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3.2 Pflichtenhefte zu den Erweiterungen

3.2.1    Continuousscan

	Dokumentversion:
	1.0 (letzte Änderung: 12.September 2001)

	Autor:
	J. Ullrich, S. Berndt

	Zustand:
	abgeschlossen


1. Überblick 

Die Teilfunktion „Einstellungen und Ablauf des Kontinuierlichen Scans“ (entspricht Continuousscan) ist als Teil des Diffraktometrie/Reflektometrie-Gesamtvorganges in das existierende XCTL-Programm zu integrieren. In den Gesamtvorgang läßt sich diese Funktion unter dem Oberbegriff „Linescan“ einordnen. Der kontinuierliche Scan ist zu-sammen mit dem bereits existierenden Stepscan in dem Linescan-Fenster als gleich-wertige Funktion einzubringen.

    Die Funktion ist aus fachlicher Sicht bedeutsam, da es mit ihr in stärkerem Maße als mit Stepscan möglich ist, einen ersten Eindruck von einem zu untersuchenden Objekt zu bekommen. Durch das kontinuierliche Bewegen der Probe und das gleichzeitige Messen mittels eines 0-dimensionalen Detektors ist die Gefahr, daß man einen schmalen Bereich hoher Intensität übersieht, nicht so groß wie beim Stepscan. Beim Stepscan kann es passieren, daß man aufgrund einer zu groß gewählten Schrittweite diesen Bereich überspringt. Andererseits würde eine zu kleine Schrittweite sehr zeitaufwendig werden. Der kontinuierliche Scan dagegen würde auch diesen schmalen Bereich hoher Intensität aufzeigen. Er ist für einen ersten Überblick geeigneter. Erst nachdem man mit Hilfe eines kontinuierlichen Scans einen interessanten Bereich gefunden hat, kann man diesen durch einen Stepscan genauer untersuchen. Mit der Teilfunktion 'Einstellungen' sind vor dem Start und der Kontrolle des kontinuierlichen Scans alle dafür relevanten Angaben eingebbar.

Mit der Teilfunktion 'Ablauf des kontinuierlichen Scans' 

· kann die Startposition angefahren werden, 

· wird die Messung gestartet mit nachfolgender Information zum Stand und 
Verlauf der Messung, 

· kann eine laufende Messung unterbrochen sowie eine unterbrochene 
Messung fortgesetzt werden, 

· wird die Messung gestoppt.

Mit der Teilfunktion 'Sonstige Funktionen' können Kurven 

· geladen, gespeichert und gelöscht werden, 

· fixiert , sowie als fixierte Kurve gespeichert und gelöscht werden.

2. Funktionale Beschreibung 

2.1 Einstellungen
2.1.1 Kontinuierlicher Scan 

Beim kontinuierlichen Scan wird eine Probe von einer Startposition zu einer Endposi-tion mit einer konstanten Geschwindigkeit bewegt. Es werden, während die Probe be-wegt wird, mehrere gleichlange Messungen mit einem 0-dimensionalen Detektor durchgeführt. Der Gesamtbereich von der Start- bis zur Endposition wird durch einen bestimmten Meßbereichswert in eine Zahl von äquidistanten Bereichen zerlegt. Um eine konstante Geschwindigkeit auf allen Bereichen gewährleisten zu können, muß der Beschleunigungsweg an der Startposition und der Bremsweg an der Endposition in Abhängigkeit vom jeweiligen Motor und der Zielgeschwindigkeit in den Scanablauf mit eingebracht werden. Der Motor muß also von einer Position vor der Startposition gestartet werden. Dies ist nötig, um sicherstellen zu können, daß die konstante Geschwindigkeit an der Startposition schon erreicht ist. Das Gleiche gilt für den Brems-vorgang ( der Motor muß etwas über die Endposition hinausfahren). Die Geschwin-digkeit, mit der das Objekt bewegt wird, sowie die Anzahl der Bereiche, ist durch die Start-, Endposition , Meßzeit und Bereichsgröße eindeutig bestimmt. Während des Scans werden also in der Bewegung der Probe die von der Probe reflektierte Röntgen-strahlung mit Hilfe eines 0-dimensionalen Detektors über den jeweiligen Bereichen gemessen. Die gemessenen Intensitäten werden anschließend über den jeweiligen Bereichsmittelpunkten abgetragen und so in Form einer Kurve dargestellt.


