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RESUMO

HARPIA serd uma linha de luz de difracdao de p6 de raios-X no Sirius, o acelerador sincrotron de
quarta geragao brasileiro, que ird funcionar como parte do Laboratério Nacional de Luz Sincrotron
(LNLS) dentro do Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM). Os experimentos
a serem realizados na linha necessitam de um feixe de luz de tamanho vertical de 0, 8mm, ilumi-
nando a drea util de um tubo capilar de 1mm de espessura que contém a amostra, fluxo de fétons
de 10'2 a 10'3ph/s/100mA e fator de resolugdo energética da ordem de 10, operando com uma
energia entre 5 e 30kel/. Para adequar o feixe a tais critérios, foi preciso caracterizar elementos 6p-
ticos como onduladores, que geram o feixe de luz inicial através de desvios oscilatorios na trajetoria
dos elétrons, monocromadores, responsdveis por estreitar a banda de energia, e possiveis espelhos,
para colimacdo e rejei¢do de harmonicos, e simular seus efeitos na linha de luz. O ondulador serd
instalado em uma se¢do reta do Sirius, enquanto os outros elementos podem estar dispostos entre
25m, posicdo que marca o fim da protecao radioldgica, e 60m da fonte, sem ocupar a marca de
34m, na qual hd uma divisao de estabilidade do piso. As simulacdes, que foram realizadas pelo mé-
todo de ray-tracing com o uso do software SHADOW" e de ferramentas derivadas desenvolvidas em
Python pelo grupo de 6ptica do LNLS?, mostram que o uso de um ondulador de periodo de 18mm,
instalado na se¢do Low-/3, combinado com um monocromador de Si(111) permite obter fluxos de
até (2,545 4 0,001)10"3ph/s/100mA com uma resolu¢do de energia de (1,20 4+ 0,01)10~*. Para
a energia de 20keV, por exemplo, o tamanho do feixe de fétons na fonte, que é aproximadamente
gaussiano, foi estimado em 46, 5,4m horizontalmente e 10, 5pm verticalmente (largura a meia altura)
e a divergéncia horizontal de 39urad e vertical de 24, 5urad (largura a meia altura), o que pode ser
usado para determinar a melhor posic¢ao para o difratdmetro a fim de se ter um feixe que se encaixe
nas proporg¢des do tubo capilar que guarda a amostra. Introduzir um espelho colimador possibilitaria
reduzir o tamanho vertical do feixe, de (946 + 3)um para (693 £ 6)um a 40m da fonte em 20keV/,
e melhorar o fator de rejei¢io de harmdnicos para baixas energias, de 1,53 - 1072 a 6,96 - 10~ para
5keV, mas levaria a perda de 20 a 30% no fluxo total de f6tons para baixas energias, precisando de
diferentes faixas de revestimento para ser utilizado em todo o espectro planejado e encarecendo o
projeto.

Palavras-chave: Optica de raios-X, linha de luz de difraco de pé, ray-tracing.

1 Introducao

O CNPEM (Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais) ¢ uma Organizagdo Social su-
pervisionada pelo Ministério da Ciéncia, Tecnologia, Inovacdes e Comunicagdes que engloba quatro
laboratdrios abertos a comunidade cientifica e empresarial. Dentre eles, o Laboratério Nacional de
Luz Sincrotron (LNLS) operava a primeira fonte de luz sincrotron do Hesmifério Sul (UVX), que en-
cerrou suas atividades de pesquisa para usudrios em 2 de agosto de 2019, e esta concluindo o Sirius,
um novo acelerador de ultima (4*) geracdo que comecard a funcionar no inicio de 2020, posibilitando,
por exemplo, andlises da composi¢do de materiais nano-estruturados, obtencao de imagens tridimen-
sionais com resolu¢do nanométrica, experimentos em materiais submetidos a condi¢cdes extremas (de
temperatura, pressdo e campos magnéticos) € acompanhamento de alteracdes mecanicas, térmicas e
quimicas em tempo real

A HARPIA serd uma linha de luz do Sirius destinada a difracdo de p6 de raios-X, método que
permite a andlise rdpida e ndo-destrutiva de amostras policristalinas. A linha visa oferecer dados de



alta qualidade para temperaturas ambiente e criogénica, bem como permitir andlise de experimentos
dindmicos a uma resolug@o temporal de ordem de micro-segundo. Essa resolu¢io poderd ser alcan-
cada pelo uso de detectores de ponta e pelo feixe monocromatico de alto fluxo de fétons fornecido
por ondulador. A HARPIA devera operar na faixa de raios-X duros, de 5 a 30keV, gerados por um
ondulador, com uma resolugio energética (A E/E) da ordem de 10~* e um feixe em boa aproximagéo
gaussiano, que deve iluminar verticalmente 0, 8mm do tubo capilar de 1mm de espessura total que
guarda as amostras posicionado no difratdmetro.

