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Zusammenfassung

Nach iiber einem viertel Jahrhundert des erfolgreichen Betriebs des Flat-Cone-
Diffraktometer E2 am Forschungsreaktor BER, II des Hahn-Meitner-Instituts
(HMI jetzt HZB') wurde im Jahr 2004 ein technische Erneuerung notwendig.
Dies wurde zum Anlass genommen den Umbau als Prototyp fiir das Erneue-
rungsprogramm der Neutronenstreuinstrumente am BER II zu nutzen.

Durch das Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF) wur-
den Drittmittelgelder im Rahmen der Grofigeriteférderung fiir die Erneuerung
des Detektorsystems des Flat-Cone-Diffraktometers E2 der Universitdt Tiibin-
gen? zur Verfiigung gestellt. Mit einer zusitzlichen finanziellen und personellen
Unterstiitzung des HZB ist es gelungen das Instrument technisch und wissen-
schaftlich auf einem hohen Niveau zu modernisieren.

Das Ziel der Modernisierung waren u.a. die vollstéindige 3-dimensionale Fr-
fassung von Bragg-Reflexen und die effiziente Messung von Pulver-Proben. Da-
bei stand die Untersuchung von diffusen Streuphdnomenen (auf Empfehlung
des KFN3) im Vordergrund. Industrielle Anwendungen, wie z.B. Texturanaly-
se, sind weitere Anwendungsgebiete des neuen Instruments.

Es wurden vier 30 cm x 30 cm grofle 2-dimensionale Delaylinedetektoren
(PSDs) der Firma DENEX installiert, welche sich innerhalb des Geh&uses ent-
lang einer Kreisbahn frei positionieren lassen. In Zusammenarbeit mit der Her-
stellerfirma konnten die Detektorrahmen minimiert werden, so dass die ,,blin-
den®“ Bereiche zwischen den Detektoren gering im Vergleich zur eigentlichen
Detektorflichen sind. Mit nur zwei Positionen des Detektorsystems lésst sich
die ganze Streuebene untersuchen.

In nur drei Jahren von der Projektierung iiber die Konstruktion und Ferti-
gung, hin zum Aufbau des Instruments in der Experimentierhalle des HZB, wur-
den zusétzlich noch andere Umbaumafinahmen durchgefiihrt. Es wurden u.a.
die gesamte Elektronik, ein Grofiteil der Software und der gesamte Pneumatik-
, Tanzboden®“ erneuert. Dabei wurden die neusten verfiigharen Komponenten
verwendet um so neue Standards innerhalb des Zentrums zu etablieren, wel-
che auch an internationale Standards gekoppelt sind (z.B. das international
verwendete Datenformat NeXusHPF?).

Mit dem Ende der BMBF-Forderung im Mérz 2007 waren praktisch al-
le notigen Erneuerungsarbeiten am neuen Flat-Cone-Diffraktometer E2 abge-
schlossen. Mit der vollstdndigen Inbetriebnahme steht deutschen und interna-
tionalen Wissenschaftlern ein einzigartiges und leistungsstarkes Diffraktometer
zur Verfiigung.

In einer Instrumentbegutachtung im Jahr 2013 wurde das E2 von einem

'Das Hahn-Meitner Institut und die BESSY GmbH wurden 2009 zum Helmholtz-Zentrum
Berlin fiir Materialien und Energie (HZB) zusammengeschlossen und ist Mitglied des Hermann
von Helmholtz-Gemeinschaft Deutscher Forschungszentren e.V..

2Die Universitit Tiibingen war bis 2012 Eigentiimer und Betreiber des Flat-Cone Diffrak-
tometers E2.

3Das Komitee Forschung mit Neutronen (KFN) vertritt, laut Satzung, alle Wissenschaftler
in der Bundesrepublik Deutschland, die mit Neutronen arbeiten oder die der Forschung mit
Neutronen nahestehen.



unabhéngigen Expertengremium als einzigartiges Spitzengerit bewertet.

Es folgten Optimierungen zur Reduzierung des Untergrundstrahlung (u.a
elektrisch verstellbare Blende) und die Verbesserung der Auswertesoftware.
Zusétzlich wurde eine Neutronen-Kamera installiert.
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Kapitel 1

Einleitung

1.1 Entstehungsgeschichte

1.1.1 1982-1997

Anfang der 1980er Jahre wurde am Institut fiir Kristallographie der Universitét
Tiibingen um Prof. Wolfram Prandl und Prof. Dietmar Hohlwein ein Konzept
fiir ein vollkommen neuartiges Neutronenstreuinstrument entwickelt [HKK83]
[HKP*84] [HHP86]. Das sogenannte Flat-Cone-Diffraktometer basiert auf der
aus der Rontgenstreuung bekannten Weisenberggeometrie [Bue42]. Dabei ist es
moglich hohere Streuebenen in einem Einkristall zu vermessen. In Kapitel 5
wird die Flat-Cone Technik kurz umrissen.

80ziger Jahre

¥

Abbildung 1.1: Das Flat-Cone-Diffraktometer der 80er Jahre hat noch keinen Radial-
kollimator. Rechts daneben der neue E2 Aufbau in einem frithen Stadium des Umbaus.

So wurde das Flat-Cone-Diffraktometer E2 1982 mit ,, Verbundforschungs-
forderung“ durch das Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF)
am Forschungsreaktor BER II des Hahn-Meitner-Instituts Berlin (heute HZB?)
als ein Pulver- und Einkristalldiffraktometer mit Lineardetektor erbaut und im
Rahmen des Berlin Neutron Scattering Center (BENSC?®) in Zusammenarbeit
mit der Universitét Tiibingen betrieben (siche Abb. 1.1).

Das wissenschaftlichen Tétigkeitsfeld war vor allem die Untersuchung von
komplexen magnetischen und strukturellen Ordnung in Pulverproben.

“Das Hahn-Meitner Institut und die BESSY GmbH wurden 2009 zum Helmholtz-Zentrum
Berlin fiir Materialien und Energie (HZB) zusammengeschlossen und ist Mitglied des Hermann
von Helmholtz-Gemeinschaft Deutscher Forschungszentren e.V..

®Das Berlin Neutronen Scattering Center (BENSC) wurde 2009 in die Nutzerplattform des
HZB eingeliedert und existiert seit dem nicht mehr als Markenname.
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Abbildung 1.2: Das Flat-Cone-Diffractormeter im Einsatz (2012).

1.1.2  1998-2003

In diesem Zeitraum wurde durch Dr. Jens-Uwe Hoffmann und Dr. Rainer Schnei-
der das Gerat thematisch weg von der Pulverstrukturanalyse, hin zu einem na-
hezu reinen Einkristall-Diffraktometer gefiithrt. Das neue Interessenfeld war die
magnetische diffuse Streuung in Manganiten und Seltenerdmetallen (in Zusam-
menarbeit mit der Universitéit Dresden). Die beiden Wissenschaftler entwickel-
ten eine neue Programm-Plattform ( T Vtueb, Abs. 4.6.1) zur Modellierung diffu-
ser Streumuster in magnetischen Materialien mittels eines Mean-Field-Theorie
Ansatzes. In Zusammenarbeit mit der Ludwig-Maximilians-Universtitéit Miinchen
(LMU), wurde die Software um ein Modul zur Modellierung von strukturellen
Unordnungsphénomenen erweitert. Ein neue Moglichkeit des Geriites war die
Kombination der Flat-Cone-Technik (vgl. Abs. 5) mit einem Magnetfeld am
Probenort von bis zu 5 T, insbesondere fiir die Anwendung bei magnetische
diffuser Streuung und komplexen magnetischen Uberstrukturen.

Von Prof. Hohlwein wurden Drittmittel vom BMBF fiir einen neuen fokus-
sierenden PG Monochromator (Fluss wurde um einen Faktor von 2,5 erhoht)
eingeworben.

1.1.3 2004-2012

Im Jahr 2004 begann die Universitdt Tiibingen unter der Projektfithrung von
Dr. Jens-Uwe Hoffmann mit der Modernisierung des Flat-Cone Diffractome-
ters E2, mit Unterstiitzung des BMBF und des HZB. Die wichtigste Inve-
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stition war ein neues 2D-Detektor-System, bestehend aus vier 300x300 mm?

Flachen-Detektoren welche sich auf einem Schienensystem im inneren der De-
tektorabschirmung bewegen kann. Weitere Neuerungen waren die Mo6glichkeit
die Kippung des Dektorsystem entsprechend der Flat-Cone-Geometrie compu-
tergesteuert zu betreiben und der Austausch aller Motoren und elektronischen
Komponenten, sowie die Erneuerung des Tanzbodens fiir die Luftkissenfiifie, die
eine Bewegung des ganzen Detektorsystems erlauben.

Ein zentraler Aspekt war die Entwicklung eines neuen Scan- und Datenana-
lyse-Konzeptes. Die neue Generation von Neutroneninstrumenten verwendet
das NeXus® Dateiformat fiir einen einfachen Datenaustausch und zur Archivie-
rung. Die neue Software TVneXus (vgl. Abs. 4.6) ist in der Lage die Daten
parallel zu verarbeiten, teilweise in Kombination mit GPUs 7 .

Nach der SchlieSfung des Instituts fiir Kristallographie der Universitét Tiibin-
gen, setzte das Institut fir Angewandte Physik (Uni. Tiibingen) die E2 Akti-
vitdt bis 2012 fort und iibertrug danach das Instrument vollstdndig an das
Helmholtz Zentrum Berlin.

1.1.4 Finanzierung

Im Zeitraum bis 2004 wurden der Betrieb als ,, Verbundforschung* durch die Uni.
Tiibingen vom BMBF® finanziert. Ab 2004 wurden durch eine Verinderung der
Fordervoraussetzung nur noch Neuentwicklungen zugelassen. Es gelang mit ei-
nem iiberzeugenden Konzept dennoch fiir das Upgrade Programm im Zeitraum
von 2004 bis 2007 Fordergelder in einer Hohe von 300000€ vom BMBF ein-
zuwerben. Die zweite Hilfte der Investitionen wurde durch das HMI/HZB be-
reit gestellt. Es wurden auch die vorhandene Infrastruktur (Werkstétten usw.)
des HMI zur Verfiigung gestellt. Zusétzlich wurde, im Rahmen des Prototyp-
Projekts auch Tanzboden, Instrumentrechner und Schrittmotorsteuerung fina-
ziert.

Insgesamt wurden im Zeitraum von 2004 bis 2012 fiir die ,,Erneuerung des
Flat-Cone-Diffraktometer* fast 1 Million Euro (Personal und Investitionen) aus-
gegeben.

1.2 Nutzung

Die Messzeit wird zurzeit zu 50% durch Eigenforschung des HZBs und 50%
durch BENSC (vergeben durch einen Nutzerausschuss) genutzt. Es existiert
eine groflere Nachfrage nach Messzeit als vergeben werden kann (siehe Tab.
1.1).

Die Nutzungsart hat sich durch das Setzen neuer Schwerpunkt auf Einkri-
stallmessungen seitens der Instrumentverantwortlichen in den letzten Jahren ge-
wandelt. Zuvor wurden vor allem Pulverproben untersucht (mittlere Auflésung
bei hoher Intensitét). Dieser Messbedarf wurde durch die Inbetriebnahme des

SVergleiche Abschnitt 4.2.2 und die Web-Seite: www.nexusformat.org

"Grafikprozessor (englisch Graphics Processing Unit) - GPU ist optimal zu Berechnung
von Matrixsystemen durch Aufteilung (Parallelisierung) auf viele Rechenkerne.

8Bundesministerium fiir Bildung und Forschung
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cycle Request load Proposals Proposals Proposals Proposals
(days) | factor (total) (Germany) (EU) (others)
2013 1 42 ] 0.64 | 5 [ 1 [ 1 [ 3
2012 11 no proposal round
2012 1 84 [ 104 [ 12 ] 3 [ 4 [ 5
2011 11 no proposal round
20111 33 1.22 4 2 1 1
2010 II 52 1.68 8 3 0 5
2010 I 56 1.00 8 2 3 3
2009 II 33 0.85 5 2 1 2
2009 I 55 1.49 9 3 3 3
2008 11 90 1.88 14 4 5 5
2008 1 51 3.40 8 3 3 2
2007 11 15 1.36 3 0 2 1
2007 I 58 2.42 8 3 3 2
2006 11 84 6.46 11 3 7 2
2006 I 59 1.97 10 4 3 3
| Average | 54.77 | 1.98 | 8.08 [ 2.54(31.4%) [ 2.77(34.3%) | 2.85(35.3%) |

Tabelle 1.1: Nutzung des Flat-Cone Diffraktometer E2 durch externe Nutzer.

Pulver-Diffraktometers FIREPOD (E9) und der Spezialisierung des Diffrakto-
meters E6 auf einfache Strukturverfeinerung kompensiert. Der Messzeitanteil
von Pulverproben am E2 ist weit unter 10% gesunken.

1.3 Das E2 im internationalen Vergleich

Der Marktwert des Flat-Cone-Diffraktometers ldsst sich am ehesten mit In-
strumenten vergleichen, die sowohl fiir Pulver- als auch fiir Einkristallmessun-
gen eingesetzt werden. Konkurrenzfahige Pulverinstrumente mit einer mittle-
ren Auflésungsqualitit in Europa sind das DIB am ILL, das Diffraktometer
G4-1 am LLB und das Instrument DMC am SINQ. Alle Instrumente werden
hauptsichlich fiir Pulverproben verwendet. In der Tabelle 1.2 sind die Eigen-
schaften aufgelistet.

D1B (ILL) | G4-1 (LLB) | DMC (SINQ) | E2 (HMI)
Max flux (2.4 A) [ 6.5E6 25 | 4E6 ">~ | Not specified | 2E6 —-
Det. solid angle 0.12 sterad | 0.12 sterad | 0.12 sterad 0.16 sterad
Detector efficiency | 60% 50-60%* 50-60%* 90%
Focus at sample 5x2 em? 5x1 em? Not specified | 4x2 em?
Qn-factor 3-4 1.5 1

Tabelle 1.2: Vergleich von anderen Instrumenten mit dem Flat-Cone-Diffraktometer.
Dabei ist Q,, der normalisierte Faktor fiir Q=1 vom E2. Eintréige, die mit * gekenn-
zeichnet sind, sind Schétzungen.

In der Vergangenheit war die Flat-Cone-Technik mit Lineardetektor einzig-
artig im Bereich der Neutronenstreuung. Ein dhnliches Diffraktometer wurde
am High Fluz Isotope Reactor (HFIR, USA) am ORNL installiert.
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Abbildung 1.3: Messung der strukturellen diffusen Neutronenstreuung in Zirkonia,
welches in A-Sonden Anwendung findet und deren Anpassungen an eine Theorie.

1.4 Wissenschaftliche Hintergrund

Das Flat-Cone Diffraktometer ist darauf spezialisiert komplexe Nahordnungs-
phénomene in Finkristallen zu untersuchen und in-situ Experimente durch zu
filhren. Die Wellenléinge von A = 2.4 A ist optimal fiir die magnetische Streu-
untersuchungen bei Temperaturen bis 30 mK und Magnetfeldern bis zu 6 T
flir aktuelle wissenschaftliche Themen. Mit der Computer gesteuerten Flat-
Cone-Option in Kombination mit der Hoheninformation der 2D-Detektor ist
es moglich, eine breite Schicht des dreidimensionalen reziproken Raum abzura-
stern. Der Einsatz von hochaufgelosten Detektoren hat die Ergebnisse erheblich
verbessert. Die Hilfestellung bei der Auswertung von komplexen Datenséitzen
gewinnt fiir Messgéste immer mehr an Bedeutung.

