotron é utilizada em estacOes experimentais
nomeadas linhas de luz, que analisam a composicao e estrutura da matéria em escala
atomica e molecular. As linhas de luz “sdo como microscépios complexos que focalizam a
radiagao sincrotron para que ela ilumine as amostras dos materiais em estudo e permita a

observagao de seus aspectos microscépicos” (LNLS. .., 2021).

O Grupo OPT é responsavel pelo projeto 6ptico das linhas de luz, ou seja, pelo
projeto, metrologia e simulacao de todos os elementos épticos e por todas as simulagoes
do feixe através das linhas de luz. Estas simulagoes feitas pelo grupo sao utilizadas como
parametros para otimizar o comissionamento da linha e assegurar que opere como foi

projetado.

A IPE (Inelastic scattering and PhotoElectron spectroscopy) é uma linha de luz
dedicada ao espalhamento inelastico ressonante de raios X (RIXS) e a espectroscopia de
fotoelétrons excitados por raios X (XPS) e estd no seu processo de comissionamento, ou
seja, estd na fase de montagem, alinhamento e testes de cada elemento compreendido em

Seu percurso.

A SAPUCAIA é uma linha de luz dedicada a técnica SAXS, espalhamento de
raios X a baixos angulos, para caracterizacao estrutural usada para estudar as propriedades
morfologicas e dinamicas de objetos nano e micro estruturados. Esta linha de luz permitira
responder diversas questoes relacionadas as ciéncias da vida, biologia estrutural e um vasto
campo de ciéncias dos materiais, incluindo nanotecnologia, polimeros, catalise, reologia e

ciéncias ambientais.

A QUATTI é uma linha de luz dedicada as técnicas XANES (X-Ray Absorption
NearEdge Structure), EXAFS (Extended X-Ray Absorption Fine Structure), XES (X-ray
Emission Spectroscopy), espectrometria de massas, Raman e Infravermelho. Ela estd em

sua fase final de projeto.

As atividades exercidas correspondem aos estudos e simulagdes para o comissiona-

mento das linhas de luz IPE (Parte 1T), SAPUCAIA (Parte I11) e QUATI (Parte IV).



Parte |

Preparacao do relatorio
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1 Objetivos

Apresentar os estudos e parametros simulados para apoiar e otimizar o comissi-
onamento das linhas de luz IPE, SAPUCAIA e QUATI, onde foi utilizado os softwares
OASYS, para simulagdes de ray-trancing, e Spectra, para simular a propriedades da luz

sincrotron, e a linguagem de programacao python.

De forma que foi possivel determinar o tamanho e divergéncia do feixe, imagens do
feixe nas posicoes dos diagnosticos, obter os pardmetros de desalinhamento dos elementos
opticos, resolugao em energia, fluxo de fétons, simulagoes do ondulador, como perfil de
fluxo em funcao da fase, brilho, andlises de campo magnético, relagoes de fase e energia
fundamental, participar no desenvolvimento das ferramentas de simulagoes e acompanhar

o comissionamento das linhas de luz IPE.
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2 Materiais e Métodos

2.1 Fonte de Luz Sincrotron

A luz sincrotron é uma radiagdo eletromagnética com alto fluxo e alto brilho,
com comprimento de onda indo desde o infravermelho até os raios X. Com o feixe de luz
sincrotron é possivel obter caracteristicas da matéria em escala molecular e atomica a
partir de diversas técnicas de andlise, gracas ao seu amplo espectro, e realizar experimentos

muito rapidos gracas ao seu alto brilho (A. .., 2021).

Figura 1 — SIRIUS

Fonte: LNLS!

O Sirius, Figura 1, é composto por um anel de armazenamento de 3 GeV e 518
metros de circunferéncia, contém uma rede magnética 5BA de 20 células magnéticas,
projetada para atingir uma emitancia de 0.25 nm-rad. Ele é uma fonte de luz sincrotron
de 4* geracao, pois apresenta uma configuracao otimizada de magnetos em torno do anel
de armazenamento capaz de gerar feixes mais concentrados com alto brilho, com uma das
maiores intensidades de fluxo luminoso e ultrabaixa emitancia (ACELERADORES, 2021).

A Tabela 1 e Tabela 2 apresentam os principais parametros do Sirius (WIKI-SIRIUS,
2021).

Tabela 1 — Principais parametros do anel.

Anel
Energia 3 GeV
Fator gamma 5871
Corrente 350 mA

L Disponfvel em: <https://www.Inls.cnpem.br /sirius/>


https://www.lnls.cnpem.br/sirius/
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Tabela 2 — Principais parametros do feixe de elétrons.

Optico
Modo S05.01
Momento linear 1.645-10~4
Emitancia 0.25 nm.rad
Propagacao de energia 0.084 %
Acoplamento 1.0 %
Horizontal = Vertical
B @ centro da SS-A 17.2 3.6 m
B @ centro da SS-B 01.5 1.4 m
£ @ centro da BC 00.3 5.4 m
o @ centro da SS-A 65.3 3.0 pm
o @ centro da SS-B 19.3 1.9 pm
o @ centro da BC 09.2 3.6 pm
o’ @ centro da SS-A 03.8 0.8 urad
o’ @ centro da SS-B 12.9 1.3 urad
¢’ @ centro da BC 27.1 0.7 urad

Dentro desse anel, os elétrons sao guiados pelos magnetos, contendo 20 células
de redes 5BA (2 B1, 2 B2 e 1 BC), compostos simetricamente dipolos, quadrupolos
e sextupolos. Esse movimento dos elétrons pode ser entendido pela Forga de Lorentz
induzido pelo campo magnético. Entao, devido sua velocidade relativistica, o elétron, sob
efeito de um campo magnético, tera seu movimento alterado e ira emitir radiacdo em
forma de um feixe tangente a sua trajetoria, na direcdo de sua velocidade. Os dispositivos
responsaveis por fazer a emissao sao chamados de fontes, que podem ser os dipolos, wigglers

e onduladores.

2.1.1 Dipolo

Um dipolo tem como objetivo principal de manter a trajetoria circular do feixe de
elétrons pelo anel, Equacao 2.1. O feixe de fétons gerado pelo dipolo tem um formato de
cone achatado igual ao feixe de elétrons, isso devido as forcas de Lorentz e pela contribuicao

do feixe de fétons para um dipolo ser bem pequena.

Este dispositivo tem um campo magnético caracteristico definindo o espectro de
energia de operagao e energia critica, que por definicao é a energia que divide o espectro

em duas partes de igual poténcia.

F=e(E+7xB) (2.1)

2.1.1.1 Tamanho e Divergéncia para dipolos

O tamanho do feixe saindo de um dipolo também ¢é definido pela Equagao 2.9.

Mas como impacto do feixe de foton causado pelo dipolo é muito baixo, temos para a
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divergéncia a Equacao 2.2.

570 ( A\"F A

onde A\, = 18.6B/# 2 relativo a sua energia critica e & é a energia do anel.

(PEATMAN, 1997).

2.1.2 Ondulador

Os onduladores sao um dos tipos de fontes responsaveis por gerar a luz sincrotron,
seu campo magnético oscila com periodo e fase bem definidos. A andlise da radiacao gerada

por este dispositivo de insercao pode ser entendida a partir da trajetoria do elétron.

O movimento de um elétron com carga e, massa m., sob influencia de um ondulador

com médulo de campo magnético By e periodo A, ¢ dado pela Equacao 2.3

BoeA, 2ms
L s) — 2.3
) YMeC2T o ( Au > (2:3)

Onde (4 ¢ o angulo de deflexao horizontal. A partir desse resultado ¢ definido K,
o parametro de deflexdo, com K /v a amplitude do desvio angular. A equagao Equagao 2.4

mostra este parametro de deflexao angular causado por um campo senoidal.

K — GBQ/\u
2mmec

(2.4)

Integrando espacialmente a Equacao 2.3 obtemos a posicao do elétron, como

mostra Equagao 2.5

. (2.5)

l‘(s) = —— S1n

KX\, . <27rs)
v2m

Além do K, o calculo da equacao do movimento dos elétrons, sob um ondulador,
também mostra a presenca interferéncia do feixe de radiacao emitida por cada movimento

periddico dos elétrons que causa a existéncia de harmonicos de energia, Figura 2.

Figura 2 — Radiacao emitida em um ondulador

1 _= =2 _= =N ;= —---.-_.=-====:::::::::::::.:-:::::::::::}::.:'::::::_::::iij::

1

Fonte: (WILLMOTT, 2019)

[4
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Essa interferéncia pode ser entendida ao analisar relativisticamente o que acontece
com o campo no referencial do elétron com velocidade préxima a velocidade da luz.
Dessa forma, podemos ver dois efeitos que contribuem para andlise da radiacao gerada: a

contragao da fonte por Lorentz e o efeito Doppler visto pelo observador.

A Equacao 2.6 mostra o comprimento de onda sob estes dois efeitos relativisticos
em funcao de K, dos harmonicos n, e do angulo de observacao 6, que é zero quando o

observador estd no plano de oscilagao do elétron.

A A
= 2 1+ K?/24+6%) =" (1+K?/2 2.
M= g (1 K2240%%) = 225 (1+ K7/2) (2:6)

A partir da equacao de energia do féton podemos escrever a energia do ondulador

pela Equacao 2.7.

E="=
A

nhe2y?
E,=—— 2.
(1+ K?%/2)\, 27)

e [GeV]
(14 K2/2)\,[cm]

E,[keV] = 0.95

2.1.2.1 Ondulador de Fase Ajustavel — APU

Um dos tipos de dispositivos de insercao utilizados sao os onduladores de fase
ajustavel. Um APU (Adjustable Phase Undulator) é formado por 2 magnetos méveis, tem
gap fixo (distdncia entre os dois magnetos que influencia a intensidade de By) e gera um
feixe polarizado em apenas um sentido. A fase ajustavel do ondulador ir4 modificar o
campo magnético de forma que seu pico de intensidade ocorra quando ndo ha movimento

Au

e serd zero se o deslocamento for metade de seu periodo, 5+. Esse ajuste de fase ¢é feito

movimentando um magneto em relacdo ao outro, como mostra a Figura 3 (b).

Figura 3 — APU convencional.

(a) Arranjo (b) Fase ajustével

» Phase o

Fonte: (LNLS) Fonte: (CLARKE, 2004)
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Outro tipo de dispositivo de insercao é o ondulador DELTA, também um dispo-
sitivo de fase ajustavel, mas com 4 magnetos moveis, Figura 4. Esta configuragao tem
como vantagem a liberdade para gerar um feixe com polarizagoes diferentes: horizontais,

verticais ou circulares, quando se move cada magneto com deslocamentos diferentes.

Figura 4 — Ondulador DELTA.

(2) Arranjos (b) Fase 0 (c) Fase Ay /4 (d) Fase Ay/2

A4 0] @

Fonte: (WILLMOTT, 2019)

O comportamento do campo magnético de um ondulador convencional com fase

ajustada é dado pela Equacao 2.8, onde z é a fase do ondulador no intervalo de 0 a \/2.

By = By Cos()\l(z — )] (2.8)

U
Dessa forma ve-se que K, E e B,, respectivamente parametro de deflexdo, energia

e campo magnético, estao sempre relacionados.

2.1.2.2 Tamanho e Divergéncia para onduladores

O elétron com velocidade relativistica sob o efeito de um ondulador emitira o feixe
de luz sincrotron. Os parametros de tamanho e divergéncia do feixe, Figura 5, podem ser
calculados pela Equacao 2.9 e Equacgao 2.10. Analisando o comportamento da distribuicao
do feixe podemos representa-lo por uma gaussiana, onde os valores de ¢ podem ser vistos

como o desvio padrao da gaussiana.

Figura 5 — Tamanho e divergéncia

Fonte: (WILLMOTT, 2019, p.70)
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=

Oay = [(05,)* + (Quo?)?] (2.9)

=

Opy = [(Uf,y)Q + (Qaa’p>2] (2.10)

Onde ¢’ e o sao respectivamente a divergéncia angular e o tamanho do feixe, o€ e
0'¢ sao valores referentes aos elétron, o? e o’? sdo valores referentes aos fétons, os indices ‘x’
e ‘y’ sao relativos a horizontal e vertical. As fungoes @), e ()5 sao os fatores de crescimento
da divergéncia e do tamanho para o féton em fungdo do Energy Spread do anel (TANAKA;
KITAMURA, 2009).