O presente trabalho procura revisar o projeto da linha HARPIA e caracterizar elementos que
podem ser utilizados na sua composi¢do. A proxima secdo traz uma revisdo de conceitos basicos
sobre aceleradores sincrotron, onduladores, monocromadores e espelhos de raios-X. As andlises fo-
ram realizadas por simulagdes de tracado geométrico de raios (ray-tracing), com o uso do software
SHADOW (Subsecao 3.1). As influencias das fontes de radiagdo (combinagdo da secdo reta do anel
e ondulador), cristais do monocromador e revestimentos do possivel espelho no fluxo final total de
fétons sdo expostas na incluindo o fator de rejeicdo de harmonicos. A
traz os resultados da resolugdo energética para os diferentes onduladores combinados com os cristais
disponiveis do monocromador. Finalmente, o tamanho e a divergéncia do feixe sdo apresentados para
as diferentes fontes, abrangendo uma andlise da posicdo para o difratdmetro e as alteragdes que a

insercao de um espelho colimador traria ao feixe, na[Subsecao 4.

2 Revisao

2.1 Radiacao Sincrotron

A radiacdo eletromagnética emitida por particulas carregadas que se movem em velocidade rela-
tivistica quando sdo aceleradas e mantidas em trajetérias fechadas por campos magnéticos é conhe-
cida genericamente como radiacao sincrotron. Um acelerador sincrotron precisa de um fornecimento
constante de elétrons para repor os perdidos por colisdes com moléculas residuais de gés, que sdo
gerados, usualmente, por uma fonte termoidnica e passam por um acelerador linear (LINAC) - no
caso do Sirius, obtendo uma energia de 150M eV - de onde sdo injetados em um anel acelerador,
conhecido como booster. No booster, os elétrons sao acelerados até a energia do anel de armazena-
mento, 3GeV para o Sirius, sendo quase continuamente injetados neste Gltimo sempre que a corrente
do anel de armazenamento cair por um valor estabelecido, no intuito de a manter constante e ndo cau-
sar mudangas abruptas na radia¢do emitida, estabilizando a operag¢do do acelerador que funcionara
ininterruptamente.

No anel de armazenamento, o anel principal do acelerador, os elétrons sdao mantidos em 6rbi-
tas fechadas por dipolos magnéticos que conectam os trechos retilineos do anel e podem ser usados
como fontes para linhas de luz, enquanto o feixe de elétrons € focalizado por quadrupolos magnéticos
e tem suas aberragdes cromaticas, devidas a essa focalizacdo, corrigidas por sextupolos magnéticos.
A energia perdida pelos elétrons com a emissdo de radiacao sincrotron € reposta pelos campos ele-
tromagnéticos das cavidades de rddio frequéncia (RF). O anel de armazenamento ainda pode possuir
dispositivos de inser¢ao instalados em seus trechos retos, como wigglers e onduladores, que funcio-
nam como fontes de radiacao de alto brilho para linhas de luz, criando trajetdrias oscilatdrias para os
elétrons por dipolos magnéticos cuja polaridade se inverte em um periodo especifico (Figura 1)).

Parametros geralmente usados para medir a qualidade de um feixe de radia¢do sincrotron sdao o



Figura 1: Esquema de um acelerador sincrotron: (1) acelerador linear, (2) booster, (3) anel de ar-
mazenamento, (4) cavidade de radio frequéncia, (5) dipolo magnético, (6) dispositivo de inser¢ao em
trecho reto do anel, (7) estacdo experimental - linha de luz.
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Fonte: Adaptado de Willmott .

fluxo, i.e., 0 numero de fétons por segundo que passam em determinada area, e o brilho, dado por

F
Brilho = L1400 (1)

€€y

sendo a emitincia da fonte ¢, , (nas dire¢des x ou y), dada como o produto do tamanho o, , com a

U
divergéncia o, ,
/

7 2)
€y = 0,0,

O brilho, portanto, fornece a distribui¢do espacial e angular do fluxo. Nas secdes que seguem,
adota-se a unidade de fluxo normalizada por 100m A da corrente do anel de armazenamento, ou seja,

ph

Fluro| = ——
: | s(100mA)
rador sincrotron, a emitancia é uma constante”. Como um elétron pode ter um momento transversal
nao nulo e desviar da drbita ideal, os quadripolos magnéticos sao usados para a focalizacao do feixe,
de maneira que o, e o, variam ao longo do anel. Essa variagdo pode ser medida pelo parametro /3,
definido de forma que

€p = 0,0

= ph/s/100mA. Ao longo de um dado anel de armazenamento de um acela-

/333 - O-z/o-; N Oz = V €zﬁ$ ‘ (3)

By = ay/a?; Oy = v/ €yBy
Logo, um feixe focalizado terd maior divergéncia (Low-(3), enquanto um feixe maior serd mais para-
lelo (High-5).