Das wissenschaftlichen Interessen konzentriert sich zunehmend auf Mate-
rialien, die von Natur aus Untergitter- oder diffuse Streuung zeigen. Diese Ar-
ten von Streuung ist sehr schwach und benétigt langen Messzeiten bei einem
Instrument mit sehr niedriger Hintergrundstreuung. Die zeitaufwendige Daten-
analyse wird durch langfristige Kooperationen (Uni. Tiibingen, TU Dresden,
MLU Miinchen, Uni. Bonn, Nation Lab Ames / USA, und MPI Dresden) und
ergdnzende Aktivitdten mit Synchrotronstrahlung unterstiitzt. Dabei ist das
zur Verfiigung stellen von geeigneter Software wie TVtueb [HSRH99] [SHHO1]
und dessen Nachfolger TVneXus (vgl. Kap. 4.6) von besonderer Bedeutung. Die
Zusammenarbeit mit anderen Zentren der Helmholtzgemeinsschaft ist bei der
Entwicklung neuer Analyse-Techniken und die Umsetzung einer hoheren Perfor-
mance fiir die Modellierung/Analyse wichtig. Dazu vertritt Herr Dr. Jens-Uwe
Hoffmann das HZB in der sonderfinanzierten Gruppe PNI-HDRI®.

Bei Eigenforschungsaktivitdten und der Zusammenarbeit mit Partnern aus

9PNI-HDRI steht fiir High Data Rate Initiative der Photonen- Neutronen- und Ionenquel-
len der Helmholtz-Gemeinschaft
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JaB ke £_105 v/em

Abbildung 1.4: Strukturelle Erkldrung zum Schalten der ferromagnetischen Ordnung
durch ein elektrisches Feld in HoMnOg. [LLAT04]

dem neuen Virtuellen Instituts der Helmholtz-Gemeinschaft stehen neuartige
Materialien mit komplexer Ordnung und Wechselwirkung zwischen mehreren
konkurrierenden Komponenten' im Vordergrund. Sie stellen eine besondere
Herausforderung dar, zu dessen Realisierung das E2 entwickelt wurde. Der di-
rekte Zugang zu Nahordnungs- und konkurrierende/topologischen Phasen, die
Kombination von neuen Analysemethoden mit voller 3D-Informationen aus
Neutronen und Rontgenstrahlenexperimenten ermoglicht es erhebliche Fort-
schritte auf diesem Gebiet zu machen. Das E2 ist eines der wenigen Instrumente
weltweit, wo diese Untersuchungen durchgefiithrt werden kénnen.

Beispiele fiir die Anwendungen des E2 sind

1. Schnelle Ionenleiter und Batterie-Materialien:

Tonische Wechselwirkungen zwischen der Ladungstriger fithren zu kom-
plexen kurzreichweitig geordnete Strukturen, die Funktionalitdt und das
Lade-Entlade-Verhalten bestimmen. Eng verwandt sind elektrochemische
Reaktionen in Festkorpern. Dies wird mittels Eigenforschung in Zusam-
menarbeit mit MLU Miinchen, Saclay, Royal Holloway, U Oxford, Ar-
gonne National Laboratory und ESRF, bearbeitet. Siehe Abbildung 1.3.
[KBF100] [KBHH"02] [FBKBO05] [KBBF*05] [RMT*07] [MRG™09]

2. Ferroelektrika:

Eine technologisch wichtige Klasse von Materialien sind die Ferroelektrika.
Diese haben eine enge Analogie mit Spin-Modellen und sind geeignet fiir
neue Ansitze bei magnetischen Systemen. Siehe Abbildung 1.4. [LLAT04]
[FLL*T05] [WML™10]

3. Magnetokalorische Materialien:

Die Forschung konzentriert sich zur Zeit auf magnetische Formgedécht-
nislegierungen bei Raumtemperatur (in Zusammenarbeit mit der Natio-

107 B. multifunktionale Oxide und stark frustrierte Magnete mit hervorragender technolo-
gischer und wissenschaftlicher Bedeutung
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Abbildung 1.5: Messung von diffuser Streuung mit harter Synchrotronstrahlung
(ID11, ESRF) in Natriumkobaltat (Na,CoOsz)

nalen Akademie der Wissenschaften der Ukraine) (siche Abbildung 4.14).
[G1a03] [GMG+03] [GMSD03] [GMDHO04] [GGS*06] [UOGG09] [CGHT11]

4. Novel Thermoelectric:

Hierbei ist die Spin-Entropie die wichtige Eigenschaft, die es zu untersu-
chen gilt. Anwendungen umfassen derzeit Punktkiihlmittel von integrier-
ten Schaltungen und Kélte- und Energieriickgewinnung aus Abwérme.
Hier wird Eigenforschung in Zusammenarbeit mit dem Argonne National
Laboratory betrieben. Siehe Abbildung 1.5. [RMT*07] [MRG™09].

5. Multifunktionale Oxide:

Multiferroika, CMR-Effekt, sowie kurzreichweitige strukturelle und ma-
gnetische Fehlordnung. Siehe Abbildung 1.6.

[HHSMOOb] [CSH*02] [LTH*03] [HHS03b] [HHS03a] [RPS*04] [LTA+04]
[CKD*+06] [WML*10] [MRK*12] [GMI*12] [BDD*12]

6. Intermetallische und schwere Fermionen-Materialien:

Komplexe Anordnung und Anderungen durch unterschiedliche Felder und
Driicke. [SHD104] [FKD104] [FKD*07] [IEKT09] [TLF*10] [TFD"11]

7. Topologische und stark frustriert Systeme:

Dieses Themengebiet ist eng mit dem neuen Virtual Institute (VI) verbun-
den und konzentriert sich auf Eigenschaften wie die Spin-Bahn-Kopplung,
Eis-Regeln und Quantentunnel-Effekte. Neue Materialien sollen innerhalb
des VI untersucht werden. Neuere Arbeiten zu diesem Thema umfasst
erneute Untersuchungen von Wassereis mit neuen Theorien. Siehe Abbil-
dung 4.16 [KBCT04] [WLK*08] [MTG™"09]

Ein weiteres zu erschliefendes Anwendungsgebiet ist die Texturanalyse, wel-
che von besonderem Interesse fiir die industrielle Forschung ist.
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Abbildung 1.6: Eine angepasste Meanfield-Theorie an die Streuverteilung von
Laj_;Sr,MnO3 mit (z = 0 und 0.12).

1.5 Ausblick

In Zukunft wird das Flat-Cone Diffraktometer zu Themen in der magnetischen
diffuse Streuung durch verbesserte Software fiir die Datenanalyse und die Mo-
dellierung von Streubildern mit GPU-Technologie neue Akzente setzen. Neue
Ansitze fiir grole N-Modellsysteme, die gestiitzt auf diffuse Neutronenstreuda-
ten genutzt werden kénnen. Ergénzt durch Monte Carlo Rechnungen sind die
Moglichkeit gegeben auch allgemeine Austauschkopplungskrifte zu behandeln.

Die wissenschaftlichen Fragestellungen richten sich immer mehr auf kom-
plexe Materialien mit stark frustrierten und topologischen Eigenschaften. Diese
Materialien sind wichtig fiir die Grundlagenforschung und der Anwendungen in
der Energie-und Informationstechnologie. Die Bedeutung des Geréts ist beson-
ders fiir das neue geférderte Virtuelle Institut (VI) zum Thema ,New States of
Matter and their Excitations® sichtbar.



Kapitel 2
Mechanische Komponenten

In diesem Kapitel wird ein Uberblick iiber die einzelnen erneuerten Komponen-
ten gegeben. Dabei wird nicht zwischen Finanzierungen durch die Uni. Tiibinger
und dem HZB unterschieden.
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Abbildung 2.1: Ubersichtsskizze des Instrumentaufbaus mit den wichtigsten Kompo-
nenten.

2.1 Strahlfiihrung

Die Strahlfiihrung in der Abschirmburg muss erhalten bleiben. Dennoch wur-
den Anderungen am Strahlfiihrungssystem selbst durchgefithrt. Dabei wurde
die Mechanik iiberpriift und alle elektronischen Teile wie Motoren, Kabel und
Enkoder ausgewechselt, da diese durch die hohe Strahlungsbelastung schnell al-
tern und ein spéterer Austausch mit einem grofleren Aufwand verbunden wiire.
Auflerhalb der Burg wurden das Shutter-System und die Kollimatoren erneuert.
In Abbildung 2.1 ist der Instrumentaufbau skizziert.

2.1.1 Kollimatoren in der Burg

Der Neutronenstrahl trifft, vom Reaktor aus gesehen, nach dem passieren des
Primérshutters, als erstes auf den Wechsel-Kollimator. Die Kollimation kann
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Kollimatorwechsler Monochromatorwechsler

Abbildung 2.2: a) Auf der linken Seite ist der Kollimatorwechsler zu sehen mit den
30’ und 15’ Kollimatoren. b) Das rechte Bild zeigt den auf den Kopf gelegten Mono-
chromatorwechsler mit den Monochromatoren aus Kupfer, Germanium und Graphit.

iiber ein Aufzugsystem (siche Abbildung 2.2a) eingestellt werden. Es ist eine
Kollimation von 15’, 30" und 60’ méglich. Die Schrittmotoren des Wechslers, als
auch die zur Positionierung der Kollimatoren, wurden erneuert. Die Steuerung
erfolgt iiber die neue Steuerung ST222 (vgl. Abs. 3.3.2). Damit kénnen auch
die Miniaturmotore direkt betrieben werden.

2.1.2 Monochromator

Nach der Kollimierung trifft der Strahl auf den Monochromator. Es stehen drei
Monochromatoren zur Verfiigung mit Wellenlingen von 0.91 A (Cu), 1.21 A
(Ge) und 2.39 A (PG). Der Wechsel erfolgt iiber ein Karusselsystem (siche
Abbildung 2.2b). Die Karusselache, als auch die Achsen fiir die Drehung (w),
die Kippung (¢) und der Translation wurde mit Resolver versehen. Damit ist es
iiber eine Umsetzungselektronik (Abschnitt 3.3.6) moglich die Achsenposition
auszulesen und der Motorsteuerung riickzumelden.

Der Graphit-Monochromator (PG) kann vertikal fokussiert werden (siehe
Abbildung 2.3a). Die Motoren wurden auch hier ausgetauscht. Die Steuerung
aller Achsen erfolgt iiber die neue ST222-Steuerung (Abs. 3.3.2).

2.1.3 Blendensystem und Sekundir-Shutter

Nachdem ein monochromatischer Neutronenstrahl durch dem Monochromator
entstanden ist, wird dieser durch den Strahlkanal (siche Abb. 2.3b) aus der
Burg herausgefiihrt. Der Anbau (siche Abb. 2.4) wurde weitestgehend ersetzt
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Abbildung 2.3: a) Auf dem linken Bild ist der fokussierende Graphit Monochromator
zu sehen. b) Die rechte Seite zeigt den Strahlkanal der aus der Burg heraus fiihrt.

und neu gestaltet. So befinden sich alle Komponenten auf optischen Reitern,
die eine schnelle Anpassung auf verindernde Experimentaufbauten ermdglicht.
Die optische Bank lésst sich bei Bedarf leicht erweitern.

Der Strahlengang kann mit dem Sekundér Shutter aus Blei geschlossen wer-
den. Hier wurden Verédnderung vorgenommen um die Betriebszuverlassigkeit zu
erhdhen und den Einsatz auch bei hohen dufleren magnetischen Streufeldern zu
garantieren. Die Bewegung des Bleiklotz wird durch einen Pneumatikzylinder
(vgl. Abs. 2.2) bewirkt.

Es folgt der Graphit-Filter. Er dient bei einer Wellenléinge von 2.4 A, Neu-
tronen mit halber Wellenlédnge herauszufiltern. Das Geh&use wurde durch bo-
riertes PE (mit starkem Absorptionseffekt) ersetzt, um Untergrundeffekte zu
minimieren. Uber ein stabiles Schienensystem ist es moglich den Filter hinein
und heraus zu nehmen, wenn eine andere Wellenlénge gewiinscht ist.

Der Referenzzihler, welcher den Neutronenfluss misst, befindet sich zwi-
schen dem Filter und dem Blendensystem als eigentlichen Stahlausgang. Das
Auslesen des Zihlers erfolgt iiber die Timer-Counter-Karte von Nation Instru-
ment (siche Abs. 3.2.2).

Die neue elektronisch verstellbare Blende kann iiber den Computer gesteu-
ert werden, damit nur die Probe ausgeleuchtet wird und Untergrundeffekt mini-
miert werden. Die Positionen der einzelnen borierten Aluminiumbleche werden

mit Absolutenkodern ausgelesen und iiber eine Motorsteuerung zuriick gemel-
det.
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Abbildung 2.4: Elektrische Blende mit sekundéir Shutter

2.2 Pneumatik

Das gesamte Pneumatiksystem musste aufgrund des Alters erneuert werden.
Das Luftdrucksystem wird im Wesentlichen fiir die Luftkissenfiie (Steuerung
iiber Motorsteuerung ST222 und den Sekundér-Shutter benétigt.

2.2.1 Probentisch

Prinzipiell konnte auch der Probentisch, der weitgehend unveréndert gebliecben
ist, mittels Luftdruck bewegt werden. Diese Option wird allerdings nicht be-
nutzt, auch wenn entsprechende Winkelencoder vorhanden sind, die die genaue
Position wiedergeben kénnen.

Als zusétzlicher Aufbau auf dem Probentisch, der normalerweise aus der
Drehachse (w), den Kippachsen (x; und x2) und der zweiten Drehachse (¢) be-
stehen, kann noch eine Translation eingesetzt werden. Dazu steht einen kleinen
und einen groflen X-Y-Tisch, der auch fiir schwere Lasten wie Magnete geeignet
ist und pneumatisch betrieben wird, zur Verfiigung. Die Druckverteilung erfolgt
iiber das Verteil-Panel (siehe Abb. 2.5).

2.2.2 Luftkissenfiifie

Um den Probentisch herum bewegt sich die gesamte Detektorbank auf Luft-
kissenfiifle, welche gesdubert und mit neuen Schlduchen versehen wurden. Es
befinden sich weiterhin jeweils vier Teller an jeder Einheit. Es wurden vier die-
ser Einheiten unter dem Detektorsystem verteilt (unter jeder Ecke; siehe Abb.
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Abbildung 2.5: Neue elektrische Pneumatik-Verteilung.

Abbildung 2.6: Die Luftkissenfiile zum Bewegen des Detektorgehiuses.
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Abbildung 2.7: Héhenprofil des Tanzbodens.
2.6).

2.2.3 Tanzboden

Der urspriingliche ,, Tanzboden* hatte nicht mehr eine ausreichende Qualitéit
um eine problemlose Bewegung der Detektorbank zu gewéhrleisten. Der gesam-
te Boden am Flat-Cone-Diffraktometer wurde gegen einen Boden aus Granit-
Platten ausgetauscht (siehe Abb. 2.8).

