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FLAT-CONE DIFFRACTOMETER

The Neutron Flat-Cone Diffractometer E2 (2007)
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R 1

Collimator

Changer

(15‘/30‘/60‘ open)

(dq/q)best<10-2

Individual 

positionable

with „waggons“

Radial Collimator

3 monochromators

on changing device

= 0.90 Å, 1.21 Å and 2.39 Å

qmax(Cu)=10.8 Å-1

Four 2D-Detectors

3º < 2h < 110º

-2.5º < 2v < +7.5º

Uncompressed low structured data sets up to 4 GB
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Meta Data
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DATA SOURCES

CARESS binary logging file
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SYS$SYSDEVICE:[CARESS.DATA]E236019.DAT;1 …

NUMOR       36019

EXPTYPE E2,A2,LDET,FLAT

USN JUH

BLS OMGS=-8.15000E+01, 2.31000E+02 TTHS=-2.00000E+02, 2.00000E+02 PHIS=-2.00000E+02, 2.00000E+02 … SOF  

…. TOL …

WAV  0.00000E+00

MM1 TIM1=         10

SL1 TTHS LDET MON

SAM SAMPLE …  TITLE TESTMESSUNG

READ TTHS=-4.99500E+00 PHIS= 9.00010E+01 OMGS= 2.49939E-02 T_REG= 1.02900E+02 T_SAM=-1.00000E+03 …

SGEN1 STEP=    11 COLL15T= 3.33000E+02, 3.63000E+02

DATE 15-JAN-03 … TIME 16:37:14

SETVALUES ….  COLL15T    333.0000

MASTER1VALUES … MM1 … TIM1          10

LDET …. W1 …    1/  74.81           0           0           0           0           0           0           0           0    0           0 ..

MON         121

SETVALUES … COLL15T    336.0000

MASTER1VALUES … MM1 … TIM1          10

LDET …. W1 …    1/  74.81           0           0           0           0           0           0           0           0    0           0 ..

MON         121

SETVALUES … COLL15T    339.0000

…

DATE 15-JAN-03… TIME 16:39:51



DATA SOURCES

Data Storage – Root (from root.Cern.ch)
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DATA SOURCES

Semi-static Information
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Hardware Moduls Corba Devies Efficiency File
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Data Collector
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DATA FLOW

Design of the data collector software
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Class schema of data collector 

Object oriented concept

Diploma thesis: Jörg Gasse, „Konzeptionierung und Erstellung einer Software zur Serialisierung und automatisierten 

Analyse von komplexen Daten aus unterschiedlichen Quellen“, 2006

Multi-trees for thread management

Order of executing.

Implemented for LINUX



DATA FLOW

Communication Structure
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EXE2

server

NI Counter/Timer

Detector PC
Detector PC

Detector PC
Detector PC

Motor Control ST222

Ethernet-to-RS232

Ethernet-to-GPIB

Data 

Collector
WinApp

Server

Office PC

File

Server

Corba

Root (SSH)

CARESS (SSH)

NeXus / ZIP (SCP)



DATA FLOW

Source-File
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<?xml version="1.0" encoding="utf-8" ?> 

<SourceConfig>

<Options>

<LogFile enabled="true" append="false" /> 

<ScreenLog enabled="true" /> 

<Threads>

<General>10</General> 

<DataAquisition>1</DataAquisition> 

<DataTransfer>1</DataTransfer> 

<Analyses>5</Analyses> 

</Threads>

<NeXusFile>/hmi/caress/data/data/e2.nxs</NeXusFile> 

<TempDirectory>/hmi/caress/data</TempDirectory>

</Options>

<Sources>

<Source medium="nfs" type="$CaressDat" name="1">

<Dependencies>

<Dependency type="command line">

<Parameter number="0" wildcard="*" /> 

</Dependency>

</Dependencies>

<Path>/hmi/caress/data/caress/*.dat</Path>

</Source>

</Sources>

</SourceConfig>



DATA FLOW

Implemented Sources
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type subtype medium Beschreibung