Os valores de divergéncia e tamanho do féton, com comprimento de onda A,

utilizando um ondulador de comprimento L sao definidos pela Equacao 2.11 e Equagao 2.12.

or =gt — L AL (2.11)

I (2.12)

A partir do produto do tamanho e da divergéncia do feixe pode-se definir a

emitancia e daquele plano, Equacao 2.13.

€y = Ouy " Oy (2.13)

2.1.2.3 High-5 e Low-f3

Devido a emitancia constante do anel e da rede magnética, pode-se observar 2
estados de operacao para onduladores na rede 5BA: High-35 e Low-. A secao high-5 com
2 quadrupolos, que resulta em um feixe amplo com divergéncia baixa, enquanto que a
secdo Low-f3, com trés quadrupolos, se trata de um feixe pequeno focalizado com grande
divergéncia, estes estados podem ser entendido pela Equacgao 2.13. Essa combinacao de (3,
e 3, muda de acordo com os elementos da rede magnética pela qual o elétrons passa, como
pode ser visto pela Tabela 2 e Figura 6, onde o eixo superior mostra a rede de magnetos

formada por sextupolos, em verde, quadrupolos, em amarelo, e dipolos, em azul.
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Figura 6 — Beta em fun¢do da rede de magnetos

0 PPER M R | PR BRI

25 /\ [\ T BX

AN B
AN
ARV
AVARVAED =

s [m]

Fonte: (WIKI-SIRIUS, 2021)

2.2 Linhas de Luz

A linha de luz ird receber todo espectro gerado pelas fontes e ira tratar a luz
sincrotron para que ela tenha as caracteristicas necessaria para a andlise dos materiais.
Dessa forma, ela ird monocromatizar, focalizar, e definir a radiacao até chegar nas amostras

das estacOes experimentais.

Em todo o caminho das linhas de luz encontram-se diversas instrumentacgoes
cientificas. No caso de elementos 6pticos temos os espelhos, monocromadores, fendas e

dispositivos de diagnésticos, como mostra a Figura 7.

Figura 7 — Linha de luz
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Fonte: (WILLMOTT, 2019)
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2.2.1 Espelhos

Devido tamanho de feixe e a necessidade de alta intensidade de fluxo de fétons,
sao utilizam espelhos para refletir e focalizar a luz sincrotron nas linhas. Entao, partindo

da interagdo dos raios X com a matéria, temos o indice de refragdo dado pela Equacao 2.14.

n=1—0+1if8 (2.14)
Onde § e 8 sdo o decréscimo do indice de refragao e indice de absorgao. Vale-se
ressaltar também que para Raios X o indice n é menor que 1.

A partir da Lei de Snell, com indice de refragdo n e angulo a de incidéncia do

feixe em relacao a superficie, temos a Equacao 2.15.

cos(a) = mcos(a’) (2.15)

Para reflexao total, ou seja, o = 0, existe um angulo maximo «. de incidéncia,
chamado de angulo critico, dado pela Equacao 2.16 e exemplificado na Figura 8 que

maximiza a intensidade da onda refletida.

Do ‘ogm

cos(ae) =n~1-— (2.16)

O valor do angulo critico para raios X, Equacao 2.17, é obtido a partir da

Equacao 2.16 e Equacao 2.14, quando nao héa absorcao, 5 = 0.

e ~ V26 (2.17)

Figura 8 — Refletividade e refracao em relacao a a.

X-rays

(I>(IC ,
o
L
o < 0ty i

Fonte: (WILLMOTT, 2019)
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2.2.1.1 Revestimento

A refletividade dos espelhos como foi visto depende do angulo critico, mas ha
outros fatores como a energia recebida e do material que recobre a superficie do espelho.
Este revestimento pode variar entre Si, Pt, Rh, Ni, Au e outros materiais dependendo da
energia, refletividade, borda de absorcao e da faixa de energia dos experimentos nas linhas

de luz.

A Figura 9 mostra a refletividade de diferentes materiais e angulos de incidéncia
em funcdo da energia. O primeiro caso mostra uma incidéncia a 0.8° (usado na IPE)
enquanto o segundo a 0.17° (préximo ao utilizado na SAPUCAIA e QUATI).

Figura 9 — Refletividade.
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Para maximizar a transmissao do fluxo, o ouro, por exemplo, é um 6timo reves-
timento para ser utilizado em baixas energias, com até 2 keV de energia e 13 mrad de
incidéncia tem-se mais de 85% de transmissao. Para raios X duro com incidéncia préxima
a 3 mrad, pode-se utilizar Si para uma faixa até 10 keV, Rh até 23 keV, ou Pt, até 30 keV.

E possivel observar que a refletividade é diretamente proporcional a densidade
eletronica do material que recobre o espelho. Onde elementos quimicos com maior densidade

eletronica terao uma faixa maior de energia refletida.

2.2.1.2 Raios dos espelhos

As linhas de luz utilizam diversos tipos de espelhos com diferentes fungoes. Para
colimar um feixe de raio-X é utilizado idealmente um espelho parabdlico. Para focalizar o
feixe temos os espelhos elipticos, que fazem o foco horizontal e vertical com apenas uma

reflexao optimizando a intensidade do fluxo.

Porém como as linhas demandam espelhos com erros angulares e rugosidade
extremamente baixo cujos formatos sao complicados de serem produzidos e polidos, estes

espelhos tem elevado o preco de compra. Assim, é possivel optar por outros espelhos que
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nao sao os ideais, mas exercem estas mesmas fungoes para focar ou colimar o feixe, como

espelhos toroidais e esféricos.

A partir da Equacao 2.18 onde f é o foco, a posicao da fonte, p, e da imagem, ¢,

se obtém as caracteristicas de cada espelho.

1—1+1 (2.18)
f p q '

Para a producao de um espelho eliptico, a e b sao os eixos da elipse, temos a

Equacao 2.19.

f=vVa> =12 (2.19)

No caso de um espelho parabdlico temos a Equacao 2.20, onde y e r sdo os eixos

do espelho.

7"2

s af

Considerando um espelho toroidal, Figura 10, com feixe incidindo a um angulo

y (2.20)

0, pode-se definir os raios meridionais e sagitais a partir das equagoes 2.21 e 2.22 de
Codington (WILLMOTT, 2019, p.136).

R, = sin2(0) (pffq) (2.21)
R, = 2sin(0) (pq> (2.22)

Figura 10 — Raio meridional e sagital

Fonte: (WILLMOTT, 2019, p.153)
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2.2.1.3 Erros de superficie

Um fator que interfere no feixe é o fato da superficie do espelho nao ser ideal,
como mostra a Figura 11. Os espelhos apresentam erros de figura e erros angulares em sua

superficie que afetam a imagem e distribuicao do feixe refletido.

O erro de figura, ou erro tangencial (Height error), ocorre devido aos picos e vales
da superficie, causando diferencga de fase, distorcendo a frente de onda e prejudicando a

coeréncia.

O erro angular (Slope error), relaciona diferencas no angulo de incidéncia do feixe,

afetando a direcao do feixe e deformando a imagem.

Para minimizar essas deformacoes os espelhos passam por processos de polimento
mecanico e quimico. Para obter os resultados precisos e adequados para os experimentos
da linha, é necessario que as especificagoes dos espelhos estejam dentro do limite maximo

dos erros de superficie em relacdo a um valor ideal.

Em geral parametros Height error e de Slope error sao considerados nos calculos
de raytracing. Distribuicoes gaussianas aleatérias sao geradas meridionalmente ou na
sagital a partir dos valores RMS dos erros tangenciais e angulares. Elas sao inseridas nos

elementos 6ticos simulados de forma que o resultado se aproxime do caso real.

Figura 11 — Rugosidade

atomic
roughness

incident beam reflected beam

Fonte: (WILLMOTT, 2019, p.153)

2.2.2 Monocromadores

Os monocromadores sao elementos que, apds receberem um amplo espectro de
luz, irdo selecionar uma faixa de comprimento de onda A\ em torno do comprimento ideal
A. A partir da razao desse espectro depois do elemento em relagao ao valor ideal se define
a resolucao do feixe, como mostra a Equacao 2.23. Também podemos utilizar o poder de
resolucao, que é o inverso da Equacao 2.23, ou a prépria faixa de energia AFE para nos

referirmos a resolucao.

A (2.23)
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A Figura 12 mostra 3 tipos de monocromadores mais utilizados em um sincrotron,
entre eles os monocromadores de cristais, em azul; grades de difracao, em vermelho, e os
monocromadores de multicamada, em amarelo. Para as simulagoes foram utilizados os

cristais e a grade de difragao.
Figura 12 — Tipos e usos dos monocromadores
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Adaptado de: (WILLMOTT, 2019)

2.2.2.1 Monocromador de Cristal

O monocromador de cristal é comumente utilizado para Raios X duro, com
comprimento de onda na ordem da distancia inter-planar do cristal. Nas linhas sao
utilizadas duas configuragoes para monocromadores de cristal, o DCM (Double Crystal
Monochromator) ou o0 4CM (Four Crystal Monochromator), como mostra a Figura 13. A
partir desse conjunto e da Lei de Bragg, Equacao 2.24, se obtém uma energia refletida

bem definida e a resolucdo otimizada.

Figura 13 — DCM e 4CM

Fonte: (WILLMOTT, 2019, p.153)
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n\ = 2dhkl Sin(@) (2.24)

Onde d é a distancia interplanar e hkl os indices de Miller para o plano cristalino
utilizado.
2.2.2.2 Grade de difracao

Para experimentos com luz sincrotron, as grades de difracao sao grades refletoras
cobertas por ranhuras paralelas, usualmente utilizadas para raio-X mole devido ao compri-
mento de onda estar na mesma ordem da sua densidade de linha. (WILLMOTT, 2019,
p.146).

Figura 14 — Grade de difragao

)/0" ~ /d' B

Adaptado de: (WILLMOTT, 2019, p.147)

Ha diversos tipos e formas de grade, a Figura 14 mostra uma grade de difracao
blaze plana. Seu funcionamento se da a partir da dispersao dos feixes devido ao espe-
lhamento causada, como em um prisma. Formando um gradiente do espectro, a selecao
do comprimento de onda é feita a partir de uma fenda, que aceita apenas uma faixa de

energia, como mostra a Figura 15.

Figura 15 — Espalhamento causado pela grade de difragao

Adaptado de: Frank M. Dunnivant?

2 <http://people.whitman.edu/~dunnivfm/FAASICPMS_Ebook/CH2/2 2 8html>


http://people.whitman.edu/~dunnivfm/FAASICPMS_Ebook/CH2/2_2_8.html
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Para a grade ha a técnica de montagem: collimated PGM (cPGM), como mostra
a Figura 16, onde se tem um espelho plano em azul e uma grade de difragdo em laranja. O
cPGM otimiza a escolha da resolucao, fluxo ou espectro, mantendo a direcao e a posicao
do feixe constante independente da energia escolhida, sem precisar alterar a densidade de

linha, apenas em funcao dos angulos de entrada e saida da grade.

Figura 16 — Esquema do cPGM

Fonte: (MEYER et al., 2017)

Dada essa configuragao, temos a equacao da grade em fungdo da energia descrita
na Equacao 2.25 (MOBILIO; BOSCHERINI; MENEGHINI, 2015).

mAkg = sina + sin 3 (2.25)

Onde ky ¢é a densidade de linhas e m a ordem de difracao.

O cyy, constante do foco fixo, ¢ definido como a relagao entre o angulo de incidéncia

do feixe, «, e o angulo de transmissao, [, como mostra a Equac¢ao 2.26

cos B (2.26)

C _=
) COS v

A partir das equagoes (2.26) e (2.25) temos uma relagao dos angulos alfa e beta

em funcao do Cyy, ko, m e energia dada pelas Equacao 2.27 e Equagao 2.28.

komor\>  komo)
sina:J1+ (Cff Sl ) 4 oo (2.27)
1—cff 1—cff

komot\ komo\
sinf = — |1+ L0002 ErRoon (2.28)
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Outro relacao é o poder de resolucao do feixe apos a grade em funcao da densidade

de linhas, dado pela Equacao 2.29.