Leider zeigten sich nach einiger Zeit wieder Schwierigkeiten in der Bewe-
gung. Durch die groflen Absténde der Fiifle zueinander und der nicht gleichm#fi-
gen Druckbelastung werden besonders hohe Anspriiche an die Planaritit des
Bodens gestellt. Nach Uberpriifung des Bodens mit einem Laser-Tracker und
der Erstellung eines Hohendiagramms (durch Dr. Jens-Uwe Hoffmann, siehe
Abb. 2.7) konnte der Boden so bearbeitet werden, dass eine miiheloser Betrieb
moglich ist.

2.2.4 Positioniersystem

Das eigentliche Positioniersystem wurde iiberholt, blieb aber von der Funk-
tionsweise identisch. Pneumatisch wird das Antriebsrad, welches durch einen
Schrittmotor angetrieben wird, auf den Boden gedriickt. Als wichtigste Neue-
rung ist hier die Verwendung eines kombinierten Inkremental-Absolut-Kodierers
zu nennen. Dadurch kann die neue Motorsteuerung bereits wéihrend der Bewe-
gung auf Reibungs- und Rutschverluste reagieren.



2.3. Gehdause 15

Abbildung 2.8: Der sogenannte , Tanzboden® auf dem sich die Pneumatikfiile bewe-
gen.

2.3 Gehiuse

Das Geh&use dient zum einen der Abschirmung von Strahlung, sowohl von au-
Ben (Untergrundstrahlung), als auch von innen zum Schutz vor Streustrahlung.
Es beinhaltet die eigentlichen Detektoren mit ihrem Positionierungssystem und
die Kollimatoren zur Strahlfithrung bzw. zur Reduzierung von stérenden Streu-
effekten.

Abbildung 2.9: Konstruktionszeichnung des Gehiuses

Das gesamte Geh#use wurde neu konstruiert (Abb. 2.9). Dazu wurde die
3D-Konstruktionssoftware Solid Works verwendet, die es ermdglicht alle Bewe-
gungsabliufe zu simulieren. Durch den dazugehorigen Viewer war es moglich
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Abbildung 2.10: Der fertige Aufbau in der Werkstatt.

alle Beteiligten in die Planung mit einzubeziehen, dass galt im Besonderen fiir
die Werkstétten in Tiibingen. Die Endmontage aller Komponenten wurde durch
die Zentralwerkstatt des HZB ausgefithrt(Abb. 2.10).

2.3.1 Radialkollimator

In der ,Nase“ des Gehiuses befindet sich der Radialkollimator (siehe Abb.
2.11). Er soll Streustrahlung, die nicht vom Probenort kommt, ausblenden. Da-
zu gehoren z.B. Pulverstreuung vom Aluminium-Devars der Kryostaten, der
sich ebenfalls im Strahlengang befindet. Durch den groBeren vertikalen Off-
nungswinkel (von 3° auf nun 10°) musste die Hohe des Radialkollimators ver-
doppelt werden, bei gleichzeitigem horizontalen Offnungswinkel von iiber 90°.

Fiir einen solchen grofien Radialkollimator musste ein neues Konzept ent-
wickelt werden. Bei der Verwendung von Cadmium, wie es bis dahin {iblich war,
wire der Kollimator zu schwer geworden. Die groflen Platten aus dem weichen
Cadmium verbiegen sich aufgrund der Bewegung leicht. Anstatt dem Cadmium
wurden mit Gadoliniumoxid beschichtete Aluminium-Bleche (0.5 mm) verwen-
det. Die Justage (Drehung um Mittelachse) ist nun {iber einem Schrittmotor
Computer kontrolliert moglich. Nach der Justage kann die Position fixiert wer-
den.

Damit die Platten nicht den , Sichtbereich“ der Detektoren eingrenzt, be-
wegt sich der Kollimator mit einer konstanten Geschwindigkeit um den Proben-
ort herum. Die Zeit fiir den Richtungswechsel sollte moéglichst kurz sein. Diese
Bewegung wird durch ein herzférmiges Antriebsrad (siehe Abb. 2.12) realisiert.
Per Software kann die Bewegungsgeschwindigkeit eingestellt werden.
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Abbildung 2.11: Oben ist die Skizze fiir den gesamten Radialkollimator mit Schiene,
Antrieb und Justageeinrichtung dargestellt. In der Mitte ist der neuer Radialkollima-
tor zu sehen, vor dem Einbau in das Gehiduse (ohne Fiihrungsschiene und Antriebe)
und im unteren Bild eingebaut in der ,,Detektor-Nase“. Auf der linken Seite ist die
Justageeinheit gut zu erkennen.
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Abbildung 2.12: Das Antriebsherz fiir den Radialkollimator.

Es sind noch weitere, hier horizontale Kollimatoren, im Gehé&use einsetztbar.
Diese werden nur fiir die Energie-Analyse-Option (siehe Kap. 6) benétigt.

2.3.2 Abschirmung

Die Abschirmung besteht aus 100 mm Polyethylen-Platten (PE), 5 mm Bor-
cabid-Platten (B4C) und innen 1 mm Cd-Blechen (siche Abb. 2.13). Durch
die breitere ,,Nase®, die den grofleren Radialkollimator aufnehmen muss, wurde
eine bessere Abschirmung gegen Streustrahlung erreicht. Es wurden an beiden
Seiten kleine verschiebbare ,,Strahlenschutzwinde“ angebracht, die sowohl die
Abstrahlung, als auch Untergrundstrahlung unterbinden.

2.3.3 Montageoffnungen

Bei dem neuen Gehduse wurde auf die Moglichkeit eine nachtréigliche Montage-
und Demontage der Detektoren geachtet. Montagedffnungen wurden oben auf
den Detektor angebracht, als auch eine Klappe an der Seite zur Entnahme der
»Detektor-Wagen“ (siehe auch Abbildung 2.15) eingebaut.

Der Anschluss der Detektoren und deren Wartung kann von der Riickseite
iiber eine grofie Doppeltiir (siehe Abb. 2.13) erfolgen.

2.3.4 Translation der Detektorbank

Der Translationsmechanismus des Detektorgehéiuses (siehe Abb. 2.14) wurde
so erneuert, dass sie mit der neuen Motorsteuerungselektronik (Abs. 3.3.2) an-
gesprochen und betrieben werden kann. Ein Encoder gibt Auskunft {iber die
genaue Position und erméglicht auch die Uberpriifung von nicht-gewiinschten
Verschiebungen beim Kippen der Detektorbank.



2.3. Gehdause 19

Abbildung 2.13: Die riickseitige Tiir des Gehiuses. Es sind die verschiedenen Schichten
der Abschirmung zu erkennen.

Abbildung 2.14: Die Translationsachse fiir das Detektorgehéiuse. Oben ist der Antrieb
mit Getriebe zu sehen und unten die Schnienen mit Encoder.



20 KAPITEL 2. Mechanische Komponenten

Abbildung 2.15: Befestigungswagen fiir die Detektoren vor dem endgiiltigen Einbau.

2.3.5 Positionierung und Halterung der Detektoren

Der sensibelste Teil des Umbaus war die Positionierung der neuen Flichende-
tektoren (Abs. 3.1.3). Die vertikale Position wurde so gewéhlt, dass die Haupt-
streuebene nicht in der Mitte, sondern im unteren Viertel liegt. Dadurch ist
der Sichtbereich der aus der Ebene heraus gestreuten Neutronen gréfer (off-
scattering).

Die Konstruktionen der , Befestigungs-Eisenbahn“ sind in Abbildung 2.15
gezeigt. Die ,, Wagen“ bewegen sich entlang eines Zahnradstrangs und sind mit
eng ineinander greifende Schienen und Réder befestigt. Die Detektoren konnen
individuell in horizontaler Richtung positioniert werden, d.h. sie kénnen sich in-
nerhalb des Detektorgehéuses, entlang des Teilkreises bewegen, um auch bei der
Flat-Cone-Technik eine liickenlose Abbildung des reziproken Raums zu ermogli-
chen. Jeder Detektor ist mit einem eigenen Schrittmotor (selbst hemmend),
einer elektrischen Bremse, die eine Verschiebung des Wagen bei gekippten De-
tektor verhindert und einem Positionskodierer ausgestattet. Durch die Bremse
(stromlos aktiv) ist es moglich sowohl den Strom an der Bremse als auch den
Haltestrom des Motors wihrend der Messung abzuschalten und so Storeffekte
in der Detektorelektronik auszuschlielen.

Die Positionen der ,Wagen“ werden mit den Positions-Kodierer iiber ei-
ne von der Antriebsachse entkoppelte eigene mechanische Positionsaufnahme
bestimmt. Die Endschalter befinden sich an den Detektorwagen. Durch Ver-
wendung von speziellen Encodern ist es zudem moglich direkt auf blockierte
Systeme zu reagieren.

Wichtig ist auBerdem eine betriebssichere Kabelfiihrung (der Positionierung-
und Detektorelektronik, siehe Anschliisse in Abb. 2.16) auch bei gekippten De-
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Abbildung 2.16: Die fertig montierten und angeschlossenen Detektoren mit Endschal-
ter und Encoder auf den Detektor-Wagen.

tektor.
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Kapitel 3
Instrumentelektronik

Zur Instrumentelektronik gehoren im wesentlichen das Detektorsystem, die Z#hler-
karten, die Motorsteuerung, die Computersysteme und als das ,,Nervensystem“
des Instruments — das Ethernet-Netz. Wichtig ist ein entstortes Stromnetz.

m folgenden werden die einzelnen Bereiche einzeln vorgestellt.

3.1 Detektorsystem

Die zentrale Aufgabe beim BMBF-Projekt war die Erneuerung der Detektoren.
Im Folgenden wird der Werdegang skizziert. Danach wird das System kurz
vorgestellt.

Abbildung 3.1: Vorderansicht der eingebauten Detektoren.

3.1.1 Der neue Ansatz

Die Grofiforschungszentren weltweit stehen in einem stdndigen Wettstreit um
die besten Forschungsgerite und damit auch um die Spitzenforschung. Der For-
schungsreaktor BER II (der einen zugesagte Betriebszeit bis 2020 hat) gilt im
internationalen Vergleich als Mittelflussreaktor. Daraus ergibt sich ein hoher
Innovationsdruck, der zum Teil durch die hervorragende Probenumgebung ge-
mindert wird. Nur durch ein umfassendes Upgrade-Programm fiir alle Instru-
mente konnte eine internationale Wettbewerbsfiahigkeit gesichert werden. Dazu
gehorte die Verwendung von Flidchenzéhler, die die Einzel- bzw. Lineardetekto-
ren ersetzt haben. Mit dem E2 wurde erstmals im Institut eine Detektorbank
aus mehreren Flachenzéhler realisiert.
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Abbildung 3.2: Der Vergleich des Offnungswinkels bei der alten Detektor-, Banane“
(integral) und den neuen Flichendetektoren (PSD).

More diffuse scattering

h(h)

Abbildung 3.3: Der Vorteil von Fliichenzéihlern gegeniiber dem alten Lineardetektor
wird am Beispiel der diffusen Streuung deutlich. Der griine Kasten ist der Sichtbereich
der Lineardetektors, der rote Kasten der des Flachenzéhlers.



3.1. Detektorsystem 25

| e g J L 250 T 2 T N g
“*1 Lineardetektor (Viele Schritte) Flachenzahler (eine Messung)
DHeight = &° i ®
T g IBII 1 =0t Reflexe trennbar
2000 IE": .ﬁl' E i
a ! ',I 150 +
3 ¥ ¥ Reflexe =
8 | vertikal | sl
T ¥ nicht . 1
o | trennbar. ] ol
:F I'.
= M‘ *-..o E
t + t t [ : : : - t
-4.0 -20 0.0 20 [+] 50 100 150 200 250

CHIZ()

Abbildung 3.4: Messungen zum Vergleich von Daten mit dem alten Lineardetektor
(links) und den neuen Fléchenzéhlern (rechts). Eine Trennung der eng liegenden Reflexe
war mit dem alten Detektor nicht moglich.

Durch den Wechsel vom Lineardetektor mit einem integralen (nicht ortaus-
gelosten) Offnungswinkel von 3° zu den vier zweidimensionalen ,,Standard“ De-
tektoren (siehe Abbildung 3.2), ergeben sich fiir das Flat-Cone-Diffraktometer
folgenden fiinf Vorteile zur Effizienzsteigerung.

1. Erhohung der Auflésung fiir Pulver- und Einkristallmessungen

2. Reduzierung der Messzeit pro Messung durch eine bessere Effizienz und
die Vergroflerung der Detektorhohe.

3. Optimierung fiir Einkristallmessungen auch mit eng beieinander liegen-
den Verzwilligungen und Kristalliten (3-dim. Datenerfassung), u.a. zur
Charakterisierung neu hergestellter Einkristalle.

4. Aufnahme von breiten Streuverteilung (z.B. diffuse magnetische Streu-
ung) die von scharfen Reflexen (z.B. Nukleare Bragg-Streuung) getrennt
werden miissen (sieche Abb. 3.3).

5. Neue Moglichkeit der industrienahen Forschung durch Textur-Analyse.

3.1.2 Planung des Detektorsystems

FEin neues System musste die Moglichkeiten und Eigenschaften des bisherigen 1-
dimensionalen Bananendetektors iibertreffen, um die hohen Investitionen recht-
fertigen zu koénnen. Das Gesamtsystem muss in der Lage sein einen 2Theta-
Bereich von 80° abzudecken in nur zwei Messpositionen. Um die bestmdgliche
Instrumentauflésung nutzen zu konnen bendtigten die Detektoren eine Pixel-
grofie kleiner als 0.1°. Bei der Messung bei dieser Auflosung musste mit der
Banane (Kanalabstand von 0.2°) ebenfalls in zwei Positionen, um 0.1° versetzt,
gemessen werden.
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a) ARES Detektor b) E2 - DENEX Detektor

Abbildung 3.5: a) Ein Detektor wie er am ARES der GKSS eingesetzt wird, ist fiir
unser Projekt nur bedingt sinnvoll. So befinden sich sémtliche Anschliisse an den Seiten.
Der Rand ist fiir unsere Anwendung zu breit. Aulerdem gibt es Schwierigkeiten mit
den Dichtungen. b) Alle Probleme wurden von der Firma DENEX zu unserer vollsten
Zufriedenheit gelost.

Die Flichendetektoren kénnen nicht in einer Grofle gebaut werden, die den
gesamten gewiinschten Bereich (Zwei-Theta-Bereich 80°) und der gewiinschten
Hohe (>10°) in einem Gehéuse iiberdeckt. So wurden vier Detektoren mit einer
Groe von 30 cm x 30 cm (256 x 256 Kanile, Raumwinkelgrofie von 10° x
10°) mit einer moglichst schmalen Randbereich spezifiziert und ausgeschrieben.
In Abbildung 3.2 ist der neue Strahlengang verdeutlicht.