2.2 Ondulador

Em um ondulador, elétrons passam por campos magnéticos transversais, criados por dipolos com
sentido periodicamente alternado, o que os faz percorrer uma trajetoria oscilatoria, e os pulsos de



radiacdo sdo emitidos em um cone estreito de maneira a se interferirem (ver [Figura 2). Interferéncia
construtiva ocorrerd para os comprimentos de onda X/, = L, /yn, sendo L, o periodo do ondulador
no referencial laboratério, que sofre uma contragio de Lorentz para L, /7 no referencial relativistico
do elétron”, e n o nimero inteiro relacionado ao harménico. Esse comprimento de onda, porém, é
percebido de forma alterada pelo efeito Doppler. Um elétron de carga e € massa m, se deslocando na
direcdo longitudinal z com oscilacdes na direcdo transversal x causadas por um campo magnético na
direcdo y tem a equacdo de movimento transversal

dv,
'ymed—vt = —eBsin(2rz/L,)v., 4)
cuja solugdo da velocidade &,
Uz = Vogcos(2mz/ Ly,),
_ ¢BL, )

C2myme

Vox

: . ) ) cK . A
A velocidade média em um periodo serd (v,) = ——, definindo o pardmetor K do ondulador como

V2

BL,
K=o ©6)
2mmec
O fator de Doppler na dire¢do longitudinal, 272, sera
2 272
2 2 = = ) 7
e 1—(v?2=02)/c2  1+~%02/2 7
. (dia, f 2 5 . . da radiacio emitida ¢
ue é, em média, fp = —————. Dessa maneira, a energia da radiacio emitida é
9 P 1T K22 g ¢
hc 272nhe
EF=—fp=——"——. 8
NP L,(1+ K2/2) ®

Como podemos expressar o fator de Lorentz 7 pela energia total do elétron em movimento relativsi-
tico, dada a relacdo
E. = ymec?, ®)

obtemos pelas [Equacdo 8| e [Equacdo 9| uma maneira de, para um dado harmodnico fixo n, varrer a
energia produzida ajustando o parametro K do ondulador, por exemplo, mudando a intensidade do
campo B pela separacdo entre os imds. Acima de certa energia, a intensidade da radiacido emitida
para um certo harmdnico se torna menor que o valor para o préximo harmonico e seu respectivo valor
de K, considerando que K deverd ter um limite méximo permitido dado pela separacdo minima entre
os imas do ondulador”. Ainda deve-se considerar que, para um observador no eixo longitudinal z, os
harmdnicos pares sdo despreziveis e apenas harmonicos fmpares sdo emitidos. A monocromaticidade®
de um pico de radiag@o A, depende do inverso do seu harmonico n e do seu nimero de periodos N

A 1
. 10
An niN (10)



Figura 2: Representacdo de um ondulador de periodo de tamanho L, e comprimento total L (es-
querda) e condi¢do de interferéncia construtiva para a Lei de Bragg (direita).
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Fonte: Adaptado de Jackson’ e Willmott".

Os parametros geométricos, tamanho o e divergéncia ¢/, do feixe de radiacdo gerado por um
ondulador podem ser aproximados por uma convolu¢do com a distribuicdo do feixe de elétrons de
banda de energia op 8,

5 = \Jo? + 0%Q5(00).

S = /0% + 2@,

sendo o, e o, o tamanho e a divergéncia, respectivamente, do feixe de elétrons, 0. = 2rnNog a
banda de energia normalizada, e comprimento total L. Os outros pardmetros e fungdes sao dados por

_ M

Opg = 2L7

V2A, L
4 (12)

(1)

Oro =

_ 262
Qal&) = \/6—252 — 14+ V21 er f(V26)
Qs(€) = 2[Qa(&)]*2.

2.3 Monocromador de Cristal

Monocromadores sdo instrumentos especificos para selecionar uma fina faixa de banda de ener-
gia, tornando o feixe de radiacdo mais monocromatico através de efeitos de difragcdo. A maioria
dos monocromadores de cristais € constituida de silicio e germanio ja que estes materiais tem alta
condutividade térmica, sendo necessdrio refrigerar os cristais que absorvem a maior parte do feixe
policromadtico incidente para evitar deformacdes térmicas. Um arranjo comum é o chamado DCM
(double-crystal monochromator ou monocromador de cristal duplo), constituido por dois cristais que
possuem o mesmo angulo de incidéncia, de maneira que ndo hd desvio na trajetéria do feixe mas
apenas uma translacio de sua posi¢ao.

Para se obter o pico central de energia que € difratada por planos cristalinos em um angulo 6, a



respeito da superficie, usamos a lei de Bragg (ver [Figura 2)
mA = 2dsin(0p), (13)

significando que a radiagdo que tiver comprimento de onda (vezes um multiplo inteiro) igual ao
caminho percorrido entre os planos cristalinos, distanciados por d, terd interferéncia construtiva e serd
transmitida. A transmissdo de multiplos de A pode ser indesejada para a realizacdo de experimentos
em linhas de luz, de maneira que estes harmonicos precisam ser suprimidos, por exemplo, pela adicao
de espelhos (ver [Subse¢ao 2.4).

A divergéncia do feixe incidente, imperfei¢des no cristal e a absor¢do finita contribuem para que
a banda A\ do feixe resultante seja ndo-nula. Da derivagdo da lei de Bragg, obtemos que

AN AFE Abfp [ 5
—_— = = ~ 4 14
A E  tan(0p) col(Op)\/ 0" + wp. (14)

considerando que o desvio angular Af g provém da divergéncia o’ do feixe de radiacédo e da largura de
Darwin wp, dada pela teoria dindmica de difracdo, que é uma fun¢do da energia. Para energias sufici-
entemente altas, porém, a resolucdo intrinseca do cristal, wpcot(0p), pode ser considerada constante.
Para o Si(111) temos AE/E =~ 1,35 - 1074, por exemplo”.