A : .
AN mko(sin o + sin 3) (2.29)

2.2.3 Diagnosticos — DVF

Os diagnosticos sao dispositivos utilizados para verificar os parametros do feixe:
diagnésticos de fotodiodo sao utilizados para obter o fluxo de fétons que atingem o sensor;
os diagnosticos de YaG ou diamante, por exemplo, sao utilizados para obter a imagem
do feixe a partir da fluorescéncia do material, possibilitando ver a posi¢ao e forma do
feixe. A Figura 17 mostra o conjunto onde sao posicionados os diagnésticos (esquerda),
um diagndstico de fotodiodo (centro) e uma imagem de incidéncia do feixe no YaG obtido
da linha MANACA (direita).

Os softwares de simulagao sao utilizados para obter estas imagens para saber como
o feixe deve se comportar ao longo da linha, nas posi¢oes de foco e na estagdo experimental,

para verificar se os parametros estao adequados para os experimentos feitos na linha.

Figura 17 - DVF de Fotodiodo da linha MANACA

Fonte: OPT e Francesco Lena (LNLS)

Também sao importantes para ver deformagoes no feixe causadas por algum
elemento desalinhado. Esses desalinhamentos podem ser translagoes ou rotagoes nos eixos
X, Y e Z. Para rotacoes temos os termos: Pitch, para rotacao em torno do angulo de
incidéncia; Yaw, rotacionando em torno do eixo normal a superficie do espelho; e Roll,

uma rotagao em torno do eixo do feixe.
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2.3 Softwares de Simulacao

2.3.1 Oasys
O OASYS (REBUFFTI; RIO, 2017) é um um ambiente para simular experimentos
com feixes de raio-X, ele utiliza a programacao Shadow (REBUFFI; RIO, 2016) a partir da
interface ShadowOui para as simulacoes de Ray Tracing, calculando a posicoes, divergéncia,
energia e intensidade de cada raio de luz. Assim, com ele é possivel simular o feixe por
todo o caminho de uma linha de luz e ver como ele se comporta em cada componente
optico, como ¢ a forma do feixe em cada detector, a resolucao da imagem e a intensidade
total. Além disso, foi utilizado o coédigo SRW, ferramenta usada para simular a propagacao
da frente de onda a partir de calculos de 6ptica ondulatéria (CHUBAR et al., 2013).

Figura 18 — Software OASYS
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#% Shadow Utility

A Figura 18 mostra o ambiente do OASY'S, com algumas ferramentas utilizadas

para simular os elementos de uma linha de luz, responséveis por refletir, absorver, focalizar

ou colimar o feixe.
Como a interface utiliza a linguagem de programacao python, é possivel integrar

o ambiente OASYS com algoritmos préprios para gerar os graficos, calcular de fluxo,
tamanho e divergéncia do feixe, automatizar simulacoes de ray-tracing da linha entre

outras funcoes para facilitar a simulacéo.
O software utilizado para criar os algoritmos foi Spyder (SPYDER. .., 2020), visto

na Figura 19.
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Figura 19 — Ambiente de desenvolvimento Spyder

2.3.2 Spectra

Fonte: autor

Outro software utilizado foi o Spectra 11 (TANAKA, 2021), Figura 20, uma ferra-

menta de simulagao da fonte que calcula as diversas propriedades da radiacdo sincrotron,

como caracteristicas do feixe, espectro e poténcia emitidas por dipolos, onduladores e

wigglers ou campos magnéticos previamente definidos.
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O Spectra é frequentemente utilizado para os calculos de brilho, densidade de
poténcia e fluxo de energia do feixe de luz. Estes resultados sao comumente utilizados
para os projetos de protecao radiologica, no comissionamento das linhas e na andlise de

deformagoes dos espelhos

Neste relatério se destacam duas simulagoes importantes ao se utilizar o Spectra,

os calculos de fluxo em funcao da energia e os calculos de fluxo variando o parametro K:

2.3.2.1 Fluxo com dependéncia em energia

O célculo de Dependéncia em energia resulta no fluxo e na fragido polarizada do
fluxo de fétons em fun¢ao da Energia com um K fixo (fase fixa). A Figura 21 mostra um

exemplo do fluxo para um ondulador default do Spectra.

Figura 21 — Fluxo em funcao da energia
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Fonte: autor

Onde a unidade 0.1%BW refere-se ao fato da luz nao ser perfeitamente monocro-
mética, uma largura de banda (BW) em torno do comprimento de onda é considerado

para a emissao da fonte.

2.3.2.2 Fluxo com dependéncia em K

Esta simulagdo vai gerar o fluxo maximo para cada harménico do ondulador em
funcdo do parametro K do ondulador, Equacao 2.4, que esta diretamente associado com
os harmonicos de Energia. A Figura 22 mostra um exemplo do fluxo para os 3 primeiros
harmonicos de um ondulador default do Spectra onde cada curva esta dentro da faixa de

valor K daquele ondulador.
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Figura 22 — Fluxo de cada harmonico do ondulador
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3 IPE - Resultados

A TPE (Inelastic scattering and PhotoElectron spectroscopy) ¢ uma das linhas de
luz do Sirius com nome baseado na fauna e flora brasileira. Tem em sua estrutura 2 estagoes
experimentais com técnicas diferentes, RIXS (Resonant Inelastic X-Ray Scattering) e XPS

(X-ray photoelectron spectroscopy).

RIXS é uma técnica que mede as mudangas de energia e momento dos fétons
espalhados por amostras nos estados sélido, liquido e gasoso. Com ela é possivel distinguir
varias excitagoes de baixa energia, como excitons, plasmons, magnons e fénons, que

governam as propriedades de transporte dos materiais.

XPS é uma técnica de caracterizacao poderosa porque nao apenas mostra os
elementos que estao presentes nas amostras, mas também a quais outros elementos eles
estao ligados. Embora amplamente realizado usando fontes convencionais de raios X, o

uso de luz sincrotron amplia suas capacidades analiticas (LINHA. .., 2021a).

A IPE foi designada para cobrir uma faixa de energia de 90 a 2000 eV, otimizada
para operar a 930 eV, com 0E = 15 meV e poder de resolucao de 60000. Sua estrutura
é composta por 7 elementos Opticos, utilizando o conjunto cPGM como monocromador

(MEYER et al., 2017).

A Figura 23 mostra uma representacio do design da linha IPE com cada um dos
elementos Opticos, suas posicoes, a localizacao dos dispositivos de diagnosticos, alguns
dados resumidos da fonte de luz e, ao fim, a posi¢ao final onde fica a amostra (sample)

que sera analisada.
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Figura 23 — Design 6ptico da linha de luz IPE
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Fonte: OPT

Para o comissionamento da linha IPE foram preparadas simulagoes considerando
a fonte e seus elementos Opticos, utilizando de cédigos em python para automatizar a

coleta de dados e gerar todos os grafico.

3.1 Ondulador

Toda linha se inicia pela fonte de luz sincrotron, a IPE foi projetada para utilizar
um ondulador tipo Delta (VILELA et al., 2017), porém durante o comissionamento ela
utilizard um ondulador planar da empresa KYMA!, cujos pardmetros estdo na Tabela 3.
A partir destas especificacoes e dos dados referentes ao anel de armazenamento do Sirius,
que estao na Tabela 1, sao feitas simulagoes sobre o tamanho e divergéncia do feixe e

também do fluxo na saida do ondulador.

Tabela 3 — Parametros do APU58

Ondulador APU58

Periodo 58.0 mm
L 1.044 m
N de Periodos 18
Kyax 5.2
Bumax 0.9585 T
Polarizacao Horizontal

Gap 15.8 mm

1 Disponfvel em: <https://kyma-undulators.com>


https://kyma-undulators.com
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3.1.1 Tamanho e Divergéncia

Primeiro foram calculados o tamanho e a divergéncia do feixe fétons apds o
ondulador, Figura 24, calculado pela Equacao 2.9, que sao importantes para os calculos

do tamanho do feixe no decorrer da linha ao passar por todos os elementos.

Figura 24 — Tamanho e divergéncia do feixe da fonte em fun¢do da energia
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Fonte: autor
3.1.2 Campo

Em primeiro momento, realizando as simulagoes de fluxo, foram encontradas
divergéncias entre os campos magnéticos medidos pelo grupo IMAS, do LNLS, em relacao
as medidas da empresa fabricante KYMA. Essas diferencas podem ser percebidas na

Figura 25 (para outros valores de fase verificar o Apéndice A).

Figura 25 — Comparagdo dos campos magnéticos para a fase de 25.575 mm
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Fonte: OPT

Assim, utilizando os dados medidos pelo Grupo IMAS, foi calculado a média dos
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picos do campo magnético para cada fase e foi construida uma nova relagdo de campo
magnético, fase do ondulador e energia. A Figura 26 mostra os picos campo magnético e
energias calculados a partir das Equacao 2.4, Equacao 2.7 e Equacao 2.8 em funcao da
fase do ondulador, além disso foi construido uma curva de ajuste a partir da interpolacao
destes dados.

Figura 26 — Campo magnético e fase em funcao da energia
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Fonte: OPT

Apés adequagao dos valores de campos ideais para cada fase, foram feitas as

simulagoes de fluxos.

3.1.3 Fluxo

A partir destes pardmetros da fonte e dos mapas de campo magnético, foram feitas
as simulagoes de fluxo de fétons em funcao do K, de forma que cada K tem uma energia E,,
associada, Equacao 2.7. Entao, a partir do Software Spectra foi obtido os fluxos maximos
possiveis para os dois primeiros harmoénicos, que maximizam este fluxo, utilizando uma
fenda de 240x240 urad?, definido pela aceitdncia do primeiro espelho. A Figura 27 mostra

os fluxos maximos gerados.

Com base nesta analise é possivel saber qual configuracao utilizar para obter
fluxo maximo: com energias menores de 1161.36 ¢V temos um fluxo maior no primeiro
harmonico; para energias maiores, o terceiro harmonico se destaca; e para os harmonicos
maiores tem-se um fluxo total menor, portanto nao foram considerados. Foi obtido também

a energia minima associada ao ondulador, 101.49 eV, alcancada ao se utilizar K méaximo.

Por 1ultimo, foram feitos os cédlculos de fluxo em fungao da energia para quatro

aberturas de fendas e diferentes valores de fase. A Figura 28a mostra o fluxo para fase
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Figura 27 — Fluxo do ondulador variando parametro K
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Fonte: autor

de 25 mm (/1098 eV), medida mais préxima de 930 eV, utilizando fendas retangulares
de abertura 100x100 urad?, 145x370 prad?, 240x240 purad? e um caso ideal utilizando
um ondulador perfeito com abertura de fenda de 240 x 240 urad?®. A Figura 28b foca no

primeiro pico deste fluxo.

Figura 28 — Espectro do fluxo para fase 25 mm
(a) Fluxo total (b) Ampliacdo do fluxo no primeiro pico
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Fonte: autor

Através destas simulagoes é possivel obter os picos do fluxo do ondulador e analisar
a largura de banda dos harmdnicos que sera utilizada. As demais simulag¢oes para fase de

14.5 mm, 19.938 mm, 25.375 mm e 29 mm se encontram no Apéndice B.
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3.2 Linha de luz

A IPE é constituida principalmente de 7 elementos opticos, entre eles temos dois
espelhos planos (MP), um espelho toroidal(MT), um espelho cilindrico (MC), dois espelhos
elipsoidais (ME) e uma grade plana (GR). A Tabela 4 contém todos os elementos utilizados
com suas posicoes em relagao a fonte, a funcao que exercem, parametros e a area util que
aceitam de feixe luminoso. Ja a Tabela 5 contém a posicao de todos os DVFs ao decorrer
da linha, que sao utilizados para obter as imagens ou a poténcia do feixe. Ja a Figura 29

mostra a linha de luz simulada no ambiente OASYS.

