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RESUMO

A linha de luz EMA (Extreme condition x-ray Methods of Analysis) foi projetada para
realizar diversos experimentos de difracdo e de espectroscopia de raios X em materiais
sob condicdes extremas de pressdo, temperatura e campo magnético. Devido a
possibilidade de diferentes arranjos para o experimento, o controle do processo e da
extracdo de dados experimentais torna-se cada vez mais complexo. Atualmente, a linha
de luz XDS (X-ray Diffraction and Spectroscopy), a qual dispde da mesma diretriz de
experimentos da EMA, possui um procedimento de monitoramento e de aquisicao de
dados ineficiente por utilizar diversos softwares ndo integrados para gerenciar o
experimento. Por consequéncia, o processo ndo sé se torna suscetivel aos erros de
compatibilidade entre sistemas, mas também torna a experiéncia do usudrio exaustiva. A
partir do mapeamento das ferramentas de software e de hardware utilizadas na XDS, da
padronizacdo adotada pelos grupos de apoio e instrumentagdo das linhas de luz, das
exigéncias de sistemas da EMA e, por fim, da experiéncia de colaboradores em outros
sincrotrons, desenvolveu-se o software E-M A para otimizar o processo de realizacdo e de
andlise de experimentos. Atualmente, o software E-MA dispde de uma interface para
aquisicdo de imagens de difracdo integrada ao software Dioptas para o tratamento de
dados em tempo real. Além disso, o software E-MA possui uma interface para deteccao
automatica de press@o baseado na luminescéncia do mineral rubi em tempo real. Por fim,
integrado a essa mesma interface, desenvolveu-se uma aba para o controle de um sistema
motorizado em que se realiza a variacdo da pressdo nas amostras. At€¢ o momento, o
sistema de incremento de pressdo descrito estd em fase de testes, porém o software E-MA
jé estd sendo utilizado pela comunidade de usuérios do LNLS e tem proporcionado nao
apenas a reducdo de tempo em cerca de dez vezes no processo de integracdo dos dados
experimentais, mas também trouxe outras funcionalidades graficas que permitem que os
usudrio acompanhem a evolugao dos resultados em tempo real, o que aumenta a eficiéncia
do tempo de medidas dos usudrios e tende a aumentar a produtividade cientifica da linha

de luz.

Palavras-chave: SCADA, Python, Sistema em Tempo Real, Difraciao, Espectroscopia.
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1 INTRODUCAO

Este documento tem como objetivo descrever a experiéncia de estdgio integrado,
do discente Rodrigo Medeiros Guercio, do curso de Engenharia Elétrica da Universidade
Federal de Campina grande — UFCG, no Laboratério Nacional de Luz Sincrotron — LNLS,
sob supervisdo do Lider de Pesquisa Narcizo Marques de Souza Neto.

O estédgio integrado teve inicio no dia 02 de abril de 2018 e encerrou-se dia 14 de
dezembro de 2018, totalizando 1496 horas, cumprindo as 660 horas requeridas nos termos
desta instituicao.

A realizagdo do estdgio e o cumprimento de sua carga horéria sdo requisitos para
a aprovacdo na disciplina obrigatdria de estdgio e, portanto, essenciais para a obtencdo de
diploma de bacharel em engenharia elétrica. A disciplina tem como finalidade a
integracdo entre o conhecimento adquirido na academia e a prdtica profissional,
possibilitando o reconhecimento de competéncias e habilidades adquiridas dentro e fora
do ambiente académico, permitindo ao aluno conhecer o seu perfil, além de reconhecer e
retificar possiveis pontos de deficiéncia de aprendizagem no conteido dos componentes
curriculares cursados.

Dentre as atividades desenvolvidas pelo estudante, podem ser destacadas:

1. Acompanhamento das atividades realizadas na linha de luz;
1. Desenvolvimento de um software em Python;

1il. Levantamento de requisitos de projeto;

1v. Interagdo com o0s usudrios;

Nos capitulos a seguir, serdo detalhadas as atividades mais significativas que
foram realizadas: mapeamento de processos ineficientes, definicio de problemas,

proposta de solu¢do e implantagdo de uma solugdo de software.
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1.1 OBIJETIVOS

Visando atender as necessidades previamente mapeadas pelos colaboradores da
linha de luz XDS (X-ray Diffraction and Spectroscopy), o objetivo desse trabalho é
desenvolver uma solugdo de software para otimizar o procedimento experimental da linha
XDS por meio da automacao do processo.

Para atingir o macro objetivo supracitado, metas de desenvolvimento foram

determinadas com o intuito de facilitar a implementa¢ao da solucao. Sao elas:

. Diagrama de sistemas em foco na XDS;

. Estudo das ferramentas adotadas pelos grupos de apoio;
. Defini¢des de problemas;

. Priorizag@o de problemas a serem resolvidos;

. Implementacao de solucdes;

. Avaliagado de solugoes.