2.4 Espelhos de Raios-X

O indice de refracio para raios-X pode ser expresso como

n=1-—0+ik, (15)
com, ,
PaloA
0 =" W),
)2 (16)
_ PaTo 0
k= o’r f2 (W),

sendo os fatores f(w) e fY(w) as partes real e imagindria da corre¢do de dispersdo e, em geral,
Kk << 6. Como a parte real de n é ligeiramente menor que 1, é possivel que ocorra reflexdo total de
um feixe proveniente do vacuo para uma interface de determinado material. Assumindo que xk — 0,
a lei de Snell no limite de reflexdo total fornece o angulo critico 6 em relacio a superficie

O = V/26. (17)

Em boa aproximagdo, f- o« A, de maneira que o angulo critico tende a diminuir com o aumento da
energia da radiacao incidente, o que significa que, para um dado angulo de incidéncia, um espelho de
raios-X permite apenas a passagem de radiacdo abaixo da energia correspondente. Para um angulo de
incidéncia rasante ¢, o coeficiente de refletividade (Ver é dado por®

2

Q—-Q
R = 18
Q+@Q|" (1%
sendo 4
™.
Q= Tsm(G),
(19)

p_ | AT o8
Q—\/Q A\/%(1 215).
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Figura 3: Refletividade da platina para diferentes angulos de incidéncia.
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Fonte: Autor.

Tem-se ainda as equacgdes de Coddington para o raio meridional e sagital, respectivamente, de um

espelho toroidal®
2 Pq
Ry = —
M sing ( p+ q) ’

Rg = 2sinf (ﬂ) ,
p+q

obtidas pela aproximac¢do da curvatura de um elipséide. Assim, quando se faz necessario focalizar ou
colimar um feixe de raios-X, a nos diz que angulo é necessario para refletir até determi-
nada energia e a[Equac@o 20| nos diz qual deve ser o raio meridional e/ou sagital dadas as distancias
do ponto objeto p e do ponto imagem gq.

(20)

3 Metodologia
3.1 SHADOW

As simulagdes foram realizadas através de programas criados em Python utilizando o SHADOW",
um programa de ray-tracing com foco dedicado a radiag@o sincrotron e a simulacdo de elementos 6p-
ticos de linhas de luz, o qual possibilita a andlise de erros de superficie em sistemas imperfeitos,
desvios de posi¢do e angulo e pode considerar propriedades ndo apenas da dptica geométrica, como
a refletividade de materiais e efeitos de difracdo. O feixe simulado consiste de um niimero predeter-
minado de raios - objetos com informacdes de posicao, divergéncia, intensidade de campo elétrico
em componentes paralela e perpendicular, entre outras - que sdo propagados através de elementos
Opticos da linha, como fendas, cristais e espelhos. O SHADOW e outros pacotes semelhantes estdo
integrados na interface gfafica OASYS (ORange SYnchrotron Suite)", usada para o planejamento de
linhas de luz e experimentos de raios-X.



Para a andlise, visualizacdo e célculo do fluxo de f6tons do feixe, foram usadas ferramentas desen-
volvidas pelo grupo de éptica do LNLS” integradas ao OASYS. Essas ferramentas foram adaptadas
para que a simulacdo pudesse ser executada diversas vezes em loop, obtendo os resultados para di-
ferentes pontos de energia, a cada 250eV/, dentro do espectro da linha. Para cada energia, vinte
simulagdes foram realizadas gerando diferentes feixes pelo método de Monte Carlo, usado no SHA-
DOW, e considerando a aproximagcao da[Equacdo 11 de maneira que a incerteza final dos pardmetros
foi dada como o maior valor entre o desvio padrio dos resultados do conjunto de simulagdes e a média
das incertezas no ajuste gaussiano, quando este era possivel de ser realizado - como no caso da banda
de energia, tamanho e divergéncia do feixe.

3.2 Parametros simulados

Foi necessdrio determinar em qual tipo de secdo reta do anel de armazenamento seria mais apro-
priada a instalacdo da linha. As secdes retas do Sirius diferem no arranjo de imas de quadrupdlos
usados: a High-/3 utiliza um dubleto enquanto a Low-/3 usa um tripleto’”. Isso leva a diferentes va-
lores de (3 para o feixe de elétrons, o que afetard as dimensdes do feixe de fétons produzido pelo
ondulador como visto na secao Para avaliar a secdo que mais se adequa aos requisitos da HAR-
PIA, ambas foram simuladas com um mesmo ondulador de periodo 19mm e os parametros do feixe
de elétrons para cada uma se encontram na abaixo.

Tabela 1: Parametros do feixe de elétrons para cada secao reta.

Secao High-3 Secao Low-3
ox (um) 65,2 19,3
oz (um) 3 1,9
o’y (urad) 3,8 12,9
o'y (urad) 0,8 1,3

Fonte: Wiki-Sirius".