Tabela 4 — Elementos Opticos

Elemento Distancia . ~ A AL
Optico A Fonte [m] Tipo Funcao Parametros Aceitancia
- 26 Fenda Deﬁzzg"ﬁigmra 6.24x6.24 mm? 240 x 240 prad?
. Toroidal (SB) / Au / 0.787° 145 x 210 prad®
IPE-1-MT 27.377 Espeﬁlol léoti.ar ne HO{;ZT.IM: pr =285m/qy =31m  Clear Aperture
ororda omar i vertiea 360 x 40 mm? 280 x 10 mm?
IPE-2-PGM 985 Espelho  Ajustar 4ngulo de entrada Plano (VB) / Au / 0.0°-9.5°  Clear Aperture
-MP ’ Plano do feixe no PGM 530 x 40 mm? 480 x 10 mm?
IPE-3-PGM ) . Plano (VB) / Au / 0.0-8.5°  Clear Aperture
GR 29.377 Grade Seleciona a energia 140 x 10 m? 140 x 10 1m?
Espelho Sagital (SB) / Au / 0.8112° 115 x 180 urad?
IPE-4-MC 31.377 C‘irrzztlllar Foco vertical p=inf / q=27.0m Clear Aperture
270 x 50 mm? 250 x 15 mm?
. 115 x 180 prad?
N 3 T 0
IPE-5-MP 33 Espelho Deflete o feixe para Plano (SB) / Au é 0.8 Clear Aperture
Plano a cabana XPS 270 x 15 mm 9
250 x 15 mm
- 58 Fenda Saida do PGM Abertura variavel
IPE-6-XPS Bspelho Elipsoidal (SB) / Au /1.5° 115 x 180 urad?
ME 81 Elipsoidal Focar na estacdo XPS p=23/q=15m Clear Aperture
) psolcs 150 x 50 mm? 110 x 15 mm?
IPE-7-RIXS Espelho Elipsoidal (S/B) / Au /1.5° 115 x 180 prad?
91.5 o Focar na estacdo RIXS p=335/q=15m Clear Aperture
-ME Elipsoidal

200 x 50 mm? 150 x 15 mm?

Onde SB (Side bounce) e VB ( Vertical bounce) significam que a face do espelho
estd voltada para a horizontal ou vertical respectivamente. Clear Aperture é o termo para

a aceitancia efetiva do espelho.
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Tabela 5 — Posicdo dos DVFs da IPE

Sector Distancia [m] Descrigao Iniciais Nome

Ondulador 0 APU 58 Undulator (KYMA)

26.34 Diagnostic White Beam 1 OEA-DWBI1 DVF 1

Optical Hutch 28.0 Diagnostic Pink Beam 2 OEA-DPB2 DVF 2

(OEA) 30.17 Diagnostic Monochromatic

OEA-DMB3 DVF 3
Beam 3

39.34 Diagnostic Monochromatic OEA-DMB4 DVF 4
Beam 4
34 35 Diagnostic Monochromatic OEA-DMB5 DVF 5.A

Beam 5 - Brago A

34 35 Diagnostic Monochromatic OEA-DMB5 DVF 5.B
Beam 5 - Brago B

Optical Hutch 2 57.46 Diagnostic Slits A OEB-MPS-A DVF 6-A
(OEB)

57.46 Diagnostic Slits B OEB-MPS-B DVF 6-B
Transport Section 1 80.12 Diagnostic Monochromatic TS2-DMB-A DVF 7-A
Beam - A
(TS2) Diagnostic Monochromatic
90.62 TS2-DMB-B  DVF 7-B
Beam - B

Figura 29 — Linha IPE no Ambiente OASYS
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As escolhas desses elementos sao feitas a partir das técnicas éticas. Como a IPE
trabalha com baixas energias, ela ira utilizar como monocromador o conjunto cPGM e

uma Fenda de Saida para definir a resolu¢ao em energia da linha.

3.2.1 IPE-1¢eIPE-4

Para selecionar a energia requerida ¢é preciso colimar verticalmente o feixe antes
do monocromador e focar na posicdo da fenda de saida. Entao, sdo utilizados os espelhos
IPE-1 e IPE-4, onde o primeiro espelho, o IPE-1-MT, ird colimar o feixe na vertical e
focara o feixe horizontalmente na posicao de 58 m. O segundo espelho, IPE-4-MC, terd o

papel de receber o feixe dispersado apds passar pela grade e focar verticalmente na posicao
de 58 m.

Figura 30 — Visao lateral.
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A Figura 30, utilizando o software OASYS, mostra o comportamento do feixe entre
27.377 m até 58 m, onde é possivel ver em visao lateral o comportamento do feixe neste

trecho considerando apenas o IPE-1-MT. Onde y é a vertical e z a direcao da propagacao.

O feixe é colimado entre os IPE-1 e IPE-4 para otimizar a dispersao causada pelo

cPGM e assim selecionar a energia na Fenda de Saida.
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322 cPGM

O conjunto cPGM, formado pelos elementos IPE-2-PGM-MP e IPE-3-PGM-GR,
¢é utilizado para fazer a dispersao da energia, que sera selecionada pela Fenda de Saida

definindo a resoluc¢ao da linha.

A configuracao do cPGMa, a, § e 7, receptivamente angulo de incidéncia da grade,
angulo de reflexao da grade e incidéncia no espelho, dependera da densidade de linhas da
grade de difracao, da energia esperada e do parametro Cys, Equacao 2.26. Estes angulos

podem calculado pelo Codigo E.1.

Tabela 6 — Configuracao do cPGM para 930 eV, ky = 1100 linhas/mm e Cff = 5

! B v

Angulo

88.099777 -89.366850 86.832704
deg]

A IPE ¢é otimizada para trabalhar a energia de 930 ¢V, para essa energia ¢ utilizada
uma grade de 1100 linhas/mm, com Cyf entre 2.25 e 6. A Tabela 6 mostras os angulos
para o Cyy igual a 5 e a Figura 31 mostra o fluxo esperado apoés a grade com poder de

resolucao encontrado na ordem de 10%.

Figura 31 — Fluxo obtido pelo OASYS apds a grade utilizando energia de 930 eV, 1100
linhas/mm, Cff = 5 ¢ 0.1% BW.
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L Cpp=5eE=930eV.

Figura 32 — Resolucao vs Abertura de fenda para kg = 1100
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A Figura 32 mostra a resolugao da linha para 930 eV, com a grade com 1100 li-

nhas/mm e Cyy = 5.

3.2.3 Diagnostico

A partir desses dados foi simulado o perfil do feixe pelo ambiente OASY'S, como
mostra a Figura 29. Além das ferramentas utilizadas na imagem também foi utilizado nas
simulagoes a ferramenta Hybrid (SHI et al., 2014).

O Hybrid é uma ferramenta que combina calculos de ray-tracing e propagacgao de
frente de onda. Dessa forma, ao se utilizar erros de superficie nos elementos 6ticos, sao

considerados os calculos de 6ptica ondulatéria avaliando os efeitos dessas deformagoes.

Entao, utilizando as ferramentas de andlise foi possivel obter as imagens esperadas
do feixe em cada diagnodstico. A Figura 33 mostra uma imagem do tamanho esperado do
feixe na posicao da amostra para as estagoes XPS (82.5 m) e RIXS (93 m). Para as demais

posicoes verificar o Apéndice C.

Também foi feita uma analise de fluxo total de fétons por segundo para os DVF
7-A e 7-B, respectivamente a 80.12 m e 90.62 m da fonte, ambos diagnésticos com fotodiodo.
A Figura 34 mostra o fluxo total esperado nestes DVFs.

AE

E por tltimo, uma andlise da resolu¢ao, =5*, na posi¢ao da amostra, como mostra

a Figura 35.
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Figura 33 — Tamanho do feixe na amostra.
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3.3 Desalinhamento

Além das imagens esperadas em cada DVF, também é de muita importancia para
o comissionamento as simulagoes de desalinhamento, onde sao feitas rotagoes e translagoes

nos 3 eixos: x, y e z, em relacdo as coordenadas do Sirius que estao na Figura 23.

Para que a linha opere com exceléncia é necessario uma alta precisao na estabilidade
e na montagem do conjunto. Entao, utilizando uma tolerdncia de 10% para as alteragoes
de tamanho e resolugao do feixe, foram obtidos os valores de méaximos de desalinhamento,

como mostra a Tabela 7.

Para esses desalinhamentos foi calculado o quanto o foco desloca na horizontal e

vertical para cada movimento. Estes valores estao na Tabela 8.

Também foi feito desalinhamentos nos dois eixos mais sensiveis simultaneamente
para os IPE-6 e IPE-7, como mostram as Tabela 9 e Tabela 10. Onde Pitch significa
desalinhamento em relacao ao angulo de incidéncia e Yaw uma rotacao em relacao a

normal do espelho, respectivamente Ry e Rx.

Tabela 7 — Desalinhamentos méaximos da IPE

Rotacoes Rx X Ry Y Rz Z
[prad]  [pm]  [prad]  [pm]  [prad]  [pm]
IPE-1 300 400 6 150 200 12500
IPE-2 -3 -4000 100000 180 100 200000
IPE-3 04 4000 175 35000 175 35000
IPE-4 100 80 3 30 35 60000
IPE-5 100000 100 4 4900 45 60000
IPE-6 60 200 11 200 400 8000
IPE-7 30 50 4 200 250 5500

Tabela 8 — Sensibilidade do foco da IPE

. RIXS | XPS
Rotagoes
dHor/dRy dVer/dRz dHor/dRz dHor/dX dVer/dY | dHor/dRy dVer/dRz dHor/dRz dHor/dX dVer/dY
[um/urad] [um/urad] [um/urad] [um/um] [um/um] | [um/urad] [um/urad] [um/urad] [um/um] [um/um]
IPE-1 2,685 0,0 - 0,005 0,0 3,022 0,0 - 0,008 0,0
IPE-2 - - 0,129 - - - - 0,088 - -
IPE-3 - - 0,122 : : - - 0,084 - -
IPE-4 2,353 0,0 - 0,131 0,0 3,433 0,0 - 0,090 0,0
IPE-5 § - - - - 2,195 0,0 - 0,127 -
IPE-6 - - - - - 2,999 0,079 - 0,934 1,065
IPE-7 3,000 0,078 - 0,954 1,045 - - - - -
Tabela 9 — Desalinhamento em 2 eixos do IPE-6
YAW
0,00 1,00 2,00 3,00 400 500 600 700 800 9,00 10,00 11,00
[urad]
PITCH Max

furad] 60,00 60,00 60,00 60,00 60,00 60,00 60,00 60,00 60,00 30,00 12,00 0,00
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Tabela 10 — Desalinhamento em 2 eixos do IPE-7

YAW 0,00 1,00 2,00 3,00 4,00
[urad]

PITCH Max o 0 3000 20,00 200 0,00
[urad]

A segunda simulacao importante de desalinhamento foi obter imagens do feixe

com altos valores de desalinhamento, na ordem de mm e mrad. A partir destas figuras é

possivel antecipar a origem de algum erro ao notar alguma diferenca entre o feixe real e o

feixe ideal. Como uma rotacao, distor¢ao, deslocamento ou corte do feixe.

Caso o DVF mostre um deslocamento ou formato préximo as imagens de desali-

nhamento é possivel prever qual elemento éptico estd desalinhado. A Figura 36 mostra 3

tipos de desalinhamento, rotagoes nos eixos X, Y e Z, e a Figura 37 mostra mais 3 tipos

de desalinhamento, translagoes nos eixos X, Y e Z.

Figura 36 — Feixe visto no DVF 2 ap6s desalinhamento por rotacdo no IPE-1:
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Figura 37 — Feixe visto no
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(c) Rotacdo em Z
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DVF 2 apés desalinhamento por translagao no IPE-1:

(¢) Translagdo em Z
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As demais imagens de desalinhamento de todos os elementos 6pticos podem ser

consultadas no Apéndice D.
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3.4 Comissionamento

Para controlar os elementos no comissionamento da linha sdo utilizados uma
interface interna para usuario desenvolvida pelo grupo SOL e algoritmos em python a

partir dos codigos epics® pelo Jupyter?.