1.2 O LABORATORIO NACIONAL DE LLUZ SINCROTRON

Em novembro de 2018, o governo federal do Brasil inaugurou o acelerador de
particulas chamado Sirius. A nova fonte de luz sincrotron brasileira € um dos mais
avancados laboratérios de estudo moleculares no mundo sendo classificado como um
sincrotron de quarta geracdo. Essa estrutura ird abrigar estacdes de linhas de luz para
realizacdo de diversos experimentos com a radiacdo providente dessa fonte. Uma dessas
linhas de luz é a EMA (Extreme condition x-ray Methods of Analysis).

A linha de luz EMA foi projetada para realizar diversos experimentos de difragao
e de espectroscopia de raios X em materiais sob condi¢des extremas de pressido,
temperatura e campo magnético. Devido a possibilidade de diferentes arranjos para o
experimento, tal como difracdo de raios X sob altas pressdes e baixa temperatura, o
controle do processo e da extracdo de dados experimentais torna-se cada vez mais
complexo.

Atualmente, o Brasil possui outro acelerador denominado de UVX. Nesse
acelerador, a linha de luz XDS, a qual dispde da mesma diretriz de experimentos da EMA,
possui uma demanda por melhorias nos procedimentos de monitoramento e de aquisi¢ao

de dados. Tal fato € devido ao uso de diversos softwares nao integrados para gerenciar o
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experimento tornando o sistema suscetivel aos erros de compatibilidade entre
equipamentos. Além disso, a medida que processo atribui muitas responsabilidades de
operacao ao usudrio, a experiéncia pode se tornar exaustiva.

Nesse contexto, sabendo da transi¢ao de uso entre os aceleradores UVX e Sirius,
a instrumentacdo por trds das linhas de luz precisa evoluir conforme a capacidade
produtiva de experimentos fornecida pelo Sirius. Particularmente para esse caso, o tempo
na realizac¢do de experimentos poderd ter uma redugao de até 1000 vezes.

A partir do mapeamento das ferramentas de software e de hardware utilizadas na
XDS, da padronizagdo adotada pelos grupos de apoio e instrumentagdo das linhas de luz,
das exigéncias de sistemas da EMA e, por fim, da experiéncia de colaboradores em outros
sincrotrons, reporta-se neste relatério uma solucdo de software para atender as

necessidades dos usuarios do LNLS.

1.3 ESTRUTURA DO RELATORIO

Este documento estd dividido em quatro capitulos, dos quais este € o primeiro,
dedicado a introdug¢do. No Capitulo 2 € apresentada a metodologia utilizada no
desenvolvimento das atividades do estdgio. Em seguida, no Capitulo 3, sdo apresentadas
e detalhadas as atividades desenvolvidas pelo estagidrio no ambito do LNLS. No Capitulo
4 ¢ apresentada a discussdo a respeito das atividades desenvolvidas no estdgio. Por fim
no Capitulo 5, sdo apresentadas as conclusoes obtidas a partir da experiéncia no Estagio

Integrado.
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2 METODOLOGIA

Durante esse estdgio, adotaram-se alguns conceitos de um método chamado
Design Thinking (INSTITUTE OF DESIGN AT STANFORD, 2010), o qual se baseia
em criar solugdes por meio da priorizagio do ponto de vista dos individuos que interagem

com o sistema em foco. [lustra-se na Figura 1 as etapas dessa metodologia.

Figura 1: Etapas do Design Thinking.

Fonte: (INSTITUTE OF DESIGN AT STANFORD, 2010).

Essa metodologia estabelece cinco etapas para desenvolvimento de uma solucao.
A primeira etapa consiste no entendimento das necessidades das pessoas envolvidas no
projeto. Busca-se, a partir da observacao e do didlogo, obter empatia por essas pessoas.
Por essa razdo, essa etapa é denominada Empathize. Posteriormente, inicia-se a fase
Define, em que problemas sao mapeados e definidos de acordo com as conclusdes da
etapa anterior. Assim que os problemas sdo determinados, ideias de solugdes sdo geradas
com o objetivo de resolver os conflitos encontrados. Essa etapa € a Ideate. Por fim, ha
duas fases que interagem entre si, Prototype e Test. Em suma, nessas etapas sao realizadas
as implementacgdes e testes, respectivamente, das solugdes selecionas durante a Ideate.

No ambito de desenvolvimento de software, utilizaram-se principios vistos na
metodologia 4gil, tais como: mudanca de requisitos durante o processo e adocdo de

estratégias propostas pela equipe de desenvolvimento (SBROCOO e MACEDO, 2012).
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Dessa forma, a arquitetura de software foi planejada com o objetivo de prover um sistema

capaz de se modificar de acordo com novas demandas dos usuérios.