As simulagdes também se voltaram a determina¢do do ondulador mais apropriado para a HAR-
PIA, escolhido dentre opcdes a disposi¢do do CNPEM que foram ou estdo sendo consideradas para
outras linhas de luz. Novamente, como visto na[Subsecao 2.2} os onduladores podem ser caracteriza-
dos por seu comprimento total, o tamanho do periodo, o nimero de periodos e 0 maximo valor para
o parametro /K que pode ser ajustado. A variacdo desses parametros em cada ondulador, exibidos
na [labela 2} influencia o fluxo de f6tons, a resolugdo energética do feixe e os seus parametros geo-
métricos. Uma andlise preliminar pelo programa SPECTRA™, um software que permite investigar
propriedades da radiagdo sincrotron, revelou que, para os trés onduladores simulados, a maior parte
do espectro da linha se encontra na situa¢do descrita na em que o maior harménico
possivel de ser sintonizado para determinada energia corresponde ao maior fluxo de fétons gerado. A
F1gura 4| mostra o fluxo calculado pelo SPECTRA para o caso do ondulador de 18mm instalado na
secdo Low- com a variacdo do pardmetro K para diferentes harmonicos. A mudanga de harmonico
também causa uma variagdo nos parametro geométricos do feixe de radiacdo e isso deve ser levado
em conta caso a linha de luz queira otimizar o brilho, mas, para a HARPIA, pode-se focar apenas em
obter o maior fluxo total de fétons. Os resultados carregam entdo a informacgao da troca de harmonico
de acordo com a variag@o na energia para a otimizacao do fluxo.



Tabela 2: Parametros dos onduladores disponiveis para a linha HARPIA.

Periodo 18mm | Periodo 19mm | Periodo 20mm
N° de periodos 133 126 120
Comprimento(m) 2.4 2.4 2.4
K Miéximo 2,186 2,3 2

Fonte: Wiki-Sirius2.

Figura 4: Fluxo gerado na fonte (ondulador de periodo 18mm na se¢do Low-[3) calculado pelo
SPECTRA. Para um determinado parametro /K ajustado (como o exemplo destacado de K = 2),
uma energia € emitida para cada harmonico impar. Percebe-se que, dentre os diferentes harmonicos
possiveis para se gerar uma energia, o maior harmonico €, em geral, aquele que corresponde ao maior
fluxo.
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Todas as simulagdes descritas até entdo foram realizadas de acordo com o seguinte arranjo: uma
fenda para definir a aceitancia (divergéncia mdxima), como de praxe nas linhas, de 1,4 x 1, 4mm?
a 28m da fonte (50 x 50urad?) e um DCM, que pode operar com critais de Si(111) ou Si(311), a
30m da fonte, analizando o tamanho do feixe a 40m da fonte. Como a fenda bloqueia apenas uma
por¢do da borda do feixe, efeitos de difracdo puderam ser desprezados. Uma limitacdo do angulo de
incidéncia do monocromador real, que serd futuramente instalado na linha, impede que seja factivel
simular energias abaixo de 8kel” (angulo de Bragg acima de 30°) ao se considerar o cristal de Si(311).
E previsto que a linha ndo deva ocupar mais que 60/ apds a fonte e, considerando que o fim da
protecdo radiolégica de linhas de onduladores € em 25m da fonte, os elementos devem estar dispostos
entre estes limites. Existe ainda uma divis@o de estabilidade no piso em 34m, de maneira que um
componente ndo pode ocupar esta marca.

O feixe estimado na fonte foi propagado analiticamente para se obter seu tamanho em diferentes
distancias, determinando a melhor posicdo na linha para o difratdbmetro, adequando o tamanho do
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feixe de radiac@o ao tubo capilar que contém a amostra. Em paralelo, simula¢des considerando um
espelho colimador up-bounce (o plano de incidéncia € o vertical e o feixe é refletido para cima) de
raio meridional 21, 818km, angulo rasante de incidéncia 2, 75mrad e dimensdes 300 x 5mm? foram
realizadas com o intuito de diminuir o tamanho vertical do feixe e rejeitar harmonicos para as baixas
energias da linha, especialmente de 5 a 10keV. Trés diferentes materiais de revestimento (Si, Rh e
Pt) foram simulados para que todo o espectro da linha pudesse ser viabilizado, considerando que a
faixa com revestimento de Si deva ser usada para energias baixas (até aproximadamente 10kel’) para
a rejeicdo de harmonicos, a faixa de Rh para energias intermedidrias (até 23kel’) e a de Pt para as
energias mais altas (para o dngulo de 2, 75mrad, a platina tem refletividade de 70% em 30keV).