O software interno ¢é utilizado para monitoramento e controle dos elementos da
linha. Por ele temos acesso aos DVF’s, inputs de movimento para cada um dos elementos da

linha e também ha campos para monitorar as pressoes do vacuo, como mostra a Figura 38.

Figura 38 — Interface do controlador da IPE

IPE Beamline - Synoptic - PyDM - o X
IPE Bea_mllne © Lant
“+x Synoptic
General Frontend Optical Hutch A Optical Hutch B
Log U;‘;;‘valt;' White Beam Slit (WBS1) Mono Beam Slits 1 (MBS1) Mono Visualization System 3 (MVS3A) ||| Mono Visualization System 4 (MVS4B)
FOE-VG1 7.0e.10 mBar  White Visualization System (WVS1)| | Mono Visualization System 1 (MVS1) OEB-VG1A 0.0e+00 OEB-VG2B 0.0e+00
OEA-VG1 4.9e-09 mBar Cilindrical Mirror 4 (MC4) Mono Precision Slit 1 (MPS1A) Mono Precision Slit 2 (MPS2B)
XBPM 2
OEA-VG4 1.1e-09  mBar
FOE-VG2 9.9e-10 mBar Hexapod (TMR1)
OEA-VG2 2.2¢09  mBar Mono Beam Slits 2 (MBS2) Arm A (XPS) Arm B (RIXS)
FOE-VG3 4.3e-10 mBar
Mono Visualization System 2 (MVS2) Mono Beam Slits 3 (MBS3A) Mono Beam Slits 4 (MBS4B)
Slits 1 and 2 Pink Visualization System (PVS1) Mono Visualization System 5 (MVS5A)|  Mono Visualization System 6 (MVS68)
Deflecting Mirror 5 (MP5)
FEERE GEH0 WEr Monochromator (PGM) OEANVGS S 2210 . Focusing Mirror 6 (FM6) Focusing Mirror 7 (FM7)
o . 38-. mBar
FOE-VGS 5.8¢.10 mBar  OEA-VG3 2.4e-08  mBar XPS-VG1A 0.0e+00
: OEA-VG6 -1.0e+00  mBar

RIXS-VG1B 0.0e+00

FOE-VG6 1.3e-09 mBar

O epics sera utilizado para criar rotinas de controle dos motores, anélise e varredura
de elementos, medindo intensidade total dos pixeis de uma imagem, fluxo em fotodiodos

ou corrente em coletores, alguns exemplos de algoritimos estao no Apéndice E.

3.4.1 Ondulador e DVF-1

Apés a instalacao e teste mecanicos de todos os elementos inicia-se o comissio-
namento 6ptico da linha. Em primeiro momento acompanhou-se o degasar dos primeiros
elementos da linha, primeira e segunda fenda. Isso acontece pois como ¢é a primeira vez
que esses elementos recebem o feixe, eles liberam gas na camara de alto vacuo que podem

contaminar outros elementos e aumentar a pressao nas bombas de vacuo.

O degasar ¢ feito inicialmente atingindo o elemento com um corte do feixe em
energias mais altas, ou seja, com a fase do ondulador préxima a ’\7“ junto a radiacao
proveniente do anel. Apoés isso, aumenta-se o corte do feixe, aumentando a area de impacto
no elemento. Por tltimo diminui-se a fase do ondulador para chegar em baixas energias,
cujo impacto ¢ maior. Neste procedimento a pressao e temperatura sao monitoradas para

assegurar os limites destes elementos.

2
3

Disponivel em: <https://epics-controls.org/>
Disponivel em: <https://jupyter.org/>


https://epics-controls.org/
https://jupyter.org/
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Com o feixe saindo do ondulador, chegamos na primeira cabana da IPE ( Optical
Hutch A), que contem os elementos do IPE-1 ao IPE-4.

Trabalhando elemento por elemento, foi feito o degasar da primeira fenda da
cabana, a White Slit. O feixe ao passar por ela pode ser visto no primeiro DVF, que esta
localizado na posicao de 26.34 m, este feixe é proveniente do ondulador e dos dipolos do anel,
tendo um amplo espectro de energia. A imagem resultante deste feixe nao monocromatico
estda na Figura 39. Os parametros utilizados foram uma abertura de fenda que permite
passar 100% do tamanho do feixe, para tocar o minimo possivel nas bordas das fendas, e
fase 29.00 mm do ondulador, ou seja, a intensidade do campo é quase zero, com o espectro

de energia proveniente apenas dos dipolos do anel.

Figura 39 — Feixe real no DVF-1

Como as simulagoes sao feitas utilizando feixes monocrométicos com energia de
930 eV, ocorrem diferencas de tamanho em relacao as imagens simuladas, Apéndice C, e

real, Figura 39, que estao com todo o espectro do anel mais o ondulador.

3.4.2 IPE-1e DVF-2

Passando o DVF-1 chegamos ao primeiro espelho IPE-1-MT. Por seguranca devido

ao degasamento foi utilizado um feixe de 15% da aceitancia do espelho.

Para o espelho foi feito o mesmo procedimento de degasamento, Figura 40. Também
foi feito a varredura e mapeamento do IPE-1 para obter a posicao ideal de forma que o
feixe atinga o seu centro, esse procedimento consiste em mover o espelho em 2 eixos até

obter o limite superior e inferior em uma direcao e laterais no outro eixo.
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Figura 40 - Degasamento do IPE-1
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O primeiro espelho tem a funcao de focar o feixe na posi¢do de 58 m horizontal-

mente e colimar o feixe verticalmente para otimizar a sele¢do de energia no monocromador.

Para definir a passagem do feixe é utilizado um colimador apds IPE-1, este elemento nao

foi considerado na simulagoes de comissionamento.

Apoés o colimador temos o DVF-2, a Figura 41 configura um feixe com 20% da

aceitancia do espelho e energia de 1300 eV. Como os espelhos sdo cobertos por um substrato

de ouro, uma parte dos feixes com altas energias nao sao refletidas, Figura 9(b), o feixe

continua nao monocromatico, mas com um espectro menor de energia.

Figura 41 — Feixe real no DVF-2
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Durante o comissionamento encontrou-se uma marca de contaminacao no espelho.

Uma provavel deposicao de carbono ocorreu durante o degasar com energia de 930 eV.

Para fazer essa varredura foram criados os algoritmos Codigo E.2 e Cédigo E.3 onde foi

vista uma queda de intensidade devido a absor¢ao do carbono, como mostra a Figura 42,

onde a regiao em verde escuro indica esta absorcao.
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Figura 42 — Varredura do IPE-1
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Apbés o segundo DVF temos o conjunto do monocromador da empresa BESTEC*.
Ele é constituido por um espelho plano e duas grades de difracao adjacentes, que sao

selecionadas dependendo da energia utilizada.

Em primeiro momento, ocorreram alguns desentendimentos em relagao a referencia
do controlador em como ele calculava os angulos de entrada (6g e /) em funcao da

energia, sua posicao 0 e os angulos a e § da Equacao 2.25.

96:g+ﬁ (3.1)
=10 (3.2)

Entao, utilizando um feixe com 1300 eV, foram feitos testes de movimento, onde
foi visto visualmente o deslocamento da grade e do espelho. O préximo passo foi buscar a
ordem zero de difracao, colocando espelho e grades paralelos com um alinhamento visual,
dessa forma o feixe sera refletido sem espalhamento. Para encontrar a posicao da ordem

zero, aplica-se uma rotacao em R, em um dos elementos, até que seja possivel ver o feixe
no DVF.

Em sequencia, buscou-se a ordem 1 da difracao, rotacionando a grade em —R,,
fazendo o feixe deslocar para cima. Assim foi anotado os valores de angulos obtidos no

software da Bestec e como essa interface referenciava os angulos.

4 <https://www.bestec-berlin.de/category /optics /product-category /monochromator-product-category/

plane-grating-monochromator/>


https://www.bestec-berlin.de/category/optics/product-category/monochromator-product-category/plane-grating-monochromator/
https://www.bestec-berlin.de/category/optics/product-category/monochromator-product-category/plane-grating-monochromator/
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A partir do entendimento do software da Bestec, dados pela Equacao 3.1 e

Equacao 3.2, e a partir da Equacao 2.26 foi construido a relagao dada pela Equacao 3.3.

—cos 20y = cppcos® o+ \/(1 —cos?a) - (1 — ¢ cos® ) (3.3)

A partir da solugdo da Equacao 3.3 foi construido o Cédigo 3.1, uma funcao de

entrada 0y, ko e Cyy e saida «, 8, E, e 0.

Codigo 3.1 — Output do controlador da Bestec

1 import numpy as np

2 def Bestec_output(cff, kO, theta M):

3 ¢ = cff

4 y = —np.cos (2*xnp.deg2rad (theta_M))
x = (=1 + y*%2) /(=1 — c*%2 + 2xcxy)

ot

6 alpha = np.arccos(np.sqrt(x))

7 beta = —np.arccos (c*np.cos (alpha))

8 wl = (up.sin (alpha) + np.sin(beta))/k0

9 En = 1.23984198433e—3/wl

10 theta G = np.pi/2 + beta

11

12 return np.rad2deg(alpha), np.rad2deg(beta), En, np.rad2deg(theta G)

Apbs referenciamento, foi ajustado para energia de 1300 eV e Cyy 2.25 o espelho
para uma posicao fixa de 2.11° e a grade com duas opgoes: posicao de ordem 0, onde a
grade e espelhos ficam paralelos, também com 2.11°; e posicao de ordem 1 de difracao

para otimizar a resolucao de energia de 1300 eV, com grade a 2.94°.

Figura 43 — Feixe real no DVF-3
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Como o objetivo é chegar até as cabanas experimentais, foi utilizado o PGM em
ordem zero de difracao, dessa forma os IPE-2 e IPE-3 ficam paralelos e niao héa dispersao
vertical do feixe. Na ordem zero, foi obtida a Figura 43, uma imagem do feixe no DVF-3

na posicao de 30.17 m.
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A ordem 1 de difragao serd utilizada apos a otimizacgao do foco vertical e horizontal
na Fenda de Saida. Assegurando a posicao do foco, serd definido a resolucao em energia

pela Fenda.

3.4.4 |PE-4 a DVF-5

Passando pelo monocromador chegamos ao quarto espelho, IPE-4, cuja funcao
sera focar o feixe verticalmente na posicao de 58 m, na Fuxit Slit, localizado na segunda
cabana (Optical Hutch B).

H& também o IPE-5, um espelho plano cuja funcao é refletir para o braco A, a

caminho da estagao XPS.

Como o objetivo é chegar na cabana RIXS, o IPE-5 esta deslocado em X, fazendo

o feixe seguir pelo brago B onde esta localizado o DVF-5B.

O objetivo entdo foi alinhar o IPE-4 para que o feixe chegue na Fenda de Saida

pelo brago B, e depois o IPE-5 para refletir o feixe para a mesma distancia no brago A.

3.45 Optical Hutch B

Na cabana B, esta localizada as Fendas de Saida e os DVF’s 6-A e 6-B, posicao de
57.46 m. De inicio foi utilizado apenas o brago do RIXS pois nao utiliza espelho plano, a
imagem vista logo antes da fenda de saida, pelo DVF-5B, esta na Figura 44, representando

o feixe a 1300 eV em ordem 0.

Figura 44 — Feixe real no DVF-6B

Como o primeiro foco esta nessa posicao, este DVF é um dos principais elementos
para o alinhamento 6ptico, verificar tamanho horizontal do feixe e no caso de ordem zero
verificar o tamanho vertical. A Figura 45 mostra uma andlise de deslocamento do foco

horizontal (y pela gréfico) a partir do movimento combinado do IPE-1 e IPE-4 (M1 e M4).
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Figura 45 — Caustica horizontal na Fenda de Saida.
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3.4.6 Estacdo Pré-Experimental

A estacao pré-experimental é onde ficam os espelhos elipticos que focam o feixe
na amostra. Pelo brago B, temos o DVF-7B em 90.62 m e o espelho IPE-7 em 93 m. A
Figura 46 mostra o que foi obtido pelo DVF-7B em ordem 0.