2.1 MAPEAMENTO DE SISTEMAS

As principais técnicas experimentais adotadas na linha de luz XDS sio a difracdo
e a espectroscopia de raios X sob condi¢des extremas de pressdo, de temperatura e de
campo magnético. Dentro desse cendrio, € possivel agrupar uma técnica com uma ou mais
varidveis de ambiente com o objetivo de estudar um determinado caso. Dessa forma, é

possivel obter as seguintes combinagdes:

e Difracdo de raios X (XRD) com variacdo de pressao;

e Difracdo de raios X (XRD) com variacdo de temperatura;

e Difracdo de raios X (XRD) com variacdo de pressdo e temperatura;

e Espectroscopia por absor¢do raios X (XAS) com variacao de pressao;

e Espectroscopia por absor¢do raios X (XAS) com variagdo de temperatura;

e Espectroscopia por absor¢do raios X (XAS) com variagdo de campo
magnético;

e Espectroscopia por absorc¢ao raios X (XAS) com variacao de pressado e de
temperatura;

e Espectroscopia por absorc¢ao raios X (XAS) com variacao de pressado e de
campo magnético;

e Espectroscopia por absorcao raios X (XAS) com variacdo de temperatura
e de campo magnético;

e Espectroscopia por absorc¢ao raios X (XAS) com variagdo de pressdo, de

temperatura e de campo magnético.

Além das situagdes descritas, ainda ha a possibilidade de realizar espectroscopia
Raman sob condicdes extremas (NANOPHOTON, 2016). No entanto, durante o
mapeamento das ferramentas adotadas pelos grupos de apoio a instrumentagao de linha
de luz, relatou-se que os dispositivos presentes para a realizacdo dessa técnica ndo

possuem compatibilidade com os padrdes aderidos por esses grupos. Por exemplo, o
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controlador da Princeton Instruments modelo ST-133 ndo possui interface de
comunicacdo para a implementacdo da arquitetura EPICS (serd descrita posteriormente
nesse relatério). Por esses motivos, o sistema de hardware e software da técnica de

espectroscopia Raman ndo se tornou prioridade neste projeto.

2.2 ARQUITETURA DE SISTEMAS E FERRAMENTAS DIGITAIS

Os grupos de apoio e instrumentacdo de linha de luz utilizam a arquitetura
denominada SCADA (Supervisory Control and Data Aquisition) para projetar e gerenciar
a dinamica entre os equipamentos. Por via de regra, os sistemas SCADA possuem funcdes
para a supervisdo e o controle de varidveis do processo, tais como velocidade e
temperatura de um motor elétrico. Essa arquitetura baseia-se na comunicag@o entre uma
estacdo remota, denominada RTU (Remote Terminal Unit), e uma estacdo central
denominada MTU (Master Terminal Unit) (PIRES et al., 2004). Ilustra-se na Figura 2

um esquema representativo arquitetura SCADA.

Figura 2: Arquitetura SCADA.

MTU
| Geréncia e interpretacdo de dados ‘

i

| Supervisdo: HMI ‘

i
)

ﬂ?TU \ Barramento de comunicagdo de dados (SCADA) RTU \
| Controlador 1 | ‘ Controlador N ‘

Atuadores

Sensores

Processo
\ 1 /

Sensores

Processo
N

/

Fonte: Autoria prépria, 2018.

Em geral, os RTUs consistem em dispositivos com capacidade de transmitir dados
sensoriais do sistema. No entanto, quando h4 necessidade de modificar estados do
sistema, controladores de processos sdao inseridos na arquitetura SCADA em
conformidade com sistemas sensoriais. J4 os MTUs sdo caracterizados por centralizar as

informacdes coletadas do sistema. Nessa estacao, a interacdo operacional entre o usudrio
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e o sistema ocorre por meio de interface grifica, conhecidas como IHM (Interface
Homem Mdquina) (PIRES ef al., 2004).

Entre outros sistemas industriais, 0 SCADA destaca-se principalmente pela malha
de comunicacio, que possibilita a operacio do processo de forma remota. Com o objetivo
de garantir a qualidade no trifego de dados, protocolos de comunica¢do, tais como,
ModBus e Profibus, sdo essenciais para evitar perda ou sobreposi¢do de informacgdes

(PIRES et al., 2004).

2.2.1 FERRAMENTAS DIGITAIS PADROES NO LNLS

No ambito dos grandes laboratorios cientificos do mundo, hd uma ferramenta
computacional open-source denominada EPICS (Experimental Physics and Industrial
Control System). Tal recurso € um conjunto de bibliotecas e de aplicagdes que

proporcionam o desenvolvimento de um sistema SCADA.

Figura 3: Visdo Geral dos EPICS

| Probe ” ALH |
|

Client Tools

MEDM || SDDS BURT

Channel Access

|Server[ ] 10C |

| Meter I | Power Supply | ICameral

Fonte: (KRAIMER et al., 2018).

O EPICS baseia-se em modelos de comunicagdo, tais como Client/Server e
Publish/Subscribe, em protocolos de comunica¢do, como, por exemplo, o Channel
Access, e em interfaces de encapsulamento de dados denominadas 10Cs (Input/Output
Controller) para fornecer um sistema distribuido em uma rede local (LAN) (KRAIMER
et al., 2018). Se um equipamento possui alguma interface de comunicacdo, é
desenvolvido um modulo IOC que encapsula as varidveis de entrada e de saida desse
equipamento e as disponibiliza na rede local. Essa rede de computadores esta organizada

de forma a permitir varios fluxos de dados em um mesmo canal de transmissao. Assim, é
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possivel acessar e controlar as funcionalidades dos equipamentos através de envios de
comandos para os modulos IOCs localizados na rede. O controle de funcionalidades pode
ser realizado por diversas IHMs, sem causar conflitos de comunicacdo. Ilustra-se na
Figura 3, uma visao geral do EPICS.