nfs Liest Caress File ein

$Header Liest ganzen Zweig von CARESS ein

$DetectorPC nfs Beschafft sich Root Daten vom Detector PC und liest diese ein

$ADetAna nexus Analysiert ADET Caress Daten und formt diese in ein Array um

$InsertFile nfs Fügt ein ASCII File ein

$Link Ermöglicht Link zu internen Daten; nicht in Sourcedatei

nexus Berechnet Pulver-Diffraktogramm und HK-Trafo

PowderData Pulver-Daten normiert

PowderRaw Pulver-Daten summiert

PowderMon Monitorwerte summiert aus Pulver-Daten

HKtrafoData Normierte HK-Transforamtion

HKtrafoRaw Summierte HK-Daten

HKtrafoMon Monitorewerte summiert aus HK-Trafo

Monitor Refernezmonitor für Normierung

HAxis H-Achsenwerte

KAxis K-Achsenwerte

PowderAxis ZweiTheta-Werte

HtrafoError Sigma-Matrix für HK-Trafo

PowderError Sigma-Liste für Pulver-Daten

$CaressDat

$FlatCone



NEXUS

NeXus configuration file (XML DTD)
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<NXbeam nameDef="beam" sourceDef="$collector/Automatic"> 

{Details of beam incident on sample - used to calculate sample/beam interaction point} 

<distance typeDef="NX_FLOAT" sourceDef="$none" commentDef="3" 

units = "m" units.typeDef = "NX_CHAR" units.sourceDef = $none">

{Distance from sample}

</distance> 

<final_wavelength typeDef="NX_FLOAT" sourceDef="$CaressDat/WAV" 

units = "angstrom" units.typeDef = "NX_CHAR" units.sourceDef = "$none"> 

{Wavelength on leaving beamline component} 

</final_wavelength> 

<monochromator typeDef="NX_FLOAT" sourceDef="$Link/entry_1/E2/monochromator"> 

{} 

</monochromator> 

</NXbeam> 



NEXUS

A complex real experiment 
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NEXUS

Configuration tool (Windows only)
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AUTOMATIC ANALYSIS

Data Transformations
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Single Crystal

Powder



WORKFLOW

Program Collector

18

Parameter Beschreibung

-h, -?, -help Zeigt eine Hilfe über die verwendbaren Kommandozeilenparameter an.

-iif=<dateiname> Bezieht die Instrumentkonfigurationsdatei aus <dateiname>.

-isf=<dateiname> Bezieht die Quellenkonfigurationsdatei aus <dateiname>.

-itp=<Pfadname> Gibt einen Pfad zum einem (temporären) Verzeichnis an (Standard ./) -> ab Version 2

-of=<dateiname> Schreibe die NeXus–Daten in die Datei <dateiname>.

-xml Schreibe die NeXus–Daten als XML–Datei und nicht als HDF5–Datei.

-un=<dateiname> Schreibt undefinierte Einträge in <dateiname>

-t=<Zahl> Setzt die maximale Anzahl an gleichzeitigen Threads (Standard sind 10).

-dt=<Zahl> Setzt die maximale Anzahl an gleichzeitigen Datenakquisitionsthreads (Standard sind 5).

-tt=<Zahl> Setzt die maximale Anzahl an gleichzeitigen Datenkonvertierungsthreads (Standard sind 5).

-at=<Zahl> Setzt die maximale Anzahl an gleichzeitigen Datenanalysethreads (Standard sind 5).

-a, -aon Fügt Debugdaten an das Ende der Log–Datei an.

-aoff Verhindert das Anhängen von Debug–Daten an die Log–Datei.

-l=<Dateiname> Schreibt eine Log–Datei (mit dem Standard–Debug–Level 5).

-loff Verhindert das Schreiben einer Log–Datei.

-son, -soff Aktiviert / Deaktiviert die Debug–Ausgabe auf dem Bildschirm.

-v=<1-5>

Setzt das Debug-Level auf 1-5 (Standard ist 5) und gibt damit die Wichtigkeit der 

Debug–Nachrichten an.

0 Caress-Dat File

Programmoptionen

Threadoptionen

Debugoptionen

Freie Parameter: Beispiele für Standard Source Datei

./datacollector /hmi/caress/data/e201234.datInstrument PC:



WORKFLOW

Data Analysis
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WORKFLOW

Novel Maschine Learning Approach
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CONCLUSION

Data Handling Concept
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HDF5   NeXus

NXinstrument

NXprocess/NXdata

entry:NXentry

sample:NXsample

processing_name:NXprocess

program
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raw_file

data:NXdata

data[nx,ny,nz]
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Automatic 90%
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entry:NXentry

sample:NXsample

instrument:NXinstrument

source:NXsource

velocity_selector:

NXvelocity_selector

detector:NXdetector

data[xsize,ysize], signal=1

control:NXmonitor
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Thank you for your attention