Figura 46 — Feixe real no DVF-7B
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Como a estacao experimental RIXS ainda nao esta pronta movemos o IPE-5 para

desviar o feixe para o brago A e fazé-lo seguir para a estacao XPS.

No caminho para a XPS, temos o DVF-7TA em 80.12 m e o espelho IPE-6 em
81 m. A Figura 47 mostra o que foi obtido pelo DVF-TA em ordem 0.
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Figura 47 — Feixe real no DVF-TA

IPE - RIXS - White Visualization System 6

Image ROI plot Image ROI plot

3.4.7 Estacdo Experimental

Como a estacao XPS ja esta finalizada, foi possivel passar o feixe pelo IPE-6
e atingir uma amostra de alumina, fluorecendo o material, como é visto na Figura 48,
certificando-se que o feixe chegou a cabana experimental. Os parametros utilizados ainda

sao os mesmos, difracdo a do PGM em ordem zero e ondulador com fase para 1300 eV.

Figura 48 — Fluorescéncia causada pelo feixe na estagao XPS
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4 |PE - Discussio

Através das simulacoes, espera-se que o dispositivo de insercao da KYMA, APU
de 58mm de periodo, com 1.044 m de comprimento, operando no trecho low-3 do anel,
gere feixes com fluxo na ordem de 10'? ph/s/100mA a 930 eV. Apds passar pelo PGM e
pela fenda de saida resulte em um fluxo na ordem de 10'! ph/s/100mA medidos nos DVFs

7-A e 7-B para cada estacao.

Os tamanhos previstos de largura a meia altura do feixe utilizando o APU58
sao de 0.889 x 4.376 pum?, respectivamente vertical e horizontal, para a estacio XPS e
0.799 x 2.920 um? para a estagao RIXS, todos utilizando ¢y 5. Este resultado estd de
acordo com o esperado pelo projeto da linha, 0.8 x 3.4 um? para a XPS com ¢y 5, sendo

possivel aumentar verticalmente o tamanho do feixe abrindo a fenda de saida.

Para o poder de resolucao, foi simulado 56361 a partir da largura a meia altura
do histograma de energia a 930 eV e abertura na fenda de saida de 4o, préximo aos 60000

idealizados no projeto.

Em relagao a estabilidade foi possivel estimar os desalinhamentos maximos para
cada elemento 6tico. E visto que ocorre uma sensibilidade maior nos desalinhamentos
devido ao pitch, principalmente em relacdo ao IPE-3 onde este desalinhamento influencia
a selecdo da energia e IPE-6 e IPE-7 que sdo espelhos elipsoidais. Outro ponto em relacio
ao desalinhamento é que a partir das imagens do feixe apds um elemento sofrer movimento

sera possivel antever algum problema e resolve-lo rapidamente.

As simulagoes apresentadas sao de extrema importancia durante o comissiona-
mento, sendo a base para os processo de montagens, testes dos elementos, impactos do

feixe no espelho e protecao radiologica.

Entéao, foi feito o acompanhamento do comissionamento de cada elemento 6ptico,
da fonte até a estagdo experimental XPS no Brago A e até antes do IPE-7 no Brago B.

Sendo possivel ver o feixe por todo caminho.

Foi possivel aplicar simulacoes de desalinhamento para verificar o tamanho do
feixe e comegar o alinhamento do foco horizontal na fenda saida. Também foi entendido e
automatizado algoritmos para o PGM. Por tltimo, foi montado cédigos de varredura para

avaliar a posi¢ao e transmissao do IPE-1.

Porém, o que foi viso nos DVF’s ainda nao pode ser comparado as imagens
simuladas, j& que as simulacoes foram geradas considerando energia de 930 eV e as imagens
reais estao com tamanho 80% menor devido ao degasar dos elementos, nos fazendo utilizar

um abertura menor de fenda, energia mais alta, 1300 eV, para diminuir a poténcia e
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ordem 0 de difracao.

Os proximos passos serao passar o feixe com difracgao a ordem 1 e 930 eV para
medidas de resolucao, certificar-se da estabilidade dos equipamento, diminuir a energia
conforme os elementos degasam e, assim que a estagdo RIXS estiver pronta, passar o feixe
para o Braco B. Por fim, apds o comissionamento, serd instalado um ondulador Delta no

lugar do APU, ele terd maior grau de liberdade na polarizagdo e no ajuste de fase.
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5 SPU - Resultados

A SAPUCAIA (SPU) ¢é uma linha luz cujo nome também ¢é baseado na flora
brasileira. Dedicada ao espalhamento de raio X a baixo dngulo (SAXS), a SPU utiliza
uma técnica que se baseia na caracterizacao estrutural, usada para estudar propriedades
morfoldgicas e dindmicas de objetos nano e micro estruturas, como as ciéncias da vida,

biologia estrutural e um vasto campo de ciéncia dos materiais (LINHA. .., 2021c).

A SAPUCAIA foi designada para cobrir uma faixa de energia de 5 a 18 keV
otimizada para trabalhar a 10 keV utilizando 2 onduladores APU, um DCM (Monocromador
de Dois Cristal) e um espelho toroidal, como mostra a Figura 49, onde as setas azuis

especificam as posig¢oes dos detectores e as setas pretas os elementos 6ticos.

Este sistema resulta em um feixe de 216 x 206 pm? na posicdo de 48.0 m e
122 x 12 pm? no foco a 56.0 m.

Figura 49 — Design 6ptico da linha de luz SAPUCATA

(KYMA) :

APU 22 mm
L=2x1.122m

Kmax = 1.71
Horizental Polarization

UNDULATOR

DVF-2 (30.160m)

S1 WHITE SLIT 26.0 m &

DVF-1(27.898m) ¢——
HD-DCM 29.0 m 4‘

SLITS

SPU-1-MT 31.0 m

S2 DEFINING SLIT 32.0 m

¥
DVF-3 (32.096m) <————
v

| DVF-4 (46.183m) 4
X S3 SAMPLE SLIT 47.5 m

SAMPLE 48.0 m

SPU g

DETECTOR

Fonte: OPT

Para o comissionamento da SAPUCAIA foram preparados simulagoes focadas nas

imagens do feixe e imagens de desalinhamento.
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5.1 Ondulador

Durante o comissionamento, a SAPUCAIA ird reutilizar 2 onduladores da empresa
KYMA, ambos APU, com 22 mm de periodo, 1.122 m de comprimento e K maximo de 1.71,
a Tabela 11 concentra estes parametros. Os parametros referente ao anel do acelerador na

secao high-f estao na Tabela 1.

Tabela 11 — Parametros do APU22

Ondulador APU22

Periodo 22.0 mm
L 2 x1.122 m
N de Periodos 2 x 51
Kyax 1.71
Buax 0.832 T
Polarizacao Horizontal

Gap 7 mm

5.1.1 Tamanho e divergéncia

A partir dos dados ideais dos onduladores, os parametros do anel e das Equacao 2.11
e Equacgao 2.12, foram calculado os tamanhos e divergéncias dos feixe de elétrons em

funcao da energia, Figura 50.

Figura 50 — Tamanho e divergéncia do feixe da fonte em funcao da energia

(a) Tamanho horizontal e vertical (b) Divergéncia horizontal e vertical
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é 150 g 30
g 125 3 25f
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g = Vertical / photon beam =
75F E1st
= i
I o
g 50 s 10'_ _______________________________________
- I
25 2 st
%6 & 10 12 14 16 18 20 %% 8 10 12 14 16 18 20
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Fonte: autor

5.2 Linha de Luz

Apéds a andlise da fonte sao feitas as simulagoes no ambiente OASYS, a Figura 51
representa a linha SAPUCATA com os elementos 6ticos principais, Tabela 12, e todos os
detectores, Tabela 13.
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Figura 51 — Linha de luz SAPUCAIA no Ambiente OASYS
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Fonte: autor
Tabela 12 — Elementos Oticos da SAPUCATA
Elemento Distancia . - ~ el s
Optico 4 Fonte [m] Tipo Funcao Parametros Aceitancia
Define largura 9 9
- 26.000 Fenda 1.56 x 1.56 mm 60 x 60 prad
angular
. . 1.74 x 1.74 pm?
SPU-HD-DCM 29.000 DCM Monocromador Si(111) / Si(311) (60 x 60 prad?)
SB /3.5 mrad /Rh 1.05 x 1.86 mm?
Espelho  Foco Horizontal R,,=7908 m (34x60 prad?)
SPU-1-MT 31.000 Toroidal e Vertical Rs=96.875 mm Clear Aperture:
440 x 43 mm? 300x5 mm?
216 x 206 pm?
Amostra 20x26 prad?

48.000
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Tabela 13 — Detectores da SAPUCAIA

Sector Distancia [mm] Descricao Nome
Ondulador 0 APU 58 Undulator (KYMA)
27898 34 Diagnostic White DVF 1
Beam 1
Optical Hutch Diagnostic Monochromatic
(OEA) 30159.65 Beam 2 DVF 2
3900555 Diagnostic Monochromatic DVF 3
Beam 3
A6182.87 Diagnostic Monochromatic DVF 4

Beam 4

Por ser uma linha de alta energia ¢é utilizado um DCM de Si com configuragao

inter-planar 111, se a energia estiver entre 5 a 23 keV, ou Si(311) se estiver entre 15 e

35 keV. Utiliza apenas um espelho toroidal para focalizagao vertical e horizontal na posi¢ao

de 56.0 m, porém a amostra esta na posi¢ao de 48.0 m.

A partir do OASYS foram geradas imagens dos feixes nas posi¢oes dos detectores.

A Figura 52 mostra o tamanho do feixe esperado na posi¢ao da amostra e na posigdo do

foco utilizando o ShadowOui, as demais imagens nos outros detectores se encontram no

Apéndice F. A Figura 53 mostra o feixe na amostra utilizando o software SRW com 5000

elétrons.

Figura 52 — Tamanho do feixe na SAPUCAIA utilizando Shadow.
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Figura 53 — Tamanho do feixe na amostra utilizando SRW.
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Fonte: autor

5.3 Desalinhamento

Também foram feitas as andlises de desalinhamento para verificar a tolerancia
maxima de um movimento nos elementos 6ticos. Entao, utilizando a tolerancia de 10%

para rotagoes e translagoes nos eixos x, y e z foram obtidas os desalinhamentos maximos,
Tabela 14.

Tabela 14 — Desalinhamentos méximos da SPU

Rotacoes Rx X Ry Y Rz Z
[prad]  [pm]  [prad]  [pm]  [mrad] [mm]
SPU-1-MT -17.0 -180.0 -18.0 -500.0 5 60

A Tabela 15 mostra o desalinhamento acoplado dos eixos mais sensiveis, Yaw (Rx)

por Pitch (Ry). A Tabela 16 mostra o deslocamento do Foco na Vertical e na Horizontal
em funcao dos deslocamentos.

Tabela 15 — Desalinhamento Pitch em fun¢ao do Yaw da SPU

[z‘::;] 00 20 40 60 80 100 120 140 16.0 17.0

Pitch Max
[urad]

170 16.0 16.0 15.0 14.0 13.0 12.0 9.0 5.0 0.0
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Tabela 16 — Sensibilidade do foco relativa ao desalinhamento da SPU

SPU-1.MT OFoco/0X  OFoco/0Y  OFoco/0Z 0OFoco/ORy OFoco/O0Rz

[um/prad]  [pm/prad]  [pm/prad] - [pm/prad]  [pm/prad]
Vertical -0.207 1.800 -0.006 -0.002 -0.003
Horizontal - -0.004 - -50.001 -0.175

Para os desalinhamentos da Tabela 14 foram pegas as imagens do feixe na posicao
de cada DVF e da amostra. As Figura 54 e Figura 55 mostram o feixe com os desalinhamento
por rotagao e translacao na posicao da amostra, nas demais posi¢oes se encontram no
Apéndice G.