Abb. 3.33: Dialogbox ‚Einstellungen Continuousscan’

Einzustellende Parameter:

· Scanachse (Motor), über welche die Probe bewegt werden soll 

· Startposition des Scans 

· Endposition des Scans 

· Größe der Meßbereiche 

· 0-dimensionaler Detektor, mit dem gemessen werden soll 

· Meßzeit pro Bereich (in Sekunden) 

Zur Information soll angezeigt werden (nicht vom Nutzer veränderbar):

· die zur gewählten Achse gehörende Einheit 

· die Geschwindigkeit( Einheit/Sekunde), mit welcher die Probe bewegt werden muß (dieser Wert berechnet sich aus den aktuell eingestellten Parametern) 

· Anzahl der Meßpunkte (dieser Wert berechnet sich aus den aktuell eingestellten Parametern) 

2.1.2 Sichern von kontinuierlichen Scan-Kurven
Um von vornherein festlegen zu können, daß der durchzuführende Scan gespeichert werden soll, soll es die Möglichkeit geben, dies in der Dialogbox einzustellen. Im Gegensatz zum Stepscan soll hierbei auf die Option des kontinuierlichen Speicherns (Punkt für Punkt) während des laufenden Scans verzichtet werden. Gewünscht ist die Option des automatischen Speicherns nach Beenden des Scans. Außerdem ist die Eingabemöglichkeit eines Pfades, unter dem die Datei abzulegen ist, einzubringen.

Einzustellende Parameter:

· 'Bei Beenden speichern'-Checkbox 

· Sicherungs-Verzeichnis 

2.1.3 Start und Beenden der Teilfunktion
Start:
Die Dialogbox 'Einstellungen ContinuousScan' wird geöffnet über das Linescan-Fenster-Menü: Setup ContinuousScan ...

Beendigung: 

Die Dialogbox wird geschlossen:

· über die Buttons Abbrechen und OK

Das Verlassen über den OK-Button ist nur möglich, wenn alle eingestellten Parameter gültig sind. Ist dies nicht der Fall schließt sich die Dialogbox nicht und es werden einige Parameter korrigiert bzw. bei ungültiger Geschwindigkeit, Meßpunkte oder ungültiger Start- bzw. Endposition  erscheint eine der folgenden Meldungen.
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Abb. 3.34: ungültige Eingabewerte

· über den Windows-Button 'x'

· durch Betätigen der ESC- oder ENTER-Taste

2.2 Ablauf des kontinuierlichen Scans
2.2.1 Start eines Scans
Ähnlich wie beim StepScan soll auch beim kontinuierlichen Scan der Start eines Scans nur möglich sein, wenn gültige Parameter eingegeben wurden (d.h., die Einstellungs-dialogbox kontinuierlicher Scan wurde bereits aufgerufen) und wenn weiterhin kein anderer Scan läuft (dieser müßte vorher unterbrochen werden). Erst wenn diese Bedingungen erfüllt sind, wird der entsprechende Menüpunkt auswählbar. 

    Dies geschieht über das Linescanfenster-Menü => 'kontinuierlichen Scan starten'. Die Bezeichnung dieses Menüpunktes ist abhängig von der zuletzt aufgerufenen Einstel-lungsdialogbox (StepScan => 'StepScan starten' / kontinuierlicher Scan => 'kontinuierlichen Scan starten'). 

    Es erscheint nun die folgende Meldung. An dieser Stelle kann der Start des konti-nuierlichen Scans durch Betätigen des 'Nein'-Buttons abgebrochen werden. Um fortzu-setzen, muß der 'Ja'-Button betätigt werden. 
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Abb. 3.35: Messagebox ‚Kontinuierlichen Scan starten’

Im Anschluß erscheint, unter der Bedingung, daß die Speicheroption 'Bei Beenden speichern' in der Einstellungsdialogbox ausgewählt wurde, jetzt eine Dialogbox, in der man den Dateinamen eingeben kann, unter dem die Meßwerte des Scans abgelegt werden sollen. 
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Abb. 3.36: Dialogbox ‚Sichern unter...’

Nun wird die Probe auf ihre Startposition bewegt, was in der Statusleiste durch die Meldung 'Anfahren der Startposition' dem Nutzer mitgeteilt wird. Dabei wird ein gewisser Vorlauf als Beschleunigungsweg eingerechnet. Hat der Motor seine Startpo-sition erreicht, so beginnt der Detektor mit dem Messen und der Motor fährt mit einer konstanten Geschwindigkeit die Endposition an. Auch in die Endposition muß  der Bremsweg eingerechnet werden. Nachdem die Messung über einem Meßbereich abge-schlossen wurde, erfolgt eine Ausschrift der Form 'Bereich von: XXX bis: YYY Intensität: ZZZ' in der Statuszeile. Gleichzeitig wird diese Intensität über dem Mittel-punkt des gerade durchfahrenen Bereichs in Form einer Kurve in das Linescan-Fenster gezeichnet.

Dabei steht das 

· XXX für einen Winkelwert, der die Anfangsposition des aktuellen Meßbereichs,

· YYY für einen Winkelwert, der die Endposition des aktuellen Meßbereichs,

· ZZZ für die über dem durch XXX und YYY begrenzten Bereich gemessene Intensität 

angibt.