Dentro desse contexto, algumas novas ferramentas surgiram para auxiliar o
desenvolvimento de softwares compativeis com o EPICS, como, por exemplo, o PyEpics
(Python Epics Channel Access) e o Py4Syn (Python for synchrotrons) (SLEPICKA et al.,
2015). O PyEpics €é uma biblioteca em Python que abstrai o protocolo Channel Access do
EPICS a partir de funcdes, métodos e classes, de forma a possibilitar o controle e a
supervisdo dos dados de equipamentos disponiveis na rede (NEWVILLE, 2016). O
Py4Syn, por sua vez, fornece um modelo orientado a objetos para representar
equipamentos presentes em sincrotrons no mundo.

Por fim, a framework padrao para o desenvolvimento de interfaces graficas para
interacdo com o usudrio € o Qt. Esta framework € escrita em C++ e possui a versdo PyQt
para desenvolvimento de interfaces graficas em Python. Além disso, essa versdao suporta
a elaboracdo de plugins e icones que encapsularam o protocolo Channel Access. Por
exemplo, o PyDM (Python Display Manager), que possui objetos gréficos ja projetados
para expor dados de acordo com as especificacdes do equipamento identificado. Uma
breve arquitetura de software com as ferramentas descritas pode ser observada na Figura

4.

Figura 4: Ferramentas de software

Python

at Software PyDM
\—{ Interface com o usudario ]Pg

Slots | Sinais
\—{Garenclamﬂnlo de fluxo de at'rvidades)e;

Fungbes | Classes

‘——{ Interagdo com o sistema }——‘

PyEpics | Interrupgao

\—{ Comunicagac com cs dispostivos ]eé

- _4

Debian 9

Sistema operacional REDE LOCAL w
[ Dispositivos )

Fonte: Autoria prépria, 2018.
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2.3 CENARIOS DE INEFICIENCIA NO PROCESSO EXPERIMENTAL

A demanda por melhoria no processo experimental da linha de luz XDS,
observada pelos lideres dessa linha, resultou no tema desse relatério. Dessa forma, as
atividades realizadas nessa linha foram mapeadas com o objetivo de identificar falhas e,

posteriormente, projetar solu¢des de otimizacgao.

2.3.1 AQUISICAO E ANALISE DE IMAGENS NA TECNICA XRD

As medidas de XRD sdo coletadas por um detector de raios X do fabricante
Rayonix modelo Mx225. Esse dispositivo de carga acoplada (CCD) € um sensor
bidimensional que detecta a intensidade dos raios X incidentes durantes as medidas. Para
operar esse equipamento, € necessdrio a instalacdo de uma placa PCI (Peripheral
Component Interconnect) especificada pelo fabricante. Além disso, a instrumentagao de
viacuo e de resfriamento do detector da Rayonix deve estar funcionando para que o
sistema de sensoriamento opere com estabilidade em um nivel de ruido menor. Por fim,
o fabricante fornece um software de controle de aquisi¢do de dados denominado de
marccd (DOYLE, 2010).

O processamento de imagens de difracdo era realizado através do uso do software
FIT2D. Este software fornece a calibrac@o e a corre¢do de distor¢des nos experimentos
de XRD. Apesar de possuir uma interface grafica antiquada com icones amarelos e azuis,
esse software ainda € bastante utilizado no LNLS e no ESRF (European Synchrotron
Research Facility).

Os softwares marccd e FIT2D ndo estavam sendo utilizados em um mesmo
computador, visto que ndo havia um sistema operacional em comum compativel entre
eles. Enquanto o marccd estava instalado no RedHat, devido a necessidade de
comunica¢do com a placa PCI supracitada, o FIT2D estava instalado em um sistema
Windows. Dessa forma, era necessdrio operar paralelamente os softwares em
computadores diferentes.

Além disso, para que o processamento de dados ocorresse, o usudrio transferia
manualmente a imagem capturada pelo detector da maquina em que o marccd estava
instalado para a méquina com o sistema operacional Windows, em que o FIT2D estava

instalado. A dindmica deste procedimento pode ser observada na Figura 5.
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Figura 5: Difragdo na XDS.

e N Transferéncia de arquivo manual Ve ™
Computador | Computador Il

Arquivo de
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FIT2D
software
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Resultados
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Interface FIT2D

Detector de raios X Integragdo 2theta

Fonte: Autoria prépria, 2018.

Em suma, esse procedimento é desgastante para o usudrio, devido ao nimero de
medidas realizadas durante o tempo de linha alocado. Em alguns casos, realizam-se cem
medidas de XRD por dia, o que resultaria em cem transferéncias de arquivo entre as duas
madquinas. Além disso, por ndo ser uma etapa realizada automaticamente, ha possibilidade

de falhas operacionais humanas causando erros na anélise de dados.