Als Grundlage fiir die Abschétzung der benotigten Detektorauflosung wur-
den die Auflssungsuntersuchungen von Jing Tu [Tu] verwendet. In dieser Arbeit
wird von den alten Vertikalkollimatoren ausgegangen, welchen einen Offnungs-
winkel von 10’ (heute 15’), 30’ und 60’ hatten. Die beste Halbwertsbreite in
2Theta-Richtung wird in der Arbeit mit 0.25° angegeben. Eine Pixelgrofie von
0.05° ist eine sinnvolle Grofle, woraus sich fiir einen Proben-Detektor-Abstand
von 1.6 m eine reale Pixelgréfle von ca. 1.5 mm ergibt.

Aus Geometriegriinden wird in horizontaler Richtung die gleiche Pixelgrofie
verwendet. Der Vorteil der vertikalen Auflésung wird in Abbildung 3.4 verdeut-
licht.

3.1.3 DENEX Flichendetektoren

Die europaweite Ausschreibung gewann die Firma DENEX. Es konnte sowohl
der Liefertermin, als auch die ausgeschriebene Spezifikation vollstdndig ein-
halten werden und waren auflerdem an der Optimierung ihrer Detektoren auf
unsere Anforderungen interessiert. Dazu gehorte das vollsténdig verlegen aller
Anschliisse auf die Riickseite des Detektors. In Abbildung 3.5a ist ein bis da-
hin iiblicher Detektor zu sehen. Daneben die modifizierte Variante fiir das E2.
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Eigenschaft

Werte

Aktive Fliache (Fenster)

300 x 300 mm?

Neutronen sensitiver Bereich

ca. 280mm x 280mm

Tiefe des Detektor Volumens 20 mm
Detektorgas 3He: ~ 4.8 bar

CF4: ~ 1.2 bar
Maximal Gesamtgasdruck im Detektor | ~ 6 bar
Ortsauflosung (FWHM) < 3 mm x 4 mm
Effektivitit fiir thermische Neutronen | 0.9 A > 45%
Fenstermaterial Al-Mg-Si Verbindung
Fensterdicke 10 mm
Untergrund ohne Neutronen < 1/s

y-Sensibilitét e,

€y < 107° bei E ~ 1 MeV

Anoden Draht

& ~ 8 um
Au-Coated Tungsten/Rhenium

Kathoden Draht

& ~ 30 um
Au-coated Tungsten/Rhenium

Delay Lines

Anzahl der Schritte 150

Delay pro Schritt ~ 1.7 ns
Gesamt Delay ~ 255 ns
Dimensionen

Hohe 447 mm
Breite 447 mm
Dicke 110 mm
Gewicht (70 kg) 40 kg
Totzone zwischen den Detektoren 159 mm

Tabelle 3.1: Die Spezifikation fiir die neuen DENEX-Detektoren.
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Abbildung 3.6: Detektor-Verstérkerelektronik mit Hochspannungsversorgung und An-
zeigen fiir die Uberwachung des Detektorinnendrucks.

Zu erkennen sind z.B. Vorverstidrker und Befiillungsventil, als auch die elek-
tronische Druckiiberwachung, die verhindert, dass der Gasdruck im Detektor
unzuléssig absinkt und diesen nachhaltig beschadigt.

Eine weitere Besonderheit stellte der schmale Rahmen um die neutronen-
aktive Flache herum dar. Dadurch koénnen die Detektoren dicht zusammen ge-
stellt werden, bei nur kleinen Liicken im Messraum. Die individuelle Positio-
nierbarkeit der Detektoren auf bestimmte Einkristallreflexe oder Pulverlinien
ermoglicht auch In-Situ-Messungen.

Durch die Verwendung von *He als Stoppgas bei einem Druck von iiber 4
bar, ist die Nachweiswahrscheinlichkeit gegebiiber dem alten Bananendetektor
mit BF3 um einen Faktor 4 grofler. Insgesamt kann man mit einer mehr als
10-mal hoheren Neutronenausnutzung bei Pulvermessungen rechnen.

Die Beschaffung wurde von Herrn Dr. Wilpert und Herrn Dr. Jens-Uwe
Hoffmann organisiert. Im September 2005 wurden die ersten zwei Detektoren
geliefert, welche die erwartet guten Eigenschaften zeigten. Sie wurden umgehend
an den Instrumenten E3 und E6 betrieben um Erfahrungen im Langzeitbetrieb
zu sammeln. Die restlichen zwei Detektoren wurden Anfang 2006 geliefert, so
dass der enge Zeitrahmen fiir den Umbau eingehalten werden konnte.

In Tabelle 3.1 sind die wichtigsten Eigenschaften der Detektoren zusammen-
fassend aufgefiihrt.
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Abbildung 3.7: Die verwendete Detektorkarte aus Dubna.

3.2 Zahlerkarten

Es werden zwei Arten von Ziahlerkarten verwendet. Zum einen die sogenann-
te Dubna-Karte, welche fiir das Auslesen der Fliachenzihler genutzt wird und
zum Anderen eine Standardzéihlerkarten von National Instruments fiir den Re-
ferenzzéhler (Monitor) bzw. Zeitmessung (Timer).

3.2.1 Dubna-Karte

Die Detektorelektronik fiir das Flachendetektor-Array ist auflerhalb des Ge-
hiuses in einem Rack untergebracht (siehe Abb. 3.6) und wird in vierfacher
Ausfiithrung benotigt. Dort befinden sich die Verstérker und die Hochspannungs-
versorgung fiir die Detektoren. Uber doppelgeschirmte Coaxial-Kabel geht das
Signal in ein weiteres Rack indem sich die Computer des Instruments befinden.
Dort werden sie in die zwei Detektor PCs mit jeweils zwei Detektorkarten aus
Dubna (siche Abb. 3.7) gefiihrt.

Die Detektorkarte wurde in einer Zusammenarbeit zwischen dem Forschungs-
zentrum Dubna (RUS) und dem HMI/HZB entwickelt. Zur Verwendung der
Karte muss ein PCI Bus mit einer 5V Leitung in den Computer vorhanden
sein. Das schrinkt die verfiigbaren Mainboards ein, da diese heutzutage nur mit
den moderneren PCle Slots ausgestattet sind. In Zukunft soll eine unabhéngige
Einheit mit Ethernetanschluss die jetzige PCI-Karte ersetzen.

Die Kommunikation vom Detektor-PC zu dem Rechner auf dem die Instru-
mentsteuerungssoftware CARESS (Abs. 4.3) erfolgt mittels CORBA! iiber

"Die Common Object Request Broker Architecture kurz CORBA ist eine objektorientierte
Middleware, die plattformiibergreifende Protokolle und Dienste definiert und von der Ob-
ject Management Group (OMG) entwickelt wird. CORBA vereinfacht das Erstellen verteilter
Anwendungen in heterogenen Umgebungen.
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Abbildung 3.8: Rechner fiir ein PXI System (NI-8196) mit einer Counter-Karte (NI-
6602) von National Instrument.

das Ethernet-Netz (Abs. 3.4.2). Die Software die fiir die Steuerung und Visua-
lisierung der Detektordaten entwickelt wurde, basiert auf dem Softwarepaket
ROOT"? vom CERN'3. Die Rohdaten werden daher auf den PCs im ROOT-
Format mit allen Kartenparameter und unterschiedlichen Histogrammen zwi-
schengespeichert. Das Flat-Cone Diffraktometer ist das einzige Instrument am
BER 11, der diese vollstandig in die Messdaten-Files iibernimmt und so eineDo-

kumentation bzw. Archivierung erleichtert (vgl. mit Datensammler-Konzept in
Abs. 4.4).

3.2.2 PXI-System von National Instrument

Damit die Messungen auf den tatséchlichen Neutronenfluss normiert werden
koénnen, muss dieser mittels eines Referenzzéhlers (Monitor) bestimmt werden.
Auflerdem soll auch die Messzeit pro Messpunkt (Timer) bestimmt werden. Da-
zu wird das kommerzielles PXI-System von National Instrument verwendet. Auf
einem ,,Embedded Computer“ (siehe Abb. 3.8) iibernimmt eine vom HZB ent-
wickelte LabView-Software die Steuerung und die Kommunikation (iiber COR-
BA per Ethernet) zum Instrumentsteuerungsrechner. Die eigentliche Counter-
Karte wird iiber den internen PXI-Bus angesprochen. Es kénnen auch weitere
Karten (z.B. eine I0-Karte) angeschlossen werden.

20ffizielle Webseite: http://root.cern.ch/
!3CERN: Européische Organisation fiir Kernforschung
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3.3 Motorsteuerung

3.3.1 Ubersicht

Mit der Umsetzung des neuen Motorsteuerungskonzept von Lutz Rossa (u.a.
ST222 incl. Encoder-Karte) steht eine neue moderne industriestandardorien-
tierte Steuerungselektronik zur Verfiigung, die ohne die alten Bussysteme CA-
MAC und VME auskommen. Die Gesamte am Instrument benutzte Elektronik
kann iiber interne Ethernet-Verbindung (Abs. 3.4.2) angesprochen werden. Der
Austausch von Rechnern wird dadurch sehr erleichtert, da keine speziellen Bus-
Karten mehr umgesteckt werden miissen. Die Kommunikation, unter anderem
zu den Encodern, erfolgt iiber den in der Industrie iiblichen CAN-Bus.

2 collimator
changers

E 2a
beam

shut’%r horizontal collimation
= =

analyser crystals

=

3 monochromators

on changing device radial detector
¢27/28 collimator bank

52118/19

Abbildung 3.9: Die nummerierten Motorachsen am E2 entsprechend der Tabelle 3.2.

Fiir die neue Losung (57222 und ST22/) werden kleinere Komponenten
benutzt, die zusammen in einem 19-Zoll-Einschub eingebaut werden koénnen.
Damit diese Losung die vorhandenen Steuerungen ersetzen konnte, musste sie
alle bendtigten Funktionen der bisherigen Steuerungen ST180 und Y66 un-
terstiitzen. Die Steuerung muss in der Lage sein mehrere Achsen gleichzeitig
zu fahren, muss iiber eine Handbedienung verfiigen, Referenzfahrten erlauben,
selbststéndiges Regelung bzw. Nachpositionieren (nur zusammen mit einem Po-
sitionsgeber) und richtungsabhéngiges Anfahren an eine Zielposition erlauben.

In Tabelle 3.2 sind alle benotigten Achsen entsprechend Abbildung 3.9 ta-
belliert.
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Tabelle 3.2: Liste mit Motorachsen entsprechend Abbildung 3.9. Die Achse zz besitzt
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|

Real Axis Name

‘ Caress Name ‘

>
5
@
o

1 Monochromator Changer | MONOC A
2 Monochromator Angle OMGM A
3 | Translation Det.-Shield HTRANS C
4 | Analysator 1 ANA1 C
5 | Analysator 2 ANA2 C
6 | Analysator 3 ANA3 C
7 | Analysator 4 ANA4 C
8 Fokussierung 1 M1_FOC1 A
9 Fokussierung 2 M1_FOC2 A
10 | Translation 30’ Collim. COLL/COLL30 A
11 | Translation 15" Collim. COLL/COLL15 A
12 | Tilt 30" Collimation COLL30T A
13 | Tilt 15’ Collimation COLL15T A
14 | TTHS total TTHS B
15 | PHIS PHIS B
16 | OMGS OMGS B
17 | OMGX OMGX B
18 | CHI1 CHI1 B
19 | CHI2 CHI2 B
20 | Radialkollimator RADCOLL/RADFREQ | C
21 | TTH1 TTH1 C
22 | TTH2 TTH2 C
23 | TTH3 TTH3 C
24 | TTH4 TTH4 C
25 | Tilting Detector MU C
26 | Rot. Radialcollimator OMGR C
27 | Translation Monochrom. | MONTR A
28 | Cradle Monochromator MONTI A
29 | Slit Sample Left S1L B
30 | Slit Sample Right S1R B
31 | Slit Sample Top S1U B
32 | Slit Sample Bottom S1D B
T ‘ Sample Table Angle TTH_-MONO ‘ A ‘
383 | Translation Sample x X B
84 | Translation Sample y Y B

nur einen Encoder und keinen Motor. Die Achsen 33 und 34 sind geplant.
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Abbildung 3.10: Die Steuerung ST222 (links) mit CPU-Einheit (oben links) und die
Steuerung ST224 (rechts unten) im Steuerungsrack am Flat-Cone Diffraktometer.

3.3.2 Standard Steuerung ST222

Die nachfolgende Bilder und Beschreibung sind zum Teil aus dem Entwurf von
Lutz Rossa [RWO05] entnommen. In Abbildung 3.11 und 3.12 ist der prinzipielle
Aufbau der Motorsteuerung skizziert. Eine CPU-Einheit (siche Abb. 3.10) bil-
det das Bindeglied zwischen dem FEthernet und dem CAN-Bus, welches mit den
einzelnen Steckkarten, der ST224 und dem SSI-Umsetzer (siche Abb. 3.13) fiir
die Encoder, verbunden ist. Die Steckkarten wurden mit LEDs zu Statusabfra-
ge und Schalter bzw. Drehregler fiir eine manuelle Steuerung ausgestattet. Im
einzelnen wurden folgende Komponenten verbaut.

e PC/104-Rechner (Kontron MOPSled7; Celeron 300MHz, 256 MB RAM,
256MB Solid State Disk) mit PC/104-CAN-Bus Karte (Advantec PCM-
3680; 2 galvanisch getrennte CAN-Bus-Anschliisse)

e unterstiitzte Motorcontroller (beide mit Eingang fiir optionalen Inkremen-
talencoder):
1. Copley Controls Corp. ,,Stepnet Panel“ bzw. ,,Stepnet Micro Panel“
2. Beckhoff Busklemme KL2531/KL2541

e unterstiitzte Absolutencoder (Positionsgeber):

1. FRABA Posital GmbH mit Ethernet- oder CAN-Bus-Anschluf3

2. Beckhoff Busklemme KL5001 (SSI-Geber) an Beckhoff Controller
mit CAN-Bus (LC / BK / BC / BX51xx) und Ethernetanschluss
(BK / BC9000)

e Beckhoff Busklemme KL5101 und KL5111 (Eingang fiir Inkrementalen-
coder)
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Abbildung 3.11: ST222 Prinzip-Skizze 1 [RW05]
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3.3.3 Enbedded Software
Die auf der CPU-Einheit installierte Software besteht aus:

e Betriebssystem: Debian Linux ,,Sid“ mit Kernelversion 2.4.27 und CAN-
Treiber der Fa. Port

e CORBA: omniORB 4.0.6
e Webserver: fnord 1.9
e Steuerungssoftware

Die Steuerungssoftware wurde in der Datenverarbeitungsabteilung des HZB
entwickelt und iibernimmt in der CPU-Einheit verschiedene Aufgaben.

e Geriteserver:

Der Geriteserver steuert alle unterstiitzten Gerédte an, speichert dauer-
haft deren Geritedaten und Einstellungen. Er unterstiitzt, dass mehrere
Motoren gleichzeitig laufen und auch die aktuellen Positionen gelesen und
zwischengespeichert werden kdnnen.

e Generischen CORBA-Gerdt fir CARESS':

Es iibersetzt CARESS-Befehle (siehe 4.3) in Anfragen an den Geréteser-
ver und Antworten des Geréteservers in Statusmeldungen an CARFESS.
Er speichert Gerateparameter fiir die Dauer der Nutzung durch die In-
strumentsteuerungssoftware und iibernimmt das Nachpositionieren und
das richtungsabhéngige Anfahren einer Zielposition.

o Website:

Fiir die Konfiguration bzw. den schnellen Zugriff auf wichtige Gerétepara-
meter, als auch den ,,Handbetrieb* eines Gerétes. Hiermit konnen Geréte
eingerichtet und getestet werden.

e Visualisierung:

Auf dem Monitorausgang werden von ausgewéhlte Achsen der Status und
die Position angezeigt, unabhéingig von der Instrumentsteuerungssoftwa-
re.