Figura 54 — Feixe na amostra apds desalinhamento por rotagao no SPU-1:
(b) Rotagado em Y

(a) Rotagdo em X (c) Rotacao em Z
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Fonte: autor

Figura 55 — Feixe na amostra apds desalinhamento por translacao no SPU-1:

(a) Translacdo em X (b) Translagdo em Y (¢) Translacdo em Z

SPU - 12keV Rh 48.0m A 4000 SPU - 12keV Rh 48.0m A

Re=-450prad A 3000 Ry=-90urad N 4000 Ay govke I 48.0my -’“\ 7500

/ \ a f A\

p C ] . / f 1\
v ) £ l 2000 i ; £ X 2000 - FARY 5000

/ \ / \ 1 ( L ¥ $
25304 ) \ 1000 i . / \ 2500
‘ L SSEE= : \

2500

0-400

-200 0
Hor. [um]

400

Vert. [um]

2500 0

-3400 -3200 -3000 -2800
Hor. [um]

Fonte: autor

Vert. [um]

5000 0

-1250 1000 -750 -500
Hor. [um]




66

6 SPU - Discussao

As simulagoes da SAPUCAIA foram pausadas pois ainda nao temos os dados de
quais onduladores serdo utilizados, ou seja, nao obtivemos os mapas de campo para fazer

os calculos de fluxo.

Enquanto isso, foram feitas as simulac¢oes do formato do feixe em cada DVF e
simulagoes de desalinhamento. Segundo as simulagoes, utilizando dois onduladores APU
de 22 mm de periodo com cada um 1.122 m de comprimento, operando no regime high-3
e um espelho toroidal com foco em 56.0 m, foi obtido um feixe com 216 x 206 pum? na

posicio de 48.0 m e 122 x 12 um? no foco a 56.0 m.

As simulagoes de desalinhamento resultaram em tolerdncias altas devido ao

formato quase circular na posicao da amostra.
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7 QUATI - Resultados

A QUATT baseia sua linha de luz nas técnicas XANES (X-Ray Absorption Near
Edge Structure), EXAFS (Eztended X-Ray Absorption Fine Structure), XES (X-ray Emis-

sion Spectroscopy), espectrometria de massas, Raman e Infravermelho (LINHA. .. 2021b).

Para isso ela ira utilizar um dipolo de alto campo cuja faixa de energia vai de 5
a 35 keV. O Primeiro objeto éptico da linha serd um espelho esférico dobravel (QUA-1-
MC), na posi¢ao de 15 m, colimando o feixe verticalmente. Logo apds em 24 m tem-se
o DCM (Double-Crystal Monochromator). O terceiro elemento é um espelho toroidal
dobravel (QUA-2-MT), a 30 m da fonte, focando o feixe na posigdo de 45 m tanto na
Horizontal quanto na Vertical com fator de magnificacdo de 2:1 e 1:1 respectivamente.
Essa configuracdo ira resultar em um feixe 15 x 10 pm? na posicdo da amostra, a 45 m

da fonte.

A Figura 56 mostra uma representacao do design da linha QUATI com cada
um dos elementos 6pticos, suas posigoes, os dispositivos de diagnosticos e a posicao da

amostra.

Figura 56 — Design 6ptico da linha de luz QUATI
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Fonte: SIRIUS
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7.1 Dipolo

A QUATT ira utilizar o Dipolo BC, um magneto permanente com gradiente de
campo longitudinal e transversal a fim de se reduzir a emitancia e prover radiacao de
raio-X duro. Com uma se¢ao de 0.828 m de comprimento e campo maximo de 3.2 T, como
mostra a Figura 57 resulta em uma radiagdo com energia critica de 19.15 keV. A Tabela 17
concentra estes principais parametros e a Tabela 1 os parametros referente ao anel do

acelerador na segao BC (Bending).

Tabela 17 — Parametros do dipolo BC

Dipolo BC
B ix 32 T
Comprimento 0.828 m
Raio do Dipolo 3.127 m
ECm’tico 19.15 keV
NDipolos 20

Angulo de Deflexdo  1.14 °

Figura 57 — Campo magnético do dipolo BC
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Fonte: (WIKI-SIRIUS, 2021)

A partir desses dados sao calculados os tamanhos e divergéncia do feixe na saindo

do dipolo e também o fluxo gerado.
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7.1.1 Tamanho e divergéncia

A Figura 58 mostra o tamanho horizontal e vertical do feixe de fétons na saida
do dipolo BC. Esses valores sao obtidos a partir da Equacao 2.2 e também do software

Spectra. Estes valores definem o comportamento do feixe pela linha.

Figura 58 — Tamanho e divergéncia do feixe em func¢ao da energia na saida do BC
(a) Tamanho vertical e horizontal (b) Divergéncia vertical e horizontal
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7.1.2 Fluxo

A Figura 59 mostra o fluxo de fo6tons em func¢ao da da energia considerando o
dipolo BC utilizando os parametros apresentados e abertura angular 1.1 x 0.18 mrad?.
Nesse caso, a simulagao pode ser feita com os valores ideais pelo calculo utilizar apenas o

valor maximo do campo.

Figura 59 — Fluxo do dipolo de alto campo do SIRIUS
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7.2 Linha de Luz

Apés as simulagoes da fonte, sao feitas as simulagoes dos feixes de luz. A Figura 60

representa a linha QUATI no ambiente OASY'S, contendo todos os elementos principais,

Tabela 18, e todos os diagnodsticos, Tabela 19.

Figura 60 — Linha de luz QUATI no ambiente Oasys
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Tabela 18 — Elementos Opticos da QUATI

Height Profile Simulator

Fonte: autor

Parameters
32T

Acceptance (H x V)

Clear Aperture:
~14.68 x 2.40 mm?

Aperture:
~14.68 x 2.40 mm?

(1.1 x 0.18 mrad?)

Optical Element Position [m] Type Function
Source 0 Magnetic dipole
~13.345 White Beam Slit Define Angular
QUA-1-MC 15.000 Mirror Vertical collimating
HD-DCM 24.000 DCM Monochromator
QUA-2MT 30.000 Mirror Vertical and Honzontal
Focusing
~43.600 Be window Low Energy Filter
Sample Stage

45.000

Plane mirror
Shape with bender: Cylindrical
2.25 mrad // Rh, Pt, Si
Rm = 13.333 km 1370 x 165 mm?

DCM, Si (111), Si (311)

Sag. Cylindrical
Shape with bender: Toroidal
2.25 mrad // Rh, Pt
Rs = 45 mm / Rm = 13.333 km
1370 x 176 mm?

Aperture:
1370 x 165 pm?

Beam Size: 15 x 10 pm? (FWHM)

Clear Aperture:
30 x 1200 mm?
(1.1 x 0.18 mrad?)

(1.1 x 0.18 mrad?)

Clear Aperture:
40 x 1200 mm?
(1.1 x 0.18 mrad?)

Clear Aperture:
30 x 1200 mm?
(1.1 x 0.18 mrad?)

Divergence: ~1500x 170urad? (FWHM)
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Tabela 19 — Posicao dos DVFs da QUATI

Setor Distancia [mm] Descricao Nome
ONDULATOR 0 BC High Field Dipole
FRONT END 10262.000 XBPM XBPM1
12662.000 XBPM XBPM2
13768.225 Diagnostic 1 DVF1
17000.275 Pink Beam Image Diagnostic DVF2
OPTICAL HUTCH (OEA) 22200.042 Pink Beam Image Diagnostic DVF3
28704.390 Quad-Diode Position DVF4
31220.275 Mono Beam Image Visualization = DVF5H
43500.000 Mono Beam Image Visualization DVF6

QUA-1-MC é primeiro elemento 6ptico da QUATI, na posicao de 15 m. Se trada
de um espelho plano com molde dobravel para ser utilizado como espelho cilindrico para

colimar o feixe horizontalmente.

Por trabalhar com raio-X duro a QUATI vai ter em sua composicdo um DCM
de Si, a 24 m da fonte, com configuragao inter-planar 111 para a faixa de energia de 5 a
23 keV, e Si(311) para faixa 15 a 35 keV. Para configuragao Si(111) teremos o espectro da

Figura 61, com resolucao em energia na ordem de 1075,

Figura 61 — Fluxo na QUATI a 10 keV e DCM de Si(111)
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O 1ltimo espelho, QUA-2-MT, se trata de um espelho cilindrico também dobravel
para ser utilizado como espelho toroidal. Este espelho ira focar o feixe na amostra a 45 m

da fonte.



Capitulo 7. QUATI - Resultados 73

A partir disso, sao gerados imagens do feixe na posicao de cada detector, Apén-
dice H, utilizando o ShadowOui, e na posicao da amostra, Figura 62, utilizando ShadowOui

e SRW a partir da convolugao da propagacao de 1 elétron.

Figura 62 — Tamanho do feixe no foco utilizando:
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7.3 Desalinhamento

Para as analises de desalinhamento, verificou-se a tolerancia maxima de movimento
nos elementos 6pticos para translagao e rotagdao nos 3 eixos: x, y e z. Entao, utilizando a
tolerdncia de 10% para as alteracoes de tamanho, resolucao e fluxo do feixe, foram obtidos

os valores de maximos de desalinhamento, como mostra a Tabela 20.

Tabela 20 — Desalinhamentos maximos da QUATI

Rx X Ry Y Rz Z
[urad] [um] [urad] [um] [urad] [um]

QUA-1-MC 0.87 11000.00  4.99  4700.00 5.00  35.00
QUA-2-MT 0.87 43.00 10.00 500.00 0.83 22.00

Rotagoes

Para esses desalinhamentos foi calculado o quanto o foco desloca na horizontal e

vertical para cada movimento, Tabela 21.
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Tabela 21 — Sensibilidade do foco relativa ao desalinhamento na QUATI

Focal dFoco/dX dFoco/dY dFoco/dZ dFoco/dRx dFoco/dRy dFoco/dRz
sensibility [um/urad] [um/um| [um/um] [um/urad] [um/urad] [um/urad]
Vertical - - -1.01 -30.09 - -2.00
QUA-I-MC | g1 o rizontal - - -0.01 -0.43 - -0.03
Vertical -0.04 -2.50 1.03 -30.09 2.00 -0.05
QUA-2MT | Horizontal 1.53 -0.21 -0.02 -0.63 -0.11 -0.62

Para os desalinhamentos da Tabela 20 foram pegas as imagens do feixe na posicao
de cada DVF e da amostra. A Figura 63 mostram o feixe com os desalinhamento por
rotacao e translagao do segundo espelho na posicdo da amostra. As imagens nos demais

espelhos e posigoes se encontram no Apéndice 1.

Figura 63 — Feixe visto na amostra apos desalinhamento no QUA-2:

(a) Rotagao em X (b) Rotagao em Y (¢) Rotagdo em Z
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8 QUATI - Discussao

Através das simulagoes, espera-se que o dipolo de alto campo gere feixes com
fluxo na ordem de 10" ph/s/100mA com energia de 5 a 35 keV. Apos passar pelo DCM
resulte em um fluxo na ordem de 10! ph/s/100mA apés QUA-2.

Os tamanhos previstos de largura a meia altura do feixe na posi¢ao da amostra
sdo de 13 x 8 pm?, respectivamente vertical e horizontal, porem com perfis de aberracao
devido o uso do espelho esférico. Foi possivel também comparar o resultado obtido por
Shadow com obtido pelo SRW, se mostrando semelhantes tanto em forma quanto em

tamanho. Estes resultados estao de acordo com o esperado pelo projeto da linha.

Para a resolucdo foi obtido valores na ordem de 107° eV, para 10 keV utilizado

Si(111), valor igual ao idealizado no projeto.

Em relacao a estabilidade também foi possivel estimar os desalinhamentos maximos
para cada espelho, sendo estes valores bem sensiveis devido a aberracao, principalmente
em relacao ao Pitch e Yaw. Também como nas outras linhas, a partir das imagens do feixe,
apos desalinhamento nos espelhos, serd possivel otimizar a deteccao de algum elemento

que nao estd na posicao ideal.
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9 Conclusao

Os resultados expostos neste relatorio mostram que o estagio teve impacto para o
comissionamento da linha de luz IPE e que as atividades feitas também serao utilizadas para
o comissionamento das linhas QUATI e SAPUCAIA. O material produzido sera utilizado
como base para que as linhas de luz atinjam seus resultados durante o comissionamento e

assim passem a operar, contribuindo com o avango tecnolégico do LNLS.