2.3.2 MONITORAMENTO E CONTROLE DE PRESSAO

A linha XDS possui uma instrumentacdo para aplicar altas pressdoes em materiais.
Essa instrumentacdo baseia-se na inser¢cdo de micro amostras entre duas bigornas de
diamante com dreas de contato em torno de 350 pm x 350 um (LIMA et al., 2016). Sobre
esses diamantes sdo aplicadas forcas em sentidos opostos, de tal forma a pressiona-los
um contra o outro e, consequentemente, submeter uma pressao as amostras. Atualmente,
com a configuracdo presente na XDS, alcancga-se valores de até 80 GPa nas amostras
(NETO, dos REIS, 2017).

O evento descrito acontece dentro de uma célula denominada DAC (Diamond
Anvil Cell). A DAC foi também projetada para receber radiagdo sincrotron e suportar
grandes variacdes de temperatura. Para um melhor entendimento na Figura 6 pode-se

observar bigornas de diamantes dentro de uma DAC.



Figura 6: Bigornas de diamantes dentro de uma DAC.
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aproximacao entre os diamantes, de forma a aumentar a pressao situada na amostra.

fendmeno, € possivel determinar a pressao presente na amostra em foco.

Figura 7: Espectro do rubi em pressdes diferentes.
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O gerenciamento de pressdo na amostra acontece por meio do acionamento de um
sistema valvulado. Esse sistema controla a quantidade de fluxo gasoso que entra em

contato com uma membrana acoplada a DAC. A expansdo dessa membrana provoca a

A fim de se verificar a pressdo presente na amostra, o mineral rubi € inserido
juntamente com a amostra de estudo na célula de press@o. Esse mineral, sob a incidéncia
de uma fonte luminosa, possui um comportamento espectral que se modifica com a

variacdo de pressdo (CHIJIOKE et al., 2005). A partir de uma caracterizagdo desse
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Mostra-se na Figura 7 o espectro do rubi sob condi¢des de pressdo ambiente e de
pressao aplicada de 20.5 GPa para uma mesma temperatura.

Nota-se que o sinal possui dois formatos de curvas lorentzianas caracterizando
dois principais picos. Além disso, observa-se um deslocamento no eixo horizontal
aproximadamente de 7 nm dos picos presentes no espectro a pressao de 25 GPa quando
comparado ao posicionamento dos mesmos picos a pressdo ambiente. A partir desse
comportamento, alguns grupos cientificos modelaram equacdes para descrever o
fenomeno do deslocamento do espectro luminoso do rubi em fun¢do da variacdo de
pressao aplicada nesse minério (CHIJIOKE et al., 2005) e (RAGAN et al, 1992).

O procedimento adotado na linha XDS consistia na aquisi¢cdo do espectro rubi
através da instrumentacdo composta por equipamentos da Princeton Instruments, como,
por exemplo, o espectrometro SP-2300i1, e da visualizagdo de dados a partir do uso do
software WinSpec. Apesar de esse sistema ainda ser utilizado para a espectroscopia
Raman, ele possui duas limitacdes. A primeira € a necessidade de um computador
proximo a instrumentacao Otica para calibracdo a partir da visualizacdo de espectros. E a
outra limitacdo, mais importante, refere-se a camera digital VersArray da Princeton
Instruments que possui apenas compatibilidade com o sistema operacdo Windows. Isso
restringe o desenvolvimento de novas aplicagdes segundo o padrdo adotado pelos grupos
de apoio e instrumentacao de linha luz.

Dentro do contexto supracitado, a solucido antiga encontrada para controlar o
sistema de aquisi¢do de rubi de forma remota era por meio do uso do VNC (Virtual
Network Computing) entre o computador conectado ao espectrometro e algum
computador fora da cabana. Tal solu¢@o ocasiona atrasos no envio e no recebimento de
informacdes, o que torna o procedimento lento e propicio a falhas de visualizacdo e de
controle. Ilustra-se na Figura 8 o cenério descrito.

Seguindo o procedimento adotado na XDS, o usuério, a fim de determinar o valor
de pressdo na DAC, estima os valores de comprimento de onda respectivos aos picos das
lorentzianas presentes no espectrograma do rubi. Essa acdo € realizada por meio da
captura das coordenadas gréficas através do toque do mouse. Posteriormente, insere-se
esses valores de comprimento de onda em um script HTML, desenvolvido por Narcizo
Marques de Souza Neto, para o célculo de pressao em GPa.

Por fim, caso o usudrio queria alterar a pressdao na DAC, ele aciona manualmente
um sistema valvulado baseado em mecanismos pneumaticos. O usudrio enfrenta dois

desafios nesse procedimento. O primeiro desafio estd relacionado ao atraso entre o
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acionamento de uma vdlvula e a aplicagc@o de pressdo na amostra, o que € bastante natural,
uma vez que o sistema é pneumatico e as tubulacdes de ar entre o sistema de acionamento
e os atuadores sdo longas. A outra dificuldade estd relacionada ao acompanhamento da
pressdo ao longo do tempo, pois localizar os valores de comprimentos de onda dos picos
das lorentzianas do rubi e inseri-los no script HTML repetitivamente ¢ uma acgdo
exaustiva.