3.3.4 Hochleistungssteuerung ST224

Die Steckmodule der ST222 mit den Stepnet Micro Panel ist im Strom und in

der Funktionalitdt aufgrund der kleinen Bauart sehr beschrankt. Fiir Motorach-

sen mit stérkerer Leistung oder mit einem kombinierten Inkremental /Absolutencoder
miissen die leistungsstirkeren Stepnet Panel verwendet werden. Die Steuerung
ST22/ bietet die Montageplattform fiir diese Module und deren Spannungs-
versorgung. Die Motorstrome werden iiber ein externes Delta Power Supply
gespeist. Die Anschliisse entsprechen dem HZB Standards. In Abbildung 3.10

ist der Einschub zu sehen.
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a) Steuereinheit

ST 222  sSi-INTERFACE (24v)

Abbildung 3.13: In Abbildung a) ist die Steuereinheit zu sehen mit dem herausge-
zogenem ,Embedded Computer”. Im Bild ist auflerdem noch die Seitenansicht einer
Steckkarte auf der sich die eigentliche Steuerplatine (Stepnet Micro Modul) befindet,
zu erkennen. In Abbildung b) ist der SSI-Umsetzer zu sehen, der die seriellen Signale
der Encoder in den CAN-Bus einschleift.
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Abbildung 3.14: Steckmodule fiir das Auslesen von Resolvern und der Ausgabe als
SSI-Absolutenkoder.

3.3.5 SSI Umsetzer

Um die Positionsinformationen der Encoder nach dem SSI-Standard in die
CAN-Bus-Kommunikation einbinden zu koénnen, wurden in einem Einschub
Beckhoff-Klemmen mit SSI-CAN Ubersetzer eingebaut und intern mit Strom
versorgt. Zusétzlich wurden auch Ausleseelektronik fiir Kippsensoren und eine
optogekoppelte Trennung des CAN-Bus integriert. In Abbildung 3.13b ist der
Einschub zu sehen. Die Anschliisse entsprechen dem HZB Standard.

3.3.6 Resolverkarte

Normale optische Absolutencoder sind sehr strahlungsempfindlich und kénne so
nicht innerhalb der Hauptabschirmung um den Monochromater herum verwen-
det werden. Gerade in dem schlecht zugénglichen Bereich ist aber eine genaue
Positionsbestimmung wichtig. Als Alternative kann man magnetische Resolver
verwenden, die aber nur ,single turn® betrieben werden kénnen, also keine In-
formationen iiber die Zahl der Gesamtumdrehungen liefert. Diese Funktion wir
von speziell entwickelten Resolverkarten (siche Abb. 3.14) iibernommen. Da die
Achsen im Normalbetrieb nur elektrisch betrieben werden kénnen, ist das ohne
Problem moglich. Batterien kénnen diese Informationen auch bei Stromausfall
puffern bis sie stromfrei gespeichert sind.
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3.4 Computersysteme

3.4.1 Ubersicht

Insgesamt sind fiinf Rechner-Gruppen zu unterscheiden die direkt dem Flat-
Cone-Diffraktormeter zugeordnet sind.

1. Instrument PCs

e Instrumentsteuerungsrechner (*)
e Detektor-PCs (2x)*

(\V)

. Enbedded Systems

e PXI-System*
o ST222-CPU (2x)*

w

. Service Systeme (E-Halle)

e Probenumgebungs-PC
e User PC

4. Service Systeme (HZB Campus)

e Datensammler-Workstation
e Windows-Application Server

e Data Buffer Fileserver (Schnellerer Datenzugriff und Datenbackup)

ot

. Backupsystem (E-Halle)

e Backup Datensammler Rechner*

e Backup Window Application Server*

Alle mit * gekennzeichneten Rechner befinden sich in einem lokalen Netz-
werk und kénnen nur iiber den Instrumentsteuerungsrechner erreicht werden.
Diese Rechner und die Rechner der E-Halle befinden sich in einem separaten
USV-gepufferten Rack.

3.4.2 Ethernet - LAN

Das Flat-Cone Diffraktometer ist das erste Instrument in der E-Halle, welches
bereits vollstdndig mit 1 GBit/s an das Intranet angekoppelt ist. Dazu ist der
1 GBit Switch iiber Glasfaser mit dem Hauptknotenpunkt verbunden. Um den
Betrieb es Instruments auch ohne die Dienste des restlichen Netzes nutzen zu
konnen und die instrumentnahen PCs vor Stérungen von auflen zu schiitzen,
wurde ein lokales 1 GBit Netz aufgebaut. Die Dienste werden vom Instrument-
rechner zur Verfiigung gestellt.

Uber die in alle Racks eingebauten Patch-Einschiibe ist eine flexible Konfi-
guration moglich. Die Racks sind iiber fest installierte LAN-Verbindungen mit
dem Computer Rack verbunden.
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Abbildung 3.15: Der Blockschaltplan fiir das E2.

3.5 Stromversorgung

In dem Blockschaltdiagramm in Abbildung 3.15 sind alle Leitungen schematisch
verzeichnet, die zum Betrieb des E2 notwendig sind. Im Wesentlichen sind das
die Motor- und Encoder-Leitungen.

Um die Arbeitssicherheit am Instrument zu erhéhen, werden die Leitungen
zu den wichtigsten Entnahmepunkten fest verkabelt. Dabei wird zwischen dem
,rauscharmen® Elektronik-Stromnetz und dem ,groben“ Pumpen-Stromnetz
unterschieden, um Stérungen in der sensiblen Messelektronik zu verhindern.
Um Potenzialprobleme zu vermeiden sind alle Racks galvanisch getrennt und
ein schleifenfreie Erdungsverkabelung realisiert.
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Ein oft unterschitzter Aufgabenbereich bei der Erstellung eines grofien wis-
senschaftlichen Projektes ist die Verarbeitung der gewonnen Daten und deren
Archivierung. Die Arbeitsgruppe Kristallographie der Uni Tiibingen besitzt eine
lange Tradition auf dem Gebiet der Datenanalyse (z.B. Simref [MIP88]).

Abbildung 4.1: Bragg und magnetisch diffuse Streuung in MnO [HHS03b]: Die In-
tensitéitsverteilung in der (hhl)-Ebene von MnO in der paramagnetischen Phase bei
T = 200 K. Die gigantischen roten Baumstédmme sind die Bragg Reflexe und die glat-
ten Hiigel ist die zu untersuchende diffuse Streuung. Visualisiert wurde dieser Messsatz
mit POV-Ray und T Vtueb.

4.1 Infrastruktur

Die Universitdt Tiibingen beteiligte sich, vertreten durch Dr. Jens-Uwe Hoff-

mann'?, aktiv an der Entwicklung der Datenverarbeitungsinfrastruktur am

Hahn-Meitner-Institut /Helmholtz-Zentrum Berlin. Bereits umgesetzte Projekte

MHerr Dr. Jens-Uwe Hoffmann war von 2006 bis 2009 Mitglied im Daten-Verarbeitungs-
Ausschuss (DVA) des HMI, dessen Vorsitz er inne hat. Genauso ist er seit August 2006 auch
im NIAC (International Advisory Committee.), dem Gremiums fiir die Standardisierung von
NeXus, Mitglied. Seit 2010 ist er Mitglied in der PNI-High-Data-Rate-Initative der Helmholtz-
Gemeinschaft.
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= _E2 Detectnr 2

Abbildung 4.2: Internes Wiki-System als Dokumentation fiir die Instrumente.

sind u.a. die Einfiihrung eines Wiki-Systems!® zur Dokumentation (Betriebs-

anleitung) der Neutronenstreuinstrumente des HZBs (siehe Abb. 4.2). Bereits
1999 setzte die Arbeitsgruppe Tiibingen am HMI mit eigenen Servern neue
Mafstdbe in puncto Datensicherheit und Verfiigbarkeit von Daten.

4.2 Datenmengen und -formate

Die entscheidende Schwierigkeit bei der Erweiterung der Software fiir die neue
Instrumentgeneration sind die groflen Datenmengen. Die Lineardetektor-Daten
wurden den Benutzer aufgrund der leichteren Auswertbarkeit im ASCII-Format
zur Verfiigung gestellt. Bei der Nutzung von nur einem Flidchendetektor konn-
ten Programme wie TVtueb'® (sieche Abbildung 4.3 und Abschnitt 4.6.1) mit
entsprechenden Modulen'” erweitert werden umd das bindre Datenformat der
Instrumentsteuerungssoftware CARESS einzulesen. Fiir das Beispiel der Ei-
genspannungsanalyse wird pro Messpunkt sehr lange gemessen, d.h. trotz des
Flachendetektors sind die Datenrate gering. Das gilt auch fiir Pulvermessungen.

Das Wiki-System entstanden als Wissensmanagement-Tool im Umfeld der ,Ent-
wurfsmuster“-Theoretiker nach einer Idee aus dem Jahre 1995. Einer der bekannte-
sten System ist das Wikipedia Lexikon (www.wikipedia.de) welches auf Wikimedia
(http://wikimediafoundation.org/wiki/Home) basiert, wie das HMI Wiki.

163oftware von J.-U. Hoffmann und R. Schneider.

"Erweiterung erfolgte durch Dr. Rainer Schneider fiir die Eigenspannungsanalyse der In-
strumente E3 und E7
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Abbildung 4.3: T Vtueb besitzt bereits die Moglichkeit Flichendetektordaten zu ver-
arbeiten und auf den Debye-Scherrer-Ringen aufzusummieren.

Bei Einkristalluntersuchungen werden in relativ kurzer Zeit viele Messpunk-
te aufgenommen. Dabei soll eine Datenreduktion erst bei der Datenauswertung
erfolgen. Die entstehenden bindren Datenmengen kénnen wie folgt abgeschétzt
werden:

Ausgehend von 256 x 256 Pixel pro Flachendetektor ergeben sich ca. 262000
Pixel fiir die gesamte Detektorbank. Fiir eine vollstindigen 2Theta-Bereich be-
deutet das ca. 524000 Pixel. Intern sind pro Pixel 4 Byte vorgesehen, woraus sich
pro Schritt eine Datenmenge von ca. 2 MByte ergibt. Bei Einkristallmessungen
wird der Kristall um eine Achse senkrecht zum Strahl gedreht. Normalerweise
reicht die Aufnahme eine halbe Ebene (180°) aus. Fiir eine ungenaue Ubersicht
werden mindestens 360 Schritte verwendet. Bei einer genauen Strukturbestim-
mung ist es sinnvoll, aufgrund der verbesserten Auflésung, bis zu 1800 Schritte
zu wahlen. Das ergibt Datenmengen von 0,7 bis 3,5 GByte pro gemessener Ebe-
ne. Dennoch sind aufgrund der kurzen Messungen die einzelnen Frame fast leer.
Die Daten lassen sich deshalb gut, um etwa ein Faktor von 10, komprimieren
(ohne Informationsreduzierung oder Datenverfilschung).

Prinzipiell sind drei Daten-Format-Gruppen zu unterscheiden: Primérfor-
mate, Archiv-Formate und Nutzformate.

4.2.1 Primirformate

Die ersten sind die ,,priméren Datenformate®, wie sie von CARFESS, dem Proben-
umgebungs-PC oder dem Detektorsystem (ROOT) erzeugt werden. Das bishe-
rige binéire Speicherformat von CARESS reicht nicht mehr aus um diese zusam-
mengefassten Daten zu speichern. Auch ist keine Komprimierung vorgesehen.

4.2.2 Standard- und Archivformate: NeXus

Eine weitere Format-Gruppe sind die ,,Archivformate“. Dabei verwendet man
nach Moglichkeit Standardformate um eine spétere Migration zu vereinfachen.
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Abbildung 4.4: Das prinzipielle Konzept von NeXus.

Am HZB hat man sich in Abstimmung mit PanDate'® und mit der PNI-
HDRI" fiir das standardisierte internationale Datenformat NeXus entschie-
den. In Abbildung 4.4 sind die wichtigsten Komponenten dargestellt aus dem
sich NeXus zusammensetzt, da es weit mehr als ein reines Datenformat ist.
Zum einen ist da das reine Dateiformat, welches entweder die bindren Formate
HDF4 oder HDF5 sein konnen, oder ein ASCIT XML-Format. Fiir grofie Da-
tenmengen hat man sich auf das HDF5 Datenformat geeinigt (NeXus"PF5). Es
stehen hier verschiedene APIs zur Einbindung in eigene Software-Projekte zur
Verfiigung. Das Andere sind die NeXus-Klassen. Sie definieren die wichtigsten
Komponenten eines Instruments und deren Parameter. Des weiteren gibt es
noch Instrumentanwendungen die einen Typus von Instrumenten beschreiben
und die notigen Eintrége festlegen (Namensdefinition). Alle anfallenden Daten
eines Experimentes konnen gespeichert werden. Aus den NeXus-Daten lassen
sich leicht Eintriige in Meta-Datenbanken (icat?") erzeugen. Als letzte Sdule fiir
NeXus werden verschiedenste Programmwerkzeuge zur Verfiigung gestellt.

Im Ergebnis entsteht eine File-System &hnliche Speicherstruktur wie sie in
Abbildung 4.5 an einem Beispiel dargestellt ist.

Der TVtueb-Nachfolger TVneXus ist speziell, wie es der Name schon verriit,
fiir das NeXus-Format optimiert. Ein Konverter der die Primérdaten einsam-
melt und in einem NeXus-File speichert steht zur Verfiigung (vgl. Abs. 4.4). Mit
dem NeXus-Format konnen leicht Daten ausgetauscht werden und von anderer
Auswertesoftware genutzt werden.

8 Furopiische Zusammenarbeit der Grofforschungsanstalten auf dem Gebiet der Datenver-

arbeitung.
19Hjgh Data Rate Initiative der PNI-Zentren der Helmholtz-Gemeinschaft.
20ICAT: Open Soucre Metadaten Management Programm; Websi-

te:http: //code.google.com/p/icatproject/



4.3. Instrumentsteuerungssoftware CARESS 45
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Abbildung 4.5: Die innere Struktur von NeXus Daten setzt sich aus NeXus Klas-
sen zusammen. Den Klassen werden Namen zugeordnet, welche zum Teil bereits fest
definiert sind.

4.2.3 Nutzformate

Wiinschenswert sind zusétzliche, an das Instrument angepasste ,,Nutzforma-
te“, wie sie zum Beispiel bei Drei-Achsen-Instrumenten vorkommen. Hier ist
eine einfache Tabellenkalkulation mit Informationen {iber die reziproke Positi-
on (hkl), dem Energieiibertrag (AE) und der Neutronenintensitét (I) in mehr
als 95% der Messungen ausreichend und zum Teil auch notwendig, da diese
Informationen nicht direkt in den priméren Messdaten enthalten sind. Es fin-
det meist eine Vorauswertung statt. Durch die Verwendung von NeXus ist es
fiir das Flat-Cone Diffraktometer moglich automatische Transformation in den
reziproken Raum und eines Pulver-Diffraktogramms ebenfalls in der Datei zu
speichern.