Os proximos passos para o avanco dessas atividades sao a finalizagdo do comissi-
onamento da IPE e a instalacdo do ondulador tipo Delta. No caso da SAPUCAIA néo
foram simulados os perfis de fluxo do ondulador entao, assim que os onduladores forem
selecionados, essas simulacoes deverao ser retomadas. No caso da QUATI, as simulagoes
estao finalizadas, mas ela ainda nao estd em fase de comissionamento, processo que ficara
para final de 2022.

Também, por meio das atividades e do desempenho exercido percebe-se que o
estagio é de extrema importancia para o aluno, proporcionando uma visao pratica do
mercado de trabalho, onde se aplica a teoria aprendida durante o curso com as atividades
de um engenheiro fisico, principalmente em relagao as areas compreendidas de Optica,
eletromagnetismo e fisica da matéria condensada. Além disso o estdgio proporciona um
maior aprofundamento nessas areas, desenvolvendo ainda mais as habilidades técnicas,

tedricas e pessoais.
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APENDICE A — Campo magnético do
APU58

Comparacao do Campo magnético medidos pela KYMA e pelo Grupo IMAS do

LNLS.
Figura 64 — Campo medido pelo grupo IMAS e pela Kyma para fases de 0.0 a 9.062 mm
do APU5S8
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Figura 65 — Campo medido pelo grupo IMAS e pela empresa Kyma para fases de 10.875

By [T]

By [T]

By [T]

By [T]

a 23.562 mm do APU58

(a) Fase 10.875 mm

Phase = 10.875

0.75 q
0.50 ]
0.25 B
0.00 q
=025 1
—-0.50 1
— KYMA
-0.75 — LNLS q
—-800 -600 —400 -200 0 200 400 600 800
s [mm]
(c) Fase 14.5 mm
Phase = 14.5
0.8FT T T T 3
0.6 q
0af ]
0.2F q
0.0 q
-0.2 q
—0.4 ]
—0.6F — Krma ]
—— LNLS
Coshe ; . . . : . . .
—-800 -600 —-400 -200 0 200 400 600 800
s [mm]
(e) Fase 18.125 mm
Phase = 18.125
ol : . : : : . . -
0.4 q
0.2 q
0.0 q
_0.2 - 4
_0.4 - 4
— KYMA
—osf ST ] . . . . J
-800 -600 —-400 -200 0 200 400 600 800
s [mm]
(g) Fase 21.75 mm
Phase = 21.75
0.4 q
0.2F B
0.0F V_ B
o2l ]
—— KYMA
—0.4F —— LNLS 1
—-800 -600 —-400 -200 0 200 400 600 800

s [mm]

By [T]

By [T]

By [T]

By [T]

0.8 E
0.6f
04f
0.2
0.0f
_o02f
—0.4f

—-0.6F

-0.8

0.6F

041

0.2F

0.0F

-0.2¢

—0.4}

—0.6F

0.4r

0.2

0.0F

—0.4Ff

—-0.3p

(b) Fase 12.688 mm

Phase = 12.688

— KYMA ]
[ —— LNLS 1
_800 600 —400 200 0 200 00 600 800
s [mm]
(d) Fase 16.312 mm
Phase = 16.312
—— KYMA
—— LNLS ]
_800 600 —400 200 0 200 400 600 800
s [mm]
(f) Fase 19.938 mm
Phase = 19.938
—— KYMA 1
—— LNLS
800 600 —400 200 ) 200 00 600 800
s [mm]
(h) Fase 23.562 mm
Phase = 23.562
—— KYMA
—— LNLS 1
_800 600 —400 200 ) 200 200 600 800
s [mm]



APENDICE A. Campo magnético do APU58 83

Figura 66 — Campo medido pelo grupo IMAS e pela empresa Kyma para fases de 25.375
a 29.0 mm do APU58
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APENDICE B - Fluxo do ondulador APU58

Fluxo do ondulador para as fases 0.0 mm, 14.5 mm, 19.938 mm, 25.375 mm e 29

mm com foco nos dois primeiros picos quando bem definidos.
Figura 67 — Fluxo do APU58 para fase de 0.0 mm:
(a) em todo espectro
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Figura 68 — Fluxo do APU58 para fase de 14.5 mm:
(a) em todo espectro
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Figura 69 — Fluxo do APU58 para fase de
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Figura 70 — Fluxo do APU58 para fase de 25.375 mm:
(a) em todo espectro
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Figura 71 — Fluxo do APU58 para fase de 29.0 mm:
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APENDICE C - Imagens dos DVF's da linha
IPE

Imagens esperadas dos feixes em todos os DVFs ao decorrer da linha.

Figura 72 — IPE: Diagnésticos 1 a 4
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. - . 7 .
Figura 73 — IPE: Diagnésticos 5 a 7
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APENDICE D - Imagens de desalinhamento

da linha IPE

Imagens do feixe no DVF mais proximo para cada elemento 6tico desalinhado.

Figura 74 — Feixe visto no DVF 2 apés desalinhamento no IPE-1:
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Figura 75 — Feixe visto no DVF 3 apés desalinhamento no IPE-2:
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Figura 76 — Feixe visto no DVF 3 ap6s desalinhamento no IPE-3:
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Figura 77 — Feixe visto no DVF 4 ap6s desalinhamento no IPE-4:
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Figura 78 — Feixe visto no DVF 5-A ap6s desalinhamento no IPE-5:
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Figura 79 — Feixe visto na estacdo XPS apés desalinhamento no IPE-6:
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Figura 80 — Feixe visto na estacdo RIXS apés desalinhamento no IPE-7:
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APENDICE E - Cédigos para o

comissionamento da IPE

Codigo utilizados para o comissionamento da IPE

Cédigo E.1 — Angulos do cPGM em funcio de E, K e Crf

1 import numpy as np

2 def calc_grating angle from_ cff(energy, kO, cff, m):

3
4

N & ot

10
11
12
13
14

16
17

ot

o N O

wavelength = 1.23984198433x1e—6/energy # [m]

wavelength mm = wavelength*le3 # used in mm to match k0 dimension

lines /mm

m_shadow = m

sin_alpha = —(m_shadowxkOxwavelength mm /(cff**2 — 1)) + np.sqrt (1 +

((m_shadowx* cffxkO*wavelength mm) /(cff**2 — 1))%%2)
alpha = np.arcsin (sin_alpha)
beta = —np.arcsin (sin_alpha — m_shadowxkOxwavelength mm)
gamma = (alpha — beta) /2
alpha_deg = alphax180/np. pi
beta_deg = betax180/up. pi

gamma_ deg = gammax180/np. pi

return alpha_deg, beta_deg, gamma_ deg

Cédigo E.2 — Funcao de verificagdo de posicao do motor

import epics

def Verificador (motor) :

counter = 0
while (counter <5):
time . sleep (0.01)
counter 4= 1
if not epics.caget(motor+’ .DMOV’) :

counter = 0

94
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Cédigo E.3 — Mapa de intensidade por movimento em dois eixos do IPE-1
1 import numpy as np
import epics

import datetime

=W N

def MeshScanV2(motorl, startl, stopl, stepl, motor2, start2, stop2, step2,

counter , name=’name’):

5 data = []

6 stepsl = int ((stopl—startl)/stepl + 1)

7 steps2 = int ((stop2—start2)/step2 + 1)

8 positionsl = np.linspace (startl , stopl, stepsl)

9 positions2 = np.linspace (start2, stop2, steps2)

10

11 for posl in positionsl:

12 epics.caput (motorl , posl)

13 Verificador (motorl) #verifica se motor chegou na posicao

14

15 for pos2 in positions2:

16 epics.caput (motor2, pos2)

17 Verificador (motor2) #verifica se motor chegou na posicao

18

19 linha = [posl, pos2, epics.caget(motorl+’ .RBV’),

epics.caget (motor24+’.RBV’), epics.caget(counter) ]

20 data .append(linha)

21

22 positions2 = positions2[:: —1] #Inverte sentido e reinicia looping

23

24 epics .caput_many ([motorl ,motor2] ,[startl ,start2]) #Envia motores para
posicao inicial

25

26 now = datetime.datetime.now () .strftime ("%Y—%m-%d YH-YVE%S 7)

27 filename = ’'teste +str (now)+’ ’4namet’.dat’

28 head = '#’+str (now)+’\n#name = ’+4name+’ \n#motorl = ’
+str (motorl )+’ \n#motor2 = ’ +str (motor2)+ ’\n#counter =
+str (counter )+ ’'\n#positionl ,position2 ,motorl,motor2,intensity\n’

29

30 file = open(filename ,’'w’)

31 file .write (head)

32 for i in range(len(data)):

33 line = str(data[i][0])+ *, +str(datali][1])+ *,  +str(data[i][2])+
", +str(data[i][3])+ ',  +str(data[i][4])+ \n’

34 file.write(line)

35 file.close ()

36 print (’Data is saved as ’+filename)

37

38 return data, filename
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APENDICE F — Imagens dos DVF's da linha
SAPUCAIA

Imagens esperadas dos feixes em todos os DVFs ao decorrer da linha.

Figura 81 — SAPUCATIA: Diagnésticos 1 a 4
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APENDICE G - Imagens de desalinhamento
da linha SAPUCAIA

Imagens do feixe no DVF mais proximo para cada elemento 6tico desalinhado.

Figura 82 — Feixe visto no DVF 3 apods desalinhamento no SPU-1:
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Figura 83 — Feixe visto no DVF 4 apés desalinhamento no SPU-1:
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Figura 84 — Feixe visto na amostra apds desalinhamento no SPU-1:
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APENDICE H - Imagens dos DVF's da
linha QUATI

Imagens esperadas dos feixes em todos os DVFs ao decorrer da linha.

Figura 85 — QUATI: Diagnosticos 1 a 6
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APENDICE | - Imagens de desalinhamento
da linha QUATI

Imagens do feixe no DVF mais proximo para cada elemento 6tico desalinhado.

Figura 86 — Feixe visto no DVF 2 ap6s desalinhamento no QUA-1:

(a) Rotagdo em X (b) Rotagdo em Y (c) Rotacdo em Z
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Durante o ano de 2021, Felipe de Souza Custddio desenvolveu atividades no grupo
de Optica, sob orientagio de Bernd Meyer e apoio de Humberto Rigamonti e outros colegas.
Devido a pandemia de COVID-19, as tarefas em regime presencial estiveram durante longo
tempo restritas a trabalhos essencialmente presenciais, por isso tarefas com simulagdes
computacionais, que compuseram a principal atividade do estagio ocorreram em regime de
home office, o que foi citado como um dos desafios. Em um segundo momento, Felipe
participou presencialmente do comissionamento da linha de luz IPE.

Seu relatdrio de estagio focou no apoio ao comissionamento de tal linha e na
preparacdo para os comissionamentos das futuras linhas SAPUCAIA e QUATI, utilizando-se
de simulacdes em softwares dedicados a andlises de feixes de luz sincrotron, como
SPECTRA, OASIS, SHADOW e SRW e de cddigos em linguagens mais amplas, como Python,
com a qual compds uma ferramenta em utilizacao nas linhas.

Houve uma forte anadlise bibliografica no relatdrio, tendo demonstrado amplo
conhecimento sobre as atividades desenvolvidas, suas motivagdes, consequéncias e
apresentacdo dos conceitos tedricos dos quais as andlises dependiam. Seguiram-se os
resultados, com destaques ao trabalho de otimizacdo, sensibilidade dos desalinhamentos
das opticas e avaliacdo da caustica, as quais permitiram que o comissionamento éptico da
linha IPE fosse realizado em pouco tempo e que abrem uma expectativa otimista quanto ao
comissionamento de QUATI e SAPUCAIA. Por fim, ocorreu uma apropriada discussao dos
resultados, tendo sido entao uma contribuigdo substancial em projetos de linhas de luz.

“ Marlon Saveri Silva
Engenheiro Mecanico - Grupo PLL
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