Em suma, esse método ndo s6 torna a experiéncia do usudrio laboriosa e fatigante,

como também, dificulta o alcance do ponto de pressdo desejado.

Figura 8: Sistema para deteccdo de pressdo antigo na XDS.
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3 ATIVIDADES DESENVOLVIDAS

Nesta sec@o serdo descritas a arquitetura e a interface da solucao proposta pelo
estagidrio para os problemas identificados na linha XDS: o software E-MA (Experiment

Management Application).

3.1 ARQUITETURA DO SOFTWARE E-MA

Objetivando-se solucionar os gargalos de tempo na operagdo de experimentos na
linha XDS, propde-se um sistema controlado por um tnico software, com capacidade de
ser intuitivo e de prover uma andlise de dados em tempo real para os usudrios.

Visando o desenvolvimento da solucdo proposta, adotou-se a estratégia de
construir modelos baseados nos contextos e nas interagdes entre o sistema € 0S usuarios.
Para isso, por meio de diagramas, ilustrou-se atividades de controle, componentes de
sistemas e funcionalidades necessdrias para o desenvolvimento da solugdo digital,

conforme pode-se observar na Figura 9.

Figura 9: Visdo geral do sistema.
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Inicialmente, agrupou-se os sistemas em dois macros conjuntos, um denominado

técnica experimental e outro varidvel de ambiente. Em uma visdo geral de software,



23

ambos conjuntos possuem funcionalidades de controle e de aquisi¢dao de dados a partir da
interagcdo com dispositivos de hardware. No entanto, em um cendrio técnico-cientifico, as
varidveis de ambientes sdo sistemas pertencentes e dependentes de uma técnica
experimental, de modo a serem consideradas um subsistema da técnica experimental.

Para o experimento de difracdo de raios X € necessdrio realizar duas etapas. A
primeira etapa constitui na calibragdo do sistema através do processamento de uma
imagem de difracdo. Essa imagem € referente a uma amostra padrdo, com difratograma
conhecido. Além disso, dados de configuragdao do experimento devem ser considerados
para o célculo dos parametros de calibracdo, tais como valores do comprimento de onda
do feixe de raio X, do tamanho do pixel do detector e da distancia entre a amostra € o
detector. Por fim, o anel de difracdo mais interno da imagem de difracdo deve ser
informado pelos usudrios para que o software identifique coordenadas centrais da imagem
e refine os valores iniciais de configuracdes do experimento.

Ja a segunda etapa consiste da andlise de dados a partir da integracdo azimutal das
imagens de difracdo de acordo com os parametros de calibracdo. A partir disso, o usudrio
compara e salva os dados que considerar importantes para consolidacao dos resultados.

Na Figura 10, apresenta-se o sistema de difracdo de raios X na visdo macro de
desenvolvimento de software com base nas possiveis agdes do usudrio e nas necessidades

de sistema identificadas anteriormente.

Figura 10: Visao macro de desenvolvimento do sistema XRD.
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Para iniciar o monitoramento do sistema de pressdo, o usudrio precisa definir
alguns parametros de aquisi¢do do espectro do rubi, como, por exemplo, o tempo de
exposi¢ao da captura de espectro luminoso, e envia-los para o espectrdmetro. A cada
envio de espectro por esse aparelho, o software fornece os dados de forma grafica e os
processa, de forma a extrair automaticamente a pressdo atuante no rubi por meio da
deteccao de regides com picos de intensidades com formas de curvas lorentzianas. O valor
de pressao calculado, além de ser exibida na interface junto ao grafico da espectroscopia,
¢ utilizada como dado de entrada para o controle da pressao.

Para garantir maior rapidez na alteracdo de pressdo, um atuador baseado em um
conjunto motor-redutor acoplado aos parafusos da célula de pressdo foi requisitado.
Assim, nessa configuracdo, a pressao atual tem influéncia na quantidade de rotacdes que
0 motor precisa realizar para alcancar uma determinada pressao, conforme definido pelo
usudrio. Além disso, € interessante para o usudrio dispor de funcionalidades de auxilio a
deteccao de pressdao quando o espectro do rubi estiver com ruidos. Por essa razdo, o
software possibilita o calculo e a representacdo grafica de valores tedricos de pressdo para
o espectro adquirido. Ilustra-se na Figura 11 a visdo macro de desenvolvimento do

sistema de pressao em que ac¢des do usudrio e necessidades de sistemas sdo apresentados.

Figura 11: Visdo macro de desenvolvimento do sistema de pressdo.
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Importante ressaltar que a nova configuracdo do sistema de pressdo utiliza o
espectrometro do fabricante OceanOptics, modelo H2000+, e que o motor, modelo
Kalatec Nema 23, é acionado por um controlador do fabricante Galil, modelo DMC-
30017. Ambos dispositivos computadorizados possuem interface de comunica¢do com a
arquitetura SCADA devido aos mddulos I0Cs presentes na rede local que promovem a

comunicacgdo entre esses dispositivos e o software.