4.3 Instrumentsteuerungssoftware CARESS

Text von O.-P. Sauer:

CARESS ist ein stabiles Programmsystem zur Steuerung von Neutronen-
streuinstrumenten. Mit CARESS werden Instrumentkomponenten eingestellt,
Messabldufe (scans) iiber mehrere Einstellungen gefahren, Daten erfasst und ge-
speichert, erfasste Daten protokolliert und grafisch dargestellt. Die Bedienung
erfolgt iiber eine grafische Benutzerschnittstelle auf der Basis von OSF/MOTIF
bzw. Qt.
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Abbildung 4.6: Konzept des Dateneinsammlers

Mehr als 100 verschiedene Hardware-Komponenten wie Motorsteuerungen,
Zihler, Histogramm-Module, Detektor-Systeme (Linear- und Flichenzihler) ,
Stromversorgungen, Temperatursteuerungen, Geschwindigkeitsselektoren, Chop-
per usw. sind derzeit mittels CARESS integrierbar. Diese Komponenten kénnen
iiber CAMAC, VME, PXI, Ethernet, CAN-Bus, IEC-/88 oder RS-232 ange-
steuert werden.

Gegenwirtig wird CARESS auf Workstations unter LINUX eingesetzt und
fortlaufend weiter entwickelt, um es an die Bediirfnisse der Experimentatoren
anzupassen.

4.4 Datensammler

Leider ist CARESS nicht fiir das direkte schreiben von NeXus-Dateien geeignet.
Daher wurde eine unabhéngige Software zwischen CARFESS und den fertigen
NeXus-Files implementiert.

Der folgende Text ist in Teilen aus der Diplomarbeit von Jorg Gasse [Gas06]
entnommen.

4.4.1 Grundidee

Im Rahmen einer Diplomarbeit mit dem Thema Konzeptionierung und Erstel-
lung einer Software zur Serialisierung und automatisierten Analyse von kom-
plezen Daten aus unterschiedlichen Quellen [Gas06] wurde von Dipl.-Ing. Jorg
Gasse an der Fachhochschule fiir Wirtschaft Berlin, ein Programm entwickelt,
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Abbildung 4.7: Auf der linke Seite sind die Multi-Biume veranschaulicht die zur
Threadverwaltung genutzt werden. Recht ist das Klassendiagramm des Datensammlers
abgebildet.

welches die entstehenden Daten in einer Datei zusammenfassen kann und sogar
vorverarbeiten kann. Die Arbeit wurde in der Abteilung Magnetismus (SF2) des
Hahn-Meitner-Institutes (HMI) unter Anleitung von Dr. Jens-Uwe Hoffmann
angefertigt.

In der Diplomarbeit wurde ein Konzept vorgestellt, welches es ermoglicht,
die bei Neutronenstrahlexperimenten anfallenden Daten zentral zu erfassen, ggf.
erste Analysenfunktionen zu starten, sowie das Abspeichern in einer zentralen
NeXus-Datei und der anschlielenden Archivierung der Datei in einer zentralen
Einrichtung des HZBs. Das Konzept wurde in ein Programm umgesetzt, wobei
das Hauptaugenmerk auf den Punkten Abhéngigkeitsauflosung zwischen den
Daten, parallele Ausfiihrung von Prozessen und leichte Erweiterbarkeit durch
weitere Module, hauptséchlich zur Datenanalyse, lag.

Die Daten fiir das Programm werden {iber das Netzwerk bezogen, der Abla-
geort der Daten kann aber erst zur Laufzeit des Programms ermittelt werden.
Bestimmte Daten miissen also zwingend vor anderen Daten konvertiert wer-
den, um die weitere Ausfithrbarkeit zu gewahrleisten. Schwierigkeiten ergeben
sich dadurch, dass moglichst alle Operationen parallel ablaufen sollen, um so
Netzwerk- und Prozessorauszulastung zu optimieren und die Dauer der Pro-
grammausfithrung zu verringern.

Die Schwierigkeit besteht dabei vor allem im Datentransfer aus den teilweise
HZB-eigenen Datenformaten in das universelle NeXus-Format, sowie dem Ein-
satz von mehreren Bibliotheken, die zum Teil einen parallelen Zugriff auf den
selben Datenbestand verbieten.

Unter anderem muss das Programm selbsténdig ablaufen und daher sehr
robust sein. Das Programm ist einfach um weitere Klassen zur Konvertierung
und Analyse zu erweitern. Die Daten werden effizient im Speicher gehalten um
mehrfache Lesevorginge zu vermeiden.
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Abbildung 4.8: Parallelisierung innerhalb der Datensammler- Anwendung

Bei dem Programm sind folgende Punkte umgesetzt worden:

e Robustheit des Programms

Keine Eingriffe durch den Benutzer erforderlich

Parallelisierung der verschiedenen Aufgaben

Ermittlung von Datenquellorten zur Laufzeit

Abhingigkeitsauflosung der Datenquellen untereinander

Leichte Erweiterbarkeit durch neue Module zur Dateniibertragung, -kon-
vertierung und -analyse.

4.4.2 Umsetzung

Das Programm (im Folgenden als Datensammler bezeichnet) soll hauptséchlich
Routinearbeiten erledigen, die Beschaffung der Daten und deren Transfer bzw.
Konvertierung in das NeXus-Dateiformat. Durch Erweiterungen des Daten-
sammlers wurde es moglich Analysefunktionen und -verfahren auf die Daten
anzuwenden. Das Programm soll autonom die ihm gestellte Aufgabe verrich-
ten, eventuelle Fehler erkennen, diese abfangen und eine Fehlermeldung aus-
geben. Bei kritischen Fehlern sind trotzdem alle noch ausfithrbaren Aufgaben
zu erledigen. Weite Teile des Programms werden parallel ausgefiihrt. Vor allem
die Datenakquisition eignet sich auf Grund der Menge der zu iibertragenden
Daten dafiir hervorragend. So kann ein Thread?' z. B. die Messdaten von den
Messdaten-PCs iiber das Netzwerk tibertragen, wihrend ein anderer Thread die
Daten der Probenumgebung aus der Datenbank ausliest. Im Idealfall verfiigt der

2 Threads sind Programmabschnitte, die innerhalb einer Anwendung parallel ablaufen.
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Rechner, auf dem der Datensammler lduft, {iber eine sehr schnelle Netzwerkan-
bindung und kann so die Daten von mehreren PCs gleichzeitig iibertragen und
lokal hinterlegen.

Waéhrend ein Thread noch Daten {iber das Netzwerk transferiert, kann ein
weiterer Thread bereits die ersten Daten in die neue Datei konvertieren. Je nach
Aufwand fiir die Konvertierung kann hier sogar eine optimale Auslastung von
Netzwerkstrecken und CPU?? erreicht werden. Die schnelle Auswertung der
Daten ermoglicht aulerdem die zeitnahe Analyse und Darstellung der Daten
durch externe Anwendungen.

In Abbildung 4.8 ist dieser Sachverhalt kurz dargestellt. Die ersten beiden
Threads der Anwendung sind mit der Beschaffung der Daten beschéftigt. Sie
schicken eine Anfrage an einen entfernten Rechner auf dem die Daten liegen
und lassen sich die Daten iiber das Netzwerk zuschicken. Im Speicherbereich
der Anwendung werden die Daten fiir einen schnellen Zugriff hinterlegt. Der
dritte Prozess kiimmert sich bereits um die Datenverarbeitung. Er analysiert
die Daten aus dem oberen Speicherbereich und schreibt die verarbeiteten Daten
(oder Ergebnisse) in den unteren Speicherbereich.

Der Datensammler kann Abhé#ngigkeiten zwischen verschiedenen Daten-
quellen erkennen und zur Laufzeit auflésen. Ebenso kann er nicht auflésbare
Abhéngigkeiten und Ringabhéngigkeiten aufdecken um so die erste aufgestellte
Anforderung (keine Benutzerinteraktion / Deadlocks) nicht zu verletzen.

4.4.3 Dateiformate

Der Datensammler verarbeitet mehrere verschiedene Dateitypen wihrend sei-
ner Ausfithrung. Darunter zéhlen das NeXus- Dateiformat als Ausgabeformat
des Datensammlers, das XML-Format, welches fiir die Konfigurationsdateien
und als Unterformat fiir NeXus benutzt werden kann, das Format HDF5, eben-
falls ein Unterformat von NeXus und mehrere Eingabedatenformate. Das er-
ste Format ist das CARESS-Datenformat, welches hauptsichlich Umgebungs-
parameter fiir den Ablauf des Experiments enthilt und die Detektordaten in
ROOT-Dateien. Auerdem kénnen XML, ASCII und HDF//HDF5 Daten ge-
lesen werden. Bei den meisten dieser Dateiformate besteht die Moglichkeit auf
eine zur Verfiigung gestellte API?? zuriickzugreifen. In Abbildung 4.6 ist das
Zusammenspiel der einzelnen Komponenten noch einmal verdeutlicht.

4.5 Konfigurationsprogramm

Um den Datensammler konfigurieren zu kénnen und um eine entsprechende
NeXus Vorlage leicht anfertigen zu kénnen, hat Dr. Jens-Uwe Hoffmann ein
GUI?*-Programm (siche Abb. 4.9) geschrieben, welches einem aktiv bei den
folgenden Aufgaben unterstiitzt.

22Central Processing Unit

23 Application Programming Interface - bekannte Schnittstelle zur Benutzung von Pro-
grammroutinen aus anderen Bibliotheken

24Graphical User Interface
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Abbildung 4.9: Konfigurationswerkzeug fiir den Datensammler und zur Erstellung
einer NeXus Formatvorlage.

Erstellen des NeXus-Grundbaumstruktur (geméf Klassendefinitionen)
Definition von Datenquellen

Automatische Analyse der CARESS-Beispieldaten

Farbliches kennzeichnen wichtiger (zwingender) Eintrége
Attributverwaltung

NeXus Instrumentdefinitionen werden mit dem eigenem Entwurf abgegli-
chen.

Andern des Typs, der Dimension und des Kompressionsverfahrens je Ein-
trag.

Automatische Uberpriifungsroutine
Einfiigen von Kommentaren (z.B. fiir Meta-Daten)

Die Speicherung der Informationen erfolgt als XML-Datei.

Ohne dieses Programm ist eine einfache umfassende Konfiguration von kom-

plexen Instrumenten wie das Flat-Cone-Diffraktometer E2 nur schwer moglich.
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Different types of data analysis software
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analysis software instrument:NXinstrument
source:NXsource
velocity_selector:
Raw-Data NXvelocity_selector
detector:N Xdetector
Raw-Data data[xsize,ysize], signal=1
(carass, root,..) control:NXmonitor

Abbildung 4.10: Schematische Darstellung des Workflow bei der Datenanalyse.

4.6 Auswertesoftware TVneXus

Als Auswertesoftware wurde am Flat-Cone-Diffraktometer (und an den Instru-
menten E3, E6 und E7) im wesentlichen die Programme TVtueb und Bean?®
benutzt. Wie im folgenden gezeigt wird, reichen diese Anwendungen nicht mehr
aus. Bei der Auswertung von Flédchendetektordaten muss aufgrund der geringen
Z#hlereignisse pro Pixel (Kanal) iiberlegt werden, ob man anstatt der normalen
Zihlstatistik?® auf die ,,Statistik der kleinen Zahlen“? zuriick gegriffen werden
muss.

Mit Einfiihrung der Nachfolgesoftware TVneXus wurden annéhernd der glei-
che Funktionsumfang, wie von TVtueb bekannt, zur Verfiigung gestellt.

In Abbildung 4.10 ist der schematische Arbeitsweg zur Datenanalyse darge-
stellt. Als erstes entstehen die Daten in einem Rohdatenformat am Instrument-
rechner und anderen PCs am Experiment. Danach werden sie im Datensamm-
ler in ein NeXus-File zusammengefasst, um danach mit einer instrumentnahen
Software (hier TVneXus) die Messdaten zu korrigieren und in den gewiinsch-
ten Nutzraum umzuwandeln. Danach kann mit anderen Softwarepaketen weiter
gearbeitet werden.

25Weitere Informationen auf den HZB Web-Page: http://www.helmholtz-berlin.de

26Eine groBe Anzahl an Ereignissen die nach dem ,Gesetz der groBen Zahlen“ behandelt
werden konnen. Danach leitet sich z.B. der Fehler bzw. Standardabweichung des gezéhlten
Mittelwertes von N > 0 Ereignissen ab als 0z = 6. /v N (vgl. z.B. [Tay88]).

2"Es handelt sich um einen Spezialfall der Poisson-Verteilung, die sich mit nur einer geringen
Anzahl an Ereignissen beschiftigt.
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Abbildung 4.11: Das dufere Erscheinungsbild von T Vtueb. Es sind folgende Fenster
zu sehen: Rohdaten, transformiert in den reziproken Raum Daten, mit einer Theorie
angepassten Daten, Protokollfenster, Schnitt durch die Daten, Dargestellte Messpara-
meter und Instrumentparameter.

4.6.1 Der Vorginger - TVtueb

Ein wichtiger Baustein fiir die wissenschaftliche Arbeit ist das Vorhandensein
von verschiedenen Datenanalysemoglichkeiten. Dazu wurde von der Arbeits-
gruppe Tiibingen?® [HSRH99] [SHHO1] das Softwarepakt TVtueb (sieche Abbil-
dung 4.11) entwickelt, mit dem die Messdaten dargestellt werden konnen (z.B.
Transformation in den reziproken Raum). Es kénnen theoriefreie Analysen der
Daten vorgenommen werden. Diese Basissoftware, welche den Usern der In-
strumente E2, E3, E6 und E7 kostenfrei zur Verfiigung gestellt wurde, dient als
Plattform zur Entwicklung von durch Theorien gestiitzte Datenanalysen, wie
z.B. die Anpassung an magnetisch diffuse Neutronenstreuverteilungen mittels
einer paramagnetischen Molekular-Feld-Theorie mit Onsager-Erweiterung oder
die Anpassung von struktureller Fehlordnung.

Das Programm wurde auch am DMC und am HRPD des Paul-Scherrer-
Institut Villingen und am ILL Grenoble verwendet.

28Die Universitét Tiibingen hatte fiir den Betrieb des Flat-Cone-Diffraktometers Mitarbeiter
an das HMI entsandt. Zur Zeit der Programmentwicklung von T Vtueb bestand die Gruppe
aus J.-U. Hoffmann, R. Schneider und D. Hohlwein
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Abbildung 4.12: Mit T Vtueb berechnete diffuse Neutronenstreuung von MnSs im drei-
dimensionalen reziproken Raum nach den Parametern von T. Chatterji et al. [CBB91].
Die Darstellung erfolgte mit dem Programm VG Studio Mazx. Die Bilder zeigen die
Streuung bei unterschiedlichen Darstellungsgrenzen. Links sind die inneren , spitzeren*
und rechts die ,,breiten“ duBeren Streuverteilungen zu erkennen.