O fator de rejei¢do de harmonicos no arranjo sem espelho foi obtido convoluindo a razdo entre
a transmissdo do terceiro e do primeiro harmdnicos do cristal com a razdo do fluxo das mesmas
energias geradas pelo ondulador: nio necessariamente os mesmos harmonicos do cristal. Como ja
explicado, o harmonico do ondulador serd o maior possivel a ser sintonizado, portanto, a energia que
se quer emitir estd geralmente sintonizada para um harmonico n diferente do fundamental. O cristal,
entretanto, permite a passagem dos harmonicos n, 2n, 3n e assim por diante. Como a proxima energia
que poderia ser transmitida pelo cristal, correspondente a 2n, € um harmonico par do ondulador, sua
intensidade é desprezada e calcula-se o fator de rejeicio com o terceiro harmdnico do cristal, que
corresponde ao 3n-ésimo harmonico do ondulador. Finalmente, o fator no caso do espelho inserido
seréd o obtido sem espelho multiplicado pela razdo dos fatores de refletividade das energias do terceiro
e primeiro harmonico,

N Teristai—se  Fluzsp  Rap

E, 21

B Tovista—e  Flurg Rp’
As posicdes da fenda e do monocromador foram ajustadas para 26m e 28m, respectivamente, da fonte
no caso da insercao do espelho, sendo que a dimensao da fenda também teve de se modificar para 1, 3
x 1, 3mm?.

4 Resultados

4.1 Fluxo de Fotons

O fluxo total de fétons no fim da linha foi de 12, 7% a 14% maior com a se¢@o High-3 (Figura 5)),
variando de (2,117 +0,004) - 10'?ph/s/100m A para (2,388 +0, 004) - 10*?ph/s/100m A na energia
de 20keV, usando o cristal de Si(111), que permite maior passagem de fluxo. O maior valor obtido
com a secdo High-(3 estd de acordo com o fato de o feixe de elétrons ter menor divergéncia que em
comparagdo a Low-3, de maneira uma por¢cdo menor do feixe de radiacdo gerado serd perdida na
fenda que define a aceitancia da linha.

10



Figura 5: Fluxo total para as diferentes secdes do anel e ganho percentual ao na High-£.
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Fonte: Autor

Comparando os diferentes onduladores na se¢do Low-/3, o maior fluxo foi obtido com
o ondulador de periodo 18mm, cerca de 20% maior que o fluxo do de periodo 19mm, enquanto este,
por sua vez, foi até 140% maior que o fluxo do ondulador de periodo 20mm. O uso do ondulador de
18mm permitiu um fluxo de (2, 54540, 001) - 10'3ph/s/100mA a (6,15+0,01) - 10! ph/s/100m A
ao longo do espectro da linha.

Figura 6: Fluxo total e ganho percentual para os diferentes onduladores.
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Fonte: Autor

Um padriao relevante que pode ser observado para os outros resultados que seguem em relacao
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a comparacao de onduladores € que, para as energias mais baixas, os onduladores ainda estdo sinto-
nizados no mesmos harmdnicos, mas, a medida que se varre o espectro, o ondulador de 19mm, que
possui maior valor de K méximo, pode sintonizar harmdnicos maiores que os outros dois para uma
mesma energia, de forma que seu fluxo final € quase equivalente ao de 18mm para alguns pontos.
Com a insercao do espelho colimador na linha, o fluxo total serd reduzido de acordo com o fator
de refletividade do revestimento e a dimensdo do espelho. Diferentes faixas de revestimento trazem
dificuldades de alinhamento e estabilidade para seu uso no projeto da linha, de forma que pode ndo ser
realista considerar a operagdo com todos os trés materiais simulados. A queda no fluxo para a energia
final da linha, 30keV/, foi de (6,42 + 0,01) - 10''ph/s/100mA, sem espelho, a (3,974 + 0,007) -
10" ph/s/100mA, com o espelho na faixa de Pt, uma perda de quase 40%. O fator de rejeigdo de
harmdnicos apresentou melhora de 1, 53-1072, sem espelho, a 6, 96-10~%, com espelho na faixa de Si,
na energia de 5kel . Contudo, isso acarreta numa perda de fluxo total de fétons de aproximadamente

20 a 30% para as energias mais baixas (Figura 7).

Figura 7: Fluxo total e fator de rejeicao de harmdnicos para cada revestimento do espelho.
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Fonte: Autor

E interessante analisar o fluxo de fétons que atinge a 4rea ttil do tubo capilar de 2000 x 800m,
realizando simulagdes com uma fenda final deste tamanho na posi¢dao de 40m. Como o tamanho
maximo [; do feixe ap6s incidir em um angulo rasante € no espelho é dado por

[y = Comprimento - sin(0) ~ Comprimento - 0, (22)

temos que o feixe logo apds o espelho tem tamanho maximo vertical de 825um, ou seja, o espelho
ndo corta o feixe na vertical mais do que a fenda que simula a amostra. O fluxo obtido na regido
da amostra, considerando a energia de 20keV e o revestimento de Rh, variou de (1,773 £ 0,003) -
10"2ph/s/100mA a (2,012 + 0,004) - 10'?ph/s/100mA, um ganho de ~ 13,5% com o uso do
espelho. Contudo, esses ganhos ndo compensam o encarecimento do projeto se se inserir um espelho
na linha.
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4.2 Banda e Resolucao de Energia