3.2 DETALHAMENTO DO SOFTWARE

Desenvolveu-se um software open-source baseado predominantemente na
linguagem Python para sistemas Unix (GNU/Linux). O software consiste na interacio
com os usudrios através de interfaces graficas para monitoramento e controle de sistemas.
Na Figura 12, a visdo geral do software utilizando as interfaces desenvolvidas ao longo

do processo e os dispositivos com 0s quais o software possui comunicacdo sao

apresentados.

Figura 12: Visdo geral do sistema.
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A interface inicial do software é caracterizada por uma imagem do animal ema e
por botdes indicando os possiveis sistemas a serem iniciados pelos usudrios. A partir
disso, novas interfaces sao abertas de forma independentes provendo uma interagao
paralela entre os sistemas e o usudrio. [lustra-se a interface inicial do software E-MA na

Figura 13.

Figura 13. Interface inicial do software E-MA.
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A parte do software responsavel pela interacdo entre o usudrio € o equipamento
de detec¢ao de raios X € composta por um software denominado Dioptas (PRESCHER e
PRAKAPENKA, 2015), desenvolvido por Clemens Prescher da University of Cologne
na Alemanha. Esse software é um programa baseado em Python para processamento de
dados e andlise de dados de difrac@o de raios-X bidimensionais. Esse software oferece as
mesmas funcionalidades do FIT2D utilizadas pelos usuérios da XDS para o experimento
de difracdo, tais como, calibra¢do da configuracdo inicial do experimento, remogao de
ruidos das imagens e integracdo azimutal baseado nas condic¢des iniciais do experimento.

Ilustra-se a aba de integracao desse software na Figura 14.
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Figura 14: Aba de integracio de dados do Dioptas.
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Devido ao fato de o Dioptas ser apenas um software para processamento de dados,

desenvolveu-se uma funcionalidade de comunicacdo e controle com o detector de raios

X. Para isso, inseriu-se uma sub-rotina para prover uma interface grifica no fluxo

principal do software Dioptas. Em outras palavras, caso o usudrio queira adquirir uma

nova imagem do detector de raios X, ele deverd abrir a interface grafica ilustrada na

Figura 15 por meio do toque em icones localizados nas abas de calibracdo e integragao.

Importante ressaltar que a imagem € carregada automaticamente no software Dioptas.
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Figura 15: Interface para comunicag¢éo com o detector.
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No desenvolvimento do sistema de pressdo, optou-se por dividir a interface grafica

em quatro quadrantes como apresentado na Figura 16.

Figura 16: Interface do Dioptics.
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O primeiro quadrante, posicionado na regido superior esquerda, mostra o
espectrograma do rubi sem corre¢des de filtros. J4 o segundo quadrante, localizado na
regido superior direita, exibe o espectro com corre¢des propiciado pelo espectrometro
através da remocao do espectro escuro (dark espectra). Os demais quadrantes localizados
na regido inferior do software sdo divididos em dois grupos de operacdo. O primeiro
grupo, posicionado a esquerda, consiste na definicao dos parametros do espectrometro e
do controlador do motor. Por isso, ha duas abas denominadas “Spectrometer settings:
Sensor” e “Motor settings: Actuator”, em que fatores, como tempo de exposi¢do e

velocidade do motor, s@o fixados pelo usudrio, tal como pode-se observar na Figura 17.

Figura 17: Abas para controle do espectrometro e do motor.

Fonte: Autoria prépria, 2018.

O outro grupo € caracterizado por auxiliar o usudrio no cédlculo tedrico de pressao
na DAC por meio das equacdes que modelam o comportamento do espectrograma do
rubi. A partir de uma calculadora baseada nessas equagdes, € possivel plotar uma linha
vertical representando o comprimento de onda respectivo a uma pressao tedrica. Além
disso, os parametros de temperatura e de localizacdo dos picos podem ser alterados de
forma a comparar uma situacdo desejada a situacdo real do experimento. Por fim, é
possivel salvar o espectro do rubi com os parametros de aquisi¢do e condigdes iniciais.

Ilustra-se as interfaces de auxilio para o usudrio na Figura 18.

Figura 18: Interface de auxilio.

Fonte: Autoria prépria, 2018.
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O diagrama de classes simplificado do software E-MA esté presente no apéndice

3.3 AVALIACAO DA SOLUCAO

Afim de avaliar o software proposto, disponibilizou-se o E-MA na linha de luz da
XDS para que os usudrios pudessem operd-lo. Ao todo, seis grupos de usudrios utilizaram
o software E-MA durante o periodo alocado para os experimentos. Os trés primeiros
grupos de usudrios tiveram acesso apenas as funcionalidades referentes ao sistema de
difracdo de raios X enquanto os demais grupos utilizaram tanto a interface gréfica da
técnica de difracdo de raios X como a interface do sistema de pressao.