4.6.2 TUbersicht iiber TVneXus

Dennoch reicht das bisherige Programm T Vtueb nicht fiir die Auswertung der
groflen Datenmengen aus. Ein neues Programm soll die Struktur von NeXus im
Speicher abbilden. Es wurde das Programm T VneXus entwickelt.

Dabei konnte auf Routinen aus dem umfassenden Programmpakt T Vtueb
zuriickgegriffen werden. So wurde auch dieses neue Programm in der Program-
miersprache MS Visual C++ verwirklicht. Das duflere Erscheinungsbild ist ver-
traut (Vergleiche Abb. 4.13 und Abb. 4.11).

Leider standen keine Personalmittel fiir dieses Software-Entwicklung zur
Verfiigung. Die Software wurde nun alleine von J.-U. Hoffmann weiterentwickelt,
da es keine vergleichbare Alternative gab. Nur mit einem méchtigen Analyse-
Werkzeug kann die Leistungsfahigkeit des Instrumentes vollsténdig genutzt wer-
den. Folgende Aufgaben wurden geleistet:

e Umstellung vom alter MS Visual C++ Version 6.0 auf die neuteste MS Vi-
sual C++ Version mit gleichzeitigem welches zur 64-bit Windows-Plattform
um auch grofle Datenmengen problemlos bearbeit zu kénnen.

e Erweitern des Datenmanagements fiir Datensétze aus mehreren Fléichen-
detektoren (grofie Datenmengen).

e NeXus Files konnen eingelesen werden.
e Detektorpositionen miissen untereinander korreliert werden.

e Berechnung von Beobachtungsebene auch bei Flat-Cone-Geometrie. (vir-
tuelle Detektoréffnung und Hohenoffset).



54 KAPITEL 4. Software

T. T¥nexus - e203637.nxs [_[z]x]
File Edb Data Parameter Wew Tools Window Help test

D=Ed& =W E @« > | Ber

ot (xnone)
#hetus_version (NX_CHAR) =4.0.0
#file_niame (MX_CHAR) = fhmijcaress/datajnfe
#HDFS_version (N_CHAR) = 1.6.6
£ #file_time (MX_CHAR) = 2008-03-04 11:14:50+0
- entry_1 (hxentry)
Creator (Ms_CHAR[32]) = [collector 2007071
. £2 (Nnstrument)
ADET1 (Nxdetector)
i ADET2 (Nxdetector)
5] ADETS (Nxdetzctor)
1 ADET4 (hixdetectory
BoardParam (NX_FLOATE4) [2882,30]

Linear Detector Projection
B203627.nx8

RAW Data View
from Root/entry_1/E2/ADETAfdata

Py {2 ==

o 2724
1300 ﬁ ot =
1200 - 120 4

| e209627.nm5:5

H_X1-¢2_ser_1D1_ep_after_run (f ige Powder | 100t
HX1X2 Y1442 User_2D11_cbp_nun o % 55
H_V1-v2_User 102 dsp_after un(h| & " ~-"
e 047
active_window (Mx_FLog e S

data (NX_INT2) [2882,2¢ HK Transfa 1

©203627 Lkl

dead_time (NX_FLOATG4)
£ detector_house (Npostic
51 deteckar_number (X INT
distance (NX_FLOAT3Z(Z6 T T T T el
£ gas_pressre (NX_FLOAT!
£ postion (Xpastioner) @
&1 ranslation (NX_FLOATSZ( a0+ 011 4
+|- x_offset (NK_FLOAT32(3]
1 y_offset (Wx_FLOAT32[3] « W
1 BER_I (Wksource) 0.08 4
31 beamstop (HXbeam_stop) Zp
81 collmator15_vertical (hrcollm. & R " 1 RAW Data View
¢l collmator30_vertical thcollm. 0.07 4
Bl colimator_open_vertical (e from Rootentry_1/sample/temperature
- collmator_radial (Nkcolimator? (B . - ¥ 7
- flat_cone_angle (Nxpostioner * 0.05 = 1950
8] instrument_respansible (st
#1- monochyomator (N ystal) Fool® 2 =
81 name (N _CHAR[24]) = [Flat- 0.03

§2'e203637.nx5:2 2D View from Root/entry_1/sample /temperature

1900 L

preanalyzer_colimater (Mecoll
1 premonachromator_colimator A : 3 A i
calculabe_data (Ndata) g 001 4 J
i PLNL, 1850 1

8 caress (hdcaress)
coress.file (_CHARTZ8T) = [hr “
caress_user (NKuser)
date (¢_CHAREZ4]) = [05-5ep-21 204 1800 |
- duration (NX_INT32) =0 "
experiment_type (NA_CHAR[Z4]) i X
idet_simlation (Ndata) 1750 |
= maritor (Memoritar) =30 o N n
dta (W INT32{2852]) = [400 " 1
mode (N3_CHARL7]) = [moritc 1700 L
preset (NR_INT32) = 40000 t t t t t t t t
9 sampled._fracticn (X_FLOATE &5 B S 9 b o5 G ]
i ek BRI s

®

Screen (374,81) Real (1051.334146,195.113207) o [

Abbildung 4.13: Das von T V'tueb vertraute Layout wurde von T VneXus beibehalten.

e Korrekturmoglichkeit von Fehlorientierung der Einkristallprobe, vor allem
bei Flat-Cone-Messungen. Nun gibt es die Moglichkeit in der Flat-Cone-
Geometrie die Kippung fehlorientierte Einkristalle zu korrigieren.

e Schnittstellen fiir andere Auswerte-Programme wurden geschaffen.

e Spezielle Einkristallfunktionen wurden implementiert.

Mit dem neuen E2 kénnen dreidimensionalen Informationen aufgenommen
werden, mit TVneXus verarbeitet werden und mit den verschiedenen Theorie-
modulen angepasst werden.

Die Aufgaben des Programms ist die Visualisierung, Auswertung und Ma-
nipulation der 3D-Datensétze. Es ermoglicht den Datentransfer mit Hilfe der
Windows-Zwischenablage bzw. durch die Konvertierung in andere Dateiformate
zu anderen Programmen.

Das Basisprogramm kann mit Modulen zur Modellierung von Theorien und
deren Anpassungen an die Messdaten erweitert werden.

4.6.3 Basis-Programm

In dem Basis-Programm von TVneXus sind die Funktionen verfiighar, die zum
Finlesen, Speichern und Bearbeiten der Daten notwendig sind. Das Programm
wird den Experimentatoren kostenfrei zur Verfiigung gestellt.
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In dieser Ubersicht werden einige ausgewihlte Moglichkeiten aufgefiihrt.

e Transformation der Daten, z.B. in den reziproken Raum (hkl-Transfor-
mation) sind integriert.

e Es kann eine Analyse des Untergrundes durchgefiihrt werden. Datensétze
konnen entsprechend korrigiert werden.

e Mehrere Datenséitze konnen zusammengefithrt werden. Die Zuordnung
der Daten an die urspriingliche Messung ist weiterhin méglich.

e Verschiedene Integrations- und Summationsfunktionen stehen zur Verfii-
gung. Die Ergebnisse lassen sich in einer 2D-Darstellung visualisieren.

e Aus den Datensiitzen kénnen Streuereignisse herausgeloscht (kreisformig,
rechteckig oder Debye-Scherrer-Ringe) werden.

e Die wichtigsten Funktionen koénnen auf mehrere Datensétze gleichzeitig
angewendet werden.

Bei der Umsetzung des Programms wurde darauf geachtet das keine Daten-
reduzierung durchgefiihrt wird. Die Summe der Streuereignisse bleibt bei allen
Transformationen, bei Ausnahmen wird darauf hingewiesen, konstant. Das be-
darf einer Trennung zwischen Rohdaten und Transformierten Daten, so dass
die Z#hlstatistik durch das mitfithren des Referenz-Monitors erhalten bleibt.

4.6.4 Visualisierung

Ein wichtiger Teil des Programms ist die schnelle und présentationsreife Dar-
stellung der Daten. Die Intensitdten werden farbkodiert dargestellt. Diese Ko-
dierung ist frei zu definieren. Die z-Achse der Darstellung kann alternativ als
Detektor-Kanile oder 26 (Streuwinkel) abhéngig aufgetragen werden. Teilbe-
reiche kénnen heraus vergrofiert werden. Es ist moglich die Graphiken in andere
Programme zu iibernehmen.

4.6.5 Mausinteraktion

Das Herausvergréflern erfolgt, wie der Grofiteil der zur Verfiigung gestellten
Funktionen, durch Mausinteraktion. Zusétzlich werden auf der Statusliste die
Koordinaten fiir die entsprechende Darstellung angezeigt. Maxima kénnen au-
tomatisch gefunden werden. Es besteht die M6glichkeit iiber den mit der Maus
angebenden Bereich zu integrieren. Durch das automatische auffinden von In-
tensitdtsmaxima lassen sich die Gitterkonstanten und der w-Offset (Drehung
des Einkristalls um die Normale der Streuebene) bestimmen.

4.6.6 Berechnungen/Analysefunktionen

Das Programm stellt eine Reihe wichtiger Rechenoperationen zur Verfiigung. Fi-
ne Besonderheit des Programms ist es mehrere Datensétze zusammenzufiihren.
Dennoch bleiben diese getrennt gespeichert, so dass z.B. die Parameterkdpfe
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Abbildung 4.14: Losung der Uberstruktur in der magnetischen Formgedichtnislegie-
rung Nis;MngyGage. Darstellung mit MatLab.

weiterhin einzeln betrachtet werden kénnen. Die Datensétze werden erst in der
Darstellung gemischt.

Eine wichtige Aufgabe des Programms ist die Beriicksichtigung von Kor-
rekturen. Die Detektor-Effizienz (Efficiency) ermdoglicht das Ausgleichen von
Detektorschwichen. Der instrument- und aufbauspezifische Untergrund in 26-
Richtung kann abgezogen werden.

Einen grofien Funktionsumfang besitzen die Loschfunktionen. Dabei werden
die Streuereignisse aus dem Datensatz entfernt und als Empty gekennzeichnet.
Fine Speicherung des bearbeiteten Datensatzes ist moglich. Samtliche Loschak-
tionen werden mitprotokolliert. Diese Informationen konnen auf andere Da-
tensitze angewendet werden. Ein nachtrégliches editieren ist moglich. Im Ein-
zelnen lassen sich folgende Loschmoden unterscheiden: Aus den Datenséitzen
konnen Quader, Ellipsoide oder Doppelkegel (Debye-Scherrer-Ringe) heraus-
gelbscht werden.

Das Programm T VneXus ist in der Lage Bragg-Reflexe zu indizieren, wenn
vorher die Atompositionen bekannt sind und angegeben werden konnen. Es
kann die Orientrierungsmatrix (UB-Matrix) aus einem Datensatz automatisch
berechnen.

4.6.7 Export Moglichkeiten

Im Wesentlichen werden die Daten iiber die Zwischenablage von Windows aus-
getauscht. Dabei stehen mehrere Formate zur Verfligung. Zum einen, dass so
genannte Array-Format, wobei die erste Zeile und Spalte die z- und y-Achse
auffithrt und die Intensitdten vollstindig aufgefiillt werden. Bereiche ohne Da-
ten werden leer gelassen. Als anderes Format stehen Tuple zur Verfiigung. Es
gibt hierbei zwei Varianten. Das Standardformat ist den x und y-Wert, als auch
die Intensitéit hintereinander pro Zeile zu schreiben. Nicht vorhandene Werte
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Abbildung 4.15: Modelliertes diffuses Streubild von sechs Doménen am Beispiel von
dem antiferromagnetischen LaMnOs .

werden nicht aufgefiihrt. Als Ergidnzungsformat kann ein Gewichtungsfaktor
hinzugefiigt werden. Entsprechend kann dieses als Datei gespeichert werden
(entspricht dem Instrument 10-Format von Fullprof?®).

Die graphische Darstellung kann iiber eine PostScript-Ausgabe (Drucker)
in ein File erfolgen oder ebenfalls iiber die Zwischenablage im Meta-Graphik-
Format oder als Bitmap kopiert werden. Mehrere Layer werden automatisch
nummeriert gespeichert.

Eine Besonderheit ist die Moglichkeit den MatLab-Server®® direkt zu nut-
zen. Dabei werden die Datensétze direkt in MatLab zur Verfiigung gestellt und
konnen dort weiterverarbeitet werden. In Abbildung 4.14 ist ein Beispiel fiir
eine 3D-Darstellung zu sehen.

4.6.8 Modellierung von magnetisch diffuser Streuung

Die entwickelten Erweiterungsmodule erméglichen es theoretische Streuvertei-
lungen an die Messdaten anzupassen. Dabei ist das Basis-Programm zur Vorbe-
reitung der Messdaten unentbehrlich. Storeffekte konnen kompensiert oder ent-
fernt werden. Der fiir die Anpassung interessante Bereich kann gewihlt werden.
Gleichzeitig dient es auch zur Darstellung der theoretischen Streuverteilung.
Die Theoriemodule sind moglichst allgemein gehalten und die Parameter
werden {iber eine interaktive Eingabemaske festgelegt. Diese kénnen gespeichert
werden. Die Fortschritte und das Ergebnis werden in einem Protokoll festgehal-
ten. Es ist jederzeit moglich den aktuellen Stand der Verfeinerung anzuzeigen.

29Fullprof: Ist eine Rietveld Analyse Software zur Verfeinerung von Pulverneutronenstreu-
daten. Webseite: http://www.ill.eu/sites/fullprof/

30MatLab ist eine kommerzielle Software des Unternehmens The MathWorks
(http://www.mathworks.de) zur Losung mathematischer Probleme und zur grafischen
Darstellung der Ergebnisse.
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Abbildung 4.16: Diffuse magnetische Neutronenstreuung, die als Nachweis fiir die
Existenz von magnetische Monopole gilt (entsprechend Dirac-Monopole).

Die Verfeinerungen laufen als Hintergrundprozess ab und werden mittels
eines Thread Managers gesteuert. Dieser ermoglicht es mehrere Fits zu starten
die nacheinander oder parallel abgearbeitet werden.

Fiir die Auswertung der paramagnetischen diffusen Neutronenstreudaten
von Einkristallen war es notwendig, neue Methoden zu entwickeln. In Rah-
men der Entwicklung vom Programmpaket TVtueb und des entsprechendem
Modul fiir magnetisch diffuse Streuung wurden bereits eine Reihe von Sub-
stanzen untersucht. So wurden die Manganate aus der Laj_,Sr,MnOg Gruppe
[HHSMOODb], Seltenenerden Metalle Terbium und Holmium als Modellsysteme
[SCHHO00] [SCHHO1a], Bilayersystem Laj 2Sr; sMnaO7 [CSHT02], die Modell-
substanzen MnF9 [Hoh02] und MnO [HHSO03b], als auch andere hexagonale
Manganate [LTH"03] untersucht.