Os feixes obtidos com as diferentes secdes do anel tiveram banda e resolucio energética equivalen-
tes. Para os trés onduladores simulados (Figura 8), esses valores, ainda que ndo equivalentes, atendem
ao critério da linha, estando a resolucdo muito préxima da resolucdo intrinseca dos cristais® dada a
baixa divergéncia. Para a energia de 5keV/, por exemplo, a resolugio chega em (1,20 & 0,01)10~%.
Nas energias mais baixas, percebe-se que a resolugdo de energia melhora (i.e., diminui) com a dimi-
nui¢do do nimero de periodos - uma consequéncia de se aumentar o periodo do ondulador e manter
o comprimento constante (ver [Equacao 10| e [Tabela 2). Mas a medida que a energia aumenta, o on-
dulador de periodo 19mm sintoniza um harmdnico maior, de maneira que sua resoluc¢do e banda de
energia crescem, ultrapassando os valores obtidos para o ondulador de periodo 18mm.

Figura 8: Banda de energia e resolucdo energética para os diferentes onduladores.

-4
12 Perfodo 20mm - ST —e— 5x10
Periodo 20mm - Si311 —=— )
Periodo 19mm - Si111 —e— S 4x10 o
Periodo 19mm - Si311 —=— 3
10 Periodo 18mm - Si111 —e— " -—
Periodo 18mm - Si311 —= 3x10 -t

8 /
4 f 9x10°
’- 8x10
7x10°9) Periodo 20mm - Si11l —e—
2 6x10°5 Periodo 20mm - Si311 —=—
Periodo 19mm - Si111 —e—
5x105 H Periodo 19mm - Si311 —=—
Periodo 18mm - Si111 —e—
o0 %105 Periodo 18mm - Si311 —=—

5 10 15 20 25 30 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30
Energia (keV) Energia (keV)

2x10" / :

1x10°4

Banda de Energia - FWHM (eV)
[o2]

Resolucéo Energética (AE/E)
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Em compensacgdo a perda no fluxo de fétons em se usar o cristal de Si(311) ao invés do de Si(111),
sua resolucao energética é melhorada, ja que ha uma sele¢ao melhor da radiagdo com energia proxima
a desejada.

4.3 Tamanho e Divergéncia do Feixe

Os feixes de fétons obitidos pelas simulagdes nas duas diferentes secdes retas do anel resultaram
em tamanho e divergéncia verticais equivalentes. O feixe criado na secdo High-[, entretanto, tem
menor tamanho (tomado a 40m da fonte) e divergéncia horizontais, de (1042 4+ 5)um e (25,6 +
0, 1)prad (FWHM - full width at half maximum ou largura & meia altura) para 20keV" por exemplo,
quando comparado com o criado na se¢io Low-/, de (1450 £ 20)um e (35,0 £ 0, 6) urad (FWHM)
para a mesma energia (Figura 9). A diminui¢do do feixe na dire¢do horizontal é indesejada pelos
critérios da linha uma vez que o feixe deve se adequar ao formato do tubo capilar. Idealmente deveria-
se obter 2mm de tamanho horizontal e, prioritariamente, um tamanho vertical de 0, 8mm.
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Figura 9: Divergéncia e tamanho (FWHM) do feixe para as diferentes secdes do anel.
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Os tamanhos e divergéncias (Figura 10| e [Figura 11) se reduzem com o aumento do periodo, mas
0 uso de harmonicos maiores pelo ondulador de periodo 19mm faz crescer seu tamanho e o torna
menos apropriado que o ondulador de periodo 18mm. Como o feixe € maior na dire¢do horizontal e

¢ cortado por uma fenda, seu perfil se distancia mais de uma curva gaussiana (Figura 12)), o que eleva
a incerteza obtida no ajuste em relacdo a direcdo vertical.

Figura 10: Divergéncia (FWHM) do feixe para os diferentes onduladores.
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Para a energia de 20keV foi obtido um feixe, a 40m da fonte, de (1410 £ 20)wm por (902 £ 2)um
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para o ondulador de 20mm, (1450 4 20)um por (985 + 3)um para o de 19mm e (1430 +£ 20)um por
(946 £ 3)um para o de 18mm.

Figura 11: Tamanho (FWHM) do feixe para os diferentes onduladores.
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Figura 12: Perfis de divergéncia e tamanho do feixe considerando o ondulador de periodo 18mm
para uma simulacio na energia de 20keV/ .

——— . . . ——r . . . 80000
X FWHM = 34.665 X FWHM = 1431.039
Y FWHM = 23.581 2000 Y FWHM = 950.039
60000
X FWHM = 37.906 X FWHM = 1538.207
Y FWHM = 23.363 1000 Y FWHM = 948.813 40000
X RMS = 12.297 X RMS = 491.447 20000
Y RMS = 9.574 Y RMS = 384.766
1 L 1 0 1 L 1 1 L 0
. . F w 3 1000
I | L 1 500
= —
© €
- 1 5 F 1 0 2
N N
I ] 3 1 -500
. [ ‘ ] -1000
2000 0 -15 0 15 80000 0_-1000 -500 0 500 1000

X' [urad] X [um]