No ambito da técnica de difracdo de raios X, o software E-MA eliminou a etapa
de transferéncia manual de arquivos entre computadores para processamento de dado.
Além disso, a integracao azimutal dos dados € feita instantaneamente a medida que uma
nova imagem € carregada automaticamente pela interacdo do E-MA com o servidor FTP
(Protocolo de Transferéncia de Arquivos). Tais fatos reduziram o nimero de atividades
delegadas aos usudrios e otimizou o tempo alocado para analisar os dados em tempo real
durante o experimento.

Ja na esfera do sistema de pressdo, o usudrio apenas precisa configurar os
parametros iniciais de aquisi¢do de espectro para que a pressdo seja determinada
automaticamente pelo software em tempo real. Assim, o usudrio ndo precisa realizar
nenhuma agdo para conhecer a press@o na DAC em um regime estavel de medicoes.

Os cendrios experimentais descritos na se¢io 3.3 poderiam ter sidos metrificados
temporalmente em razdo de uma comparacdo com o novo sistema controlado pelo
software E-MA. No entanto, como tais indices ndo foram coletados, os avangos no
processo sdo subjetivamente concebidos por meio de relatos dos analistas, dos
pesquisadores e dos usudrios da XDS.

Com o propdsito de avaliar o software de acordo com a sua capacidade de
repetibilidade, contabilizou-se o nimero de experimentos de difragdo de raios X e a
quantidade de pontos de pressdes operados pelos seis grupos supracitados. Além disso,
registrou-se o nimero de ocorréncias de falhas do software durante os experimentos.

Mensagens de erros fornecidas pelo E-MA, falhas de comunicag¢do com dispositivos e
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davidas de operagdo indicando falta de intuitividade das interfaces foram consideradas
ocorréncia de excegoes.

Ilustra-se na Figura 19, um grafico da quantidade de medidas realizadas por cada
grupo de usudrios por nimero de ocorréncias de excecdes. Destaca-se o baixo indice de
falhas relatadas, em torno de 1%, para um sistema hibrido composto por componentes de

software e de hardware.

Figura 19: Avaliacdo da repetibilidade do software
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4 DISCUSSAO

Neste relatério de estdgio, reportou-se a concepcdo e a visdo geral de um
desenvolvimento de software baseado nas observacdes de contextos e de interacdes entre
os usudrios e a multiplataforma experimental da linha de luz XDS. As técnicas de
desenvolvimento utilizadas foram direcionadas de acordo com o que j é feito no LNLS
de forma a seguir a padronizacdo adotada.

A novidade desse projeto estd no ambito do contato entre o desenvolvedor de
software e o usudrio de linha de luz. Tal comunicagdo permite a producdo de solugdes
mais centralizadas nas necessidades do usudrio. Além disso, a participagdo dos
colaboradores do grupo XDS através de sugestdes e, até em alguns casos, por meio da
definicdo de requisitos, permite o desenvolvimento de prototipagens digitais mais
fidedignas a realidade do que a interpretacdao de especificacdes documentadas em
arquivos.

O contato com os colaboradores da XDS também permite uma melhor visdo na
defini¢do de casos de testes operacionais com o usudrio, pois eles possuem um amplo
conhecimento sobre o comportamento dos usudrios quando operam a linha de luz.

Dessa forma, visto a experiéncia adquirida neste projeto denominado de E-MA,
sugere-se, aos demais projetos de automacao de linha de luz, a incorporacao de uma visao

de desenvolvimento de produto voltada ao usudrio.
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5 CONCLUSAO

Neste relatério, expOs-se uma solu¢do de software baseada ndo apenas nos
gargalos de processo encontrados na linha XDS do UVX, mas também, baseada no novo
cendrio experimental presente no Sirius. Para tal, através da elaboragdo de diagramas
visando as atividades da XDS e da especificacdo das ferramentas utilizadas para o
desenvolvimento da solucdo, definiram-se problemas e solu¢des com o objetivo de
melhorar a experiéncia do atual usudrio da XDS e do futuro usuério da linha de luz EMA.

Dentre as técnicas experimentais e as varidveis de ambiente existentes na XDS,
desenvolveu-se o software E-MA para a aquisi¢do e controle de dados dos sistemas de
difracdo de raios X e de pressdo. As interfaces gréficas desses sistemas foram projetadas
de forma a conduzir intuitivamente o usudrio ao comando desejado. Além disso, algumas
operacdes, anteriormente realizadas de forma manual pelos usudrios, passaram a ser
realizadas pelo software de forma automadtica. Tal fator para alguns cendrios
proporcionou uma redugdo de tempo conforme relatos dos colaboradores da linha.

Finalmente, por meio dos relatos dos usudrios e do mapeamento de ocorréncias
durante a operacdo do E-MA software, notou-se que a solugdo teve a aceitacdo dos
usudrios bem como proporcionou uma boa qualidade na operacao dos sistemas devido ao
numero reduzido de ocorréncias de falhas. Assim, a partir do descrito nessa sec¢ao, pode-

se afirmar que o software desenvolvido possibilitou uma melhoria na linha de luz XDS.
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APENDICE A

Segue abaixo o diagrama de classes simplificado do software E-MA.

UML simplificado do software E-MA
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