Ausgangsposition fiir die Beschreibung der magnetisch diffusen Neutronen-
streuung ist die Arbeit von Thomas Briickel [Brii88]. Dieser Ansatz der Mo-
lekularfeld-Theorie wurde fiir beliebige Kristallgitter erweitert und ermdoglicht
die Bestimmung von Wechselwirkungsparameter fiir mehrere Atome pro Ele-
mentarzelle. Diese wurde durch die Einfiihrung einer renormalisierten Tempe-
ratur [HZ00], welche als ein fitbarer Zusatzparameter zu verstehen ist, der in
den Arbeiten von Prof. Hohlwein et. al [Hoh02] [HHS03b] durch einen Osager-
Ansatz [Ons36] ersetzt wurde, berechenbar.

Die Gitterstruktur kann durch die Angabe der Atompositionen und der
Atomart eingegeben werden. Das Programm ermoglicht das iiberlagern mehre-
rer Streubild von verschiedenen Kristallite bzw. Doménen (siehe Abb. 4.15) mit
unterschiedlicher Gewichtung. Neben einer beliebigen Anzahl an Wechselwir-
kungsparametern lassen sich auch der Skalenfaktor, div. Offsets, ein inkoh&ren-
ter Untergrund, Wellenlénge, Anisotropien und die renormalisierte Temperatur,
verfeinern.

Zur Uberpriifung der Anpassungen wird in dem Protokoll eine Reihe von
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Zusatzinformationen festgehalten, z.B. Korrelationsmatrix, Fehler der einzelnen
Parameter und auch eine Uberpriifung des Minimums der Abweichung 2.

Um die Giite der Anpassung auch optisch beurteilen zu kénnen, wurde die
farbkodierte Differenz-Flichendarstellung eingefiihrt. Diese Darstellung dient
zum Auffinden grofierer, z.B. durch ein falsches Modell hervorgerufener, Diffe-
renzen im resultierenden Streubild.

4.6.9 Fehlordnungsstreuung

FEine andere Ursache fiir diffuse Streuung ist die strukturelle Fehlordnung, z.B.
durch Leerstellen oder Dotierung mit Fremdatomen. Am Beispiel von Zirko-
nia wurde diese Fehlordnungsstreuung modelliert und angepasst [KBHH'02].
Dazu wurde die Differenzstruktur zwischen idealer und verschobener Atomlage
als Fouriertransformierte berechnet. In Abbildung 1.3 sind einige Ergebnisse
dargestellt.

4.6.10 Berechnung Eis-Streuung mit GPUs

Aus mehreren Datensétzen wird ein groler 3D-Datensatz zusammengestellt, der
in einem physikalischen sinnvollen Raum transformiert wird. Bei Einkristallen
ist dieses der reziproke Raum. Bei den am Flat-Cone durchgefiihrten Messun-
gen ist dieser ca. 400x400x200 grofl, dass zusammen 32 Mio. Pixel ergibt.
Mochte man dieses Streubild mit einer Theorie modellieren, werden die Daten
mit einer Fit-Routine angepasst. Pro Anpassungsschritt, fiir einen vollstandi-
ge Anpassungen werden zwischen 10 und 100 Schritte benétigt, miissen die
Theoriewerte entsprechend der zu verfeinernden Parameter ausgerechnet wer-
den. Bei einer solchen hohen Anzahl an Rechnungen wird eine Rechenzeit von
bis zu einem Tag pro Schritt benétigt. Deshalb wurden von Dr. Jens-Uwe Hoff-
mann die Moglichkeit geschaffen leistungsstarke GPU-Karten3! mit iiber 400
Prozessorkernen fiir die Berechnungen zu benutzten. Jetzt reduziert sich die
Zeit Pro Schritt auf 5-10 Minuten. Mit der Verbindung der Fit-Funktionalitéit
mit der Rechenleistung der GPUs ist fiir die Analyse von komplexen Streudaten
ein grofler Schritt vorwirts gemacht worden. Die Programmierung der GPUs
erfolgte in der Programmiersprache CUDA?2.

31Es werden die Tesla-Karten von NVidia genutzt.
32CUDA (Compute Unified Device Architecture) ist eine von Nvidia entwickelte Program-
miersprache, die eine direkte Programmierung der Grafikprozessoren (GPU) erlaubt.
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Kapitel 5
Flat-Cone-Technik

Den Namen Flat-Cone-Diffraktometer hat das E2 von der gleichnamige Flat-
Cone-Geometrie erhalten, welche den flachen Streukegel der hoheren Ebene
beschreibt. Dazu wird (im einfachsten Fall) der gebogene Detektor auf einer
Kugel mit den Polen in der normalen Streuebene senkrecht zum einfallenden
Strahl gekippt. In Abbildung 5.1 ist diese Kippung zu sehen.

Abbildung 5.1: E2 im Flat-Cone-Betrieb mit Magneten.

5.1 Flat-Cone-Geometrie

Von Prof. J. Ihringer.

Beim Messen eines Beugungsbildes ist es wiinschenswert, zur optimalen
Auflésung die Information aus dem vollen Raumwinkelbereich zu erfassen. Die
konstruktive Realisierung der Diffraktometer zur Messung auf ,einer Vollku-
gel“ erfordern mehrere Freiheitsgrade und sind deshalb mechanisch aufwendig
(5-Kreis Gerite, Kappa Diffraktometer).

Weil Neutronen einen - im Vergleich zur Rontgenstrahlung - geringen Wir-
kungsquerschnitt mit Materie haben, sind die Proben mit ihrer Umgebung,
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Darstellung im reziproken Raum, mit Ewald-
kugel

Darstellung im realen Raum
(Strahlrohr links)

Schicht n

Schicht0 ———— :

Drehachse

Schicht n

| Schicht 0

Zonenachse
[u,v,w]

Schicht n

Schicht 0

Schicht n
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Abbildung 5.2: Aufbau in Drehkristall- (oben) und Flat-Cone Geometrie (unten).
Durch entsprechende Neigung des Gerits wird die Schicht 7 in die Aquatorialebene
gelegt. Orange: Primérstrahl, Griin: Schicht 0, Blau: Schicht n. kg und k; sind die
Wellenvektoren der einfallende bzw. von einem Reflex angeregten Strahlung. Von Prof.

Thringer.
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Abbildung 5.3: Der Unterbau des Gehiuses. Es wurden die Encoder und die Motoren
ausgetauscht.

Kryostaten oder Ofen, und die Zihler gro und schwer. Deshalb werden Kon-
struktionen mit wenigen mechanischen Freiheitsgraden bevorzugt.

Die einfachste Konstruktion fiir ein Diffraktometer besteht aus einem Dreh-
tisch, in dessen Zentrum die Probe gelagert wird. Eine bevorzugte Ebene ist
dann die ,, Aquatorialebene. Thre Normale ist die Achse des Drehtischs, in ihr
liegt die Probe.

5.1.1 Messung von Pulverproben

Bei Pulverproben erscheint die Beugung in Kegeln um den Primérstrahl. Des-
halb geniigt die Messung der in die Aquatorialebene auslaufenden Strahlung.
Zu diesem Zweck liegen die Zdhler in der Aquatorialebene.

5.1.2 Messung von Einkristallen

Die Drehachse des Diffraktometers ist die Zonenachse [u,v,w] des Kristalls. Die
Koordinaten u,v,w sind durch die Justierung des Kristalls auf dem Tisch gege-
ben (siehe Abbildung 5.2).

Liegt der einfallende Strahl in der Aquatorialebene, dann werden in dieser
Ebene nur Reflexe beobachtet, deren Indizes (h,k,l) der Bedingung uh + vk +
wl = 0 geniigen.

Reflexe, fiir die uh + vl + wl = n mit n # 0 gilt, kénnen in ,hoheren
Schichten“ beobachtet werden. Dazu miissen die Zihler aus der Aquatorialebene
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Abbildung 5.4: Neuer Schrittmotor zum Heben des Detektors.

angehoben und zur Probe hin ausgerichtet werden, was vor allem bei mehreren
Zahlern mit groflem mechanischen Aufwand verbunden ist.

An diesem Punkt setzt die Flat-Cone Technik ein. Man erreicht durch Kip-
pen der Aquatorialebene um einen bestimmten Winkel gegeniiber der Richtung
des Primérstrahls, dass mit sonst unverdndertem Aufbau die Reflexe aus hoher-
en Schichten gemessen werden konnen. Fiir diese Reflexe gilt uh 4+ vl +wl =n
mit n # 0, der Wert fiir n der gewiinschten Schicht definiert den Kippwinkel
des gesamten Aufbaus. Gekippt wird der Drehtisch mitsamt der Probe und den
Zahlern.

Die Flat-Cone Technik erweitert die Moglichkeiten eines Drehkristall-Dif-
fraktometers. Mit nur einem zusétzlichen Freiheitsgrad wird ein groflerer Be-
reich des reziproken Gitters messbar.

5.2 Umsetzung

Wie bereits oben angedeutet gibt es eine einfache Geometrie, wenn die Kippung
der Probe direkt auf den Strahl zu erfolgt, also CHI1 = 0 (quer), CHI2 = p # 0
(parallel) und OMGS = w = 0 ist TTHS = 26 = 0, so dass die Drehachse bei
90° steht. Fiir eine hohere Ebene entlang ¢* = 1/c ergibt sich so fiir die Ebene
(h,k,z) folgender Zusammenhang,.

sin pu = m]: =— (5.1)
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Der Detektor wir um den Winkel g angehoben. Die Drehung des Einkristalls
erfolgt nun mit der Achse PHIS = ¢.

Fiir den allgemeinen Fall fiir OMGS = TTHS = v gilt

sinp = T os <k:cos(ac)\)> . (5.2)

k cosv ccosv

5.3 Technische Erweiterung

Der Unterbau des Gehé&uses bleibt weitgehend erhalten, da die Flat-Cone-Tech-
nik weiter moglich seien soll (siehe Abbildung 5.3). Die Tagkraft von 1000 kg
istgewdhrleistet.

Die Kippung des Detektors kann nun rechnergesteuert mit Hilfe der In-
strumentsteuerungssoftware CARFESS vorgenommen werden. In Verbindung
mit der bereits vom Rechner steuerbaren Kippung der Probenwiege ist eine
vollstdndige automatische Vermessung des reziproken Raumes moglich. Um es
technisch zu realisieren wurde der Motor ausgetauscht (siche Abb. 5.4).
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Kapitel 6
Energieanalyse Option

Die Funktionalitéit der Energieanalyse-Option kann nach dem Umbau erhalten
werden. Allerdings werden die bisherigen 5 Analysatoren (siche Messergebnisse
in Abbildung 6.1) auf 4 reduziert, sodass jeder Analysator vor einem Detektor
platziert ist. Die Abstédnde zwischen den Analysatorfenstern wird von 5.8°auf
11°vergrofert. In Abbildung 6.2 ist der neue Aufbau zu sehen.

VANADIUM MIT ANALYSATOREN, GRAPHIT, 30 MIN E224639.DAT;1
T =299.63
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Abbildung 6.1: Test der Analysatorfenster mittels einer inkohéirent streuenden Vana-
diumprobe mit dem alten Detektosystem.

Es kann beim Umbau auf die motorgesteuerte Hubeinrichtung fiir die Ana-
lysatorkristalle verzichtet werden, da im gesamten genutzten Streubereich der
Strahl in den Detektor fillt. Andererseits miissen die Analysatoren und die
Horizontal-Kollimatoren nachtréglich in den Strahlengang gebracht werden. Die
neuen Halterungen wurden so angebracht, dass es sogar moglicht ist im gekipp-
ten Zustand die Energie zu analysieren. In wieweit es notwendig sein wird, auch
den unteren Teil des Detektors abzuschatten, kann in der Testphase geklart wer-
den und ist nachtréiglich leicht zu modifizieren.

Der Umbau bewirkt eine weitgehende Verbesserung des Aufbaus. Mit einer
Blende ldsst sich der Strahl auf eine Hohe von 12 mm verkleinern. Dadurch
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Horizontalkollimatoren

Halterung fur Analysatorkristalle

Abbildung 6.2: Geplanter Aufbau der Energieanalyse-Einheit.

wird eine hohere Linearitdt bei der Messung erreicht. Gleichzeitig vergrofiert
sich der Messbereich um mehr als 10 meV und die Auflésung wird verbessert.

Modellrechnungen haben gezeigt, dass eine optimierte Positionierung der
Analysatoren erst nach Inbetriebnahme des Detektorsystems sinnvoll ist, da
diese genau auf die Strahlebene angepasst werden miissen. Die notigen Teile
werden in einem zweiten Abschnitt gefertigt. Herr Dr. Mezei (ehm. BENSC
Direktor) hat besonders auf die Notwendigkeit hingewiesen, diese Funktion zu
erhalten. Auch ein unabhéngiges Gutachtergremium weifit darauf hin, dass es
mehr Moglichkeiten der Energieanalyse im HMI geben sollte.

Genauere Informationen iiber Auflésung bei der Energieanalyse Funktion
finden sich in der Doktorarbeit von R. Born [Bor88].

Die Halterungen fiir die Horizontalkollimatoren wurden vollstdndig neu kon-
struiert (siche Abbildung 6.3).
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Abbildung 6.3: Halterungen fiir die horizontalen Kollimatoren welche fiir die Energie-
analyse benotigt werden. Im integralen Betriebsmodus werden diese herausgenommen.
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Kapitel 7
Messbetrieb

7.1 Instrumentparameter

Hier noch einmal die Zusammenstellung aller wichtigen Instrumentparameter
fiir die Durchfithrung an Experimenten vom Flat-Cone Diffraktometer E2.

Beam tube R 1B

Collimators:

primary 15°, 30, 60’ (open)
Monochromator crystals: Cu 220 (A=0,091 nm)

Ge 311 (A=0,121 nm)
PG 002 (A=0,241 nm)

Range of scattering angle -10°< 20 < 107°
2 ©-resolution 0.2°-1°

Tilting angle 0°< < 20°
Detector Radius 1600 mm
Maximum Angular range inhouse 80°

Efficiency at

0,09 nm >45%

0,24 nm >90%

Flux at sample position 2% 10° n/cm?s

flat PG monochromator without collimation

Tabelle 7.1: Die E2 Leistungskenndaten.

7.2 Neutronenkamera

Ein weitere wichtige Ergénzung ist die Installation einer elektrischen Neutro-
nenkamera. In Kombination mit der elektrisch betriebenen Blende ist eine Mi-
nimierung von Untergrundeffekten moglich.

Die Kamera kann sowohl iiber einen Bildschirm, als auch iiber einen Compu-
ter ausgelesen werden. Die Software wurde so modifiziert, dass die Strahlmitte
und die maximale Strahlgréofle automatisch eingezeichnet werden und eine Jus-
tage der Probe leicht mdoglich ist. Dies wird durch eine Prézisionshalterung
ermoglicht. Die Neutronenkamera ist in Abbildung 7.1 im eingebauten Zustand
zu sehen.

7.3 Web-Cam

Um den Betrieb zu erleichtern wurde eine fernsteuerbare Web-Cam eingerich-
tet. Dabei wurden die Aspekte der Objektsicherheit, des Datenschutz und der
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Abbildung 7.1: Neutronen-Kamera.

Arbeitnehmerrechte beriicksichtigt. In Abbildung 7.2 ist nur die Kamera, da
die Darstellung im eingebauten Zustand aus Sicherheitsgriinden nicht erlaubt
ist.

Abbildung 7.2: Ferniiberwachung des E2 mittels einer ferngesteuerten Netzwerk-
Kamera.
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