Fonte: Autor

Definindo a fonte de luz com um ondulador de periodo 18mm com pardmetros dados na[Tabela 2]
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instalado numa sec@o reta Low-/ (Tabela IJ), é possivel usar as equagdes [Equacdo 11| para uma esti-
mativa analitica do tamanho e divergéncia do feixe de radiacdo. Como podemos considerar que esses
parametros geométricos sao pouco influenciados pela fenda ou pelo monocromador, essa estimativa
pode ser extrapolada para se obter o tamanho do feixe em diferentes posi¢cdes da linha, o que pode
auxiliar a tomada de decisdo em relacdo a melhor posi¢do para o difratdmetro (i.e., a posicdo da
amostra). A [Figura I3|resume os resultados para algumas energias de interesse, sendo que as energias
de TkeV e 10keV correspondem, aproximadamente, a pontos de menor e maior, respectivamente,
tamanho e divergéncia do feixe.

Figura 13: Tamanho do feixe (FWHM) estimado em fun¢do da posi¢do da amostra.
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Como a cabana experimental do difratdmetro ndo pode ocupar marca de 34m, onde existe uma
divis@o do piso para fins de estabilidade do anel, a amostra encontraria um feixe abaixo do critério de
tamanho vertical (FWHM) de 800um logo antes da marca mencionada, ou, ultrapassando o critério
para 900um, logo apds. Posicionar o difratometro antes da marca de 34m pode ser inviavel dado que
os outros elementos da linha, como fendas e monocromador, s6 podem ocupar o espaco de 25m da
fonte em diante, onde termina a protecao radioldgica.

Inserir um espelho colimador a 30m da fonte resultou em, como esperado, um feixe menor que
8004m de FWHM na vertical a 40m da fonte e uma divergéncia quase nula (Figura 14). Para 20keV/,
por exemplo, o tamanho se reduz de (946 + 3)um para (693 + 6)um e a divergéncia de (23,64 +
0,07)urad a (0,323 £ 0,001)urad.
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Figura 14: Divergéncia e tamanho (FWHM) verticais do feixe sem e com o espelho colimador.
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5 Conclusoes

As simulagdes puderam auxiliar na determinacdo da secdo reta do anel de armazenamento e do
ondulador mais apropriados para a linha de luz HARPIA, mesmo que ndo satisfazendo todos os
objetivos iniciais, como o critério do tamanho vertical do feixe de 0,8mm. A se¢do reta Low-(3
do anel de armazenamento se mostra mais apropriada, mesmo que com menor fluxo, ja que o feixe
gerado possibilita iluminar mais na dire¢éo horizontal, com largura a meia altura de (1450 + 20)um,
quando comparado com o gerado na se¢do High-£3, (1042 + 5)um. O tamanho pode ser considerado
ainda maior na horizontal, ja que o ajuste gaussiano tende a subestimar a largura a meia altura nesse
caso em que o feixe foi cortado por uma fenda de aceitancia 50x50urad?, como visto na
O ondulador de periodo de 18mm apresentou maior fluxo total de fétons, mesmo que o ondulador de
19mm estivesse sintonizado para harmOnicos mais altos na maior parte das altas energias da linha.
Apesar de ter um feixe maior quando comparado ao ondulador de periodo 20mm, o ganho no fluxo
do ondulador de periodo 18mm o torna mais apropriado a linha.

Com a fonte definida, o fluxo total de fétons da linha varia de (6,947 4+ 0,009) a (2,895 +
0,002)ph/s/100mA, com resolucdo de energia de (1,20 + 0,01)10™* a (3,78 £+ 0,01)10~%, consi-
derando o uso de cristais de Si(111) no monocromador, valores que estdo dentro de esperado ou até
superam outras linhas de luz semelhantes'®. A posicdo final do difratdmetro ainda pode ser otimizada
se guiando pelos graficos expostos na[Subsecao 4.3] Sem poder, entretanto, ocupar a marca de 34m e
considerando o espaco que deve ser guardado ao monocromador.

As simulagdes com o espelho de raio meridional up-bounce, posicionado a 30m da fonte, mos-
traram que o feixe fica colimado com divergéncia proxima de zero e tamanho vertical de abaixo de
0, 8m para todo o espectro da linha. Apesar da queda do fluxo total no fim da linha, o fluxo de f6tons
que atinge a drea de interesse da amostra aumenta, para 20keV” por exemplo, em 13, 5%. O fator de
rejeicao de harmonicos melhora especialmente para baixas energias com o uso do revestimento de Si
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no angulo de 2, 75mrad. Contudo, o encarecimento do projeto da linha HARPIA pode nido compen-
sar esses fatores. Caso o projeto do espelho colimador seguisse em diante, o comprimento poderia ser
otimizado para 290mm, ja que no dngulo rasante mencionado, o feixe refletido teria tamanho méximo
igual a 800pm. Seria necessdrio verificar os efeitos de difracdo do feixe com a borda do espelho e
prosseguir também com simulacdes de erros de superficie e alinhamento para garantir que a perda do
fluxo ou distor¢@o do feixe ndo supere critérios determinados (em geral, permite-se uma variagdo de
10% desses pardmetros).
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