Nachdem die Probe an der Endposition des kontinuierlichen Scans angelangt ist werden bei aktivierter Speicheroption 'Bei Beenden speichern' nun die Meßwerte in der am Anfang des Scans ausgewählten Datei abgelegt. Anschließend fährt die Probe die Position an, an der sie sich vor dem Beginn des Scans befunden hat zurück. Es erfolgt bei aktivierter Speicheroption nun die Meldung :
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 Abb. 3.37

oder ansonsten die Meldung:
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 Abb. 3.38
2.2.2 Unterbrechen eines Scans
Ein laufender Scan kann unterbrochen werden. Dies geschieht entweder über den Hauptfenster-Menüpunkt 'Ausführen'->'Messung unterbrechen' oder durch Drücken der ESC-Taste. Daraufhin wird der Motor gestoppt. Es erscheint in der Statusleiste die Mel-dung 'Messung wurde unterbrochen'. Es werden keine weiteren Punkte in die aktuelle Kurve aufgenommen. Weiterhin ändert sich der Menüeintrag des Hauptfenster-Menüs 'Ausführen' von 'Messung unterbrechen' zu 'Messung fortsetzen'. Es kann jetzt auch wieder ein neuer Scan gestartet werden (der Menüpunkt 'Scan starten' ist wieder aktiv). 

2.2.3 Fortsetzen eines Scans
Ein unterbrochener kontinuierlicher Scan kann fortgesetzt werden. Dies geschieht entweder über den Hauptfenster-Menüpunkt 'Ausführen'->'Messung fortsetzen' oder durch Drücken der ESC-Taste. Daraufhin fährt der Motor zum Bereichsende des zuletzt gemessenen Bereichs (auch hier wird ein Beschleunigungsweg eingeplant) und die Messungen werden fortgesetzt. In der Statusleiste erscheinen wieder die aktuellen Scan-Informationen. Es werden wieder weitere Punkte in die aktuelle Kurve aufgenommen. Weiterhin ändert sich der Menüeintrag des Hauptfenster-Menüs 'Ausführen' von 'Mes-sung fortsetzen' zu 'Messung unterbrechen'. 

2.3 Sonstige Funktionen 
2.3.1 Kurve laden
Das Nachladen einer gespeicherten kontinuierlichen Scankurve soll (wie auch beim Stepscan bereits) über den Hauptfenster-Menüpunkt 'Datei' -> 'Nachladen...' ermöglicht werden. Eine Auswahl der zu ladenden Dateien geschieht über folgende Dialogbox. 
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Abb. 3.39: Dialogbox ‚Nachladen...’

Bei einer Datei wird der Ladevorgang abgebrochen, wenn der Headerteil der Datei weniger als 100 Byte enthält oder die [Header]-marke nicht existiert. Folgende Fehler-meldung wird ausgegeben: 
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Abb. 3.40: Messagebox ‚Header nicht korrekt’
Außerdem wird das Nachladen abgebrochen, wenn keine Meßwerte hinter der [DATA]-marke folgen. 

    Zunächst werden folgende Headerinformationen in die allgemeinen Einstellungen übernommen: 

· User->Nutzer 

· Target->Name 

· Orientation->Orientierung 

· Reflection->untersuchter Reflex 

· WaveLength->Wellenlänge 

Während die Meßwerte geladen werden, erfolgt alle 30 Meßwerte folgende Ausgabe in die Statusleiste 'Bereiche : X', wobei X die Anzahl der schon geladenen Meßbereiche angibt. Nachdem alle Meßbereiche geladen wurden, wird die Kurve in das auf diese Kurve angepaßte Koordinatensystem des Linescan-Fensters gezeichnet. Eine eventuell im Scanfenster gezeichnete Kurve wird gelöscht, sofern sie nicht fixiert wurde. Der Dateiname der geladenen Datei wird nun in die Titelleiste des Linescan-Fensters eingetragen.

2.3.2 Kurve speichern
a) kontinuierliche Scankurve 

Die kontinuierlichen Kurven sollen (wie auch bei StepScankurven) über den Haupt-fenster-Menüpunkt 'Datei' -> 'Sichern' oder 'Sichern unter ...' in einer CRV-Datei abgelegt werden. Wobei beim 'Sichern unter ...' in folgender Dialogbox ein Dateiname einzugeben bzw. auszuwählen ist. 

DIALOGBOX wie unter 2.2.1 

Beim 'Sichern' einer bereits gespeicherten Kurve wird folgende Meldung in der Status-leiste des Hauptfensters angezeigt: 'File wurde bereits gespeichert !'. Wurde die Kurve noch nicht gespeichert, so entspricht der Vorgang dem des 'Sichern unter ...'. Nun werden die Headerinformationen sowie die Daten in diese Datei gespeichert (siehe 3.2.2) Anschließend wird dieser neue Dateiname in die Titelleiste des Scanfensters eingetragen. 

b) fixierte Kurve 

Eine fixierte Kurve läßt sich über das Scanfenster-Menü 'Scan' -> 'Speichern' in einer über eine Dialogbox (wie unter a) ausgewählten Datei im BK-Format ablegen. Nun werden die Headerinformationen sowie die Daten in diese Datei gespeichert. Dabei ist zu beachten, daß sich (ganz im Gegenteil zum Stepscan) das Format einer fixierten kontinuierlichen Scankurve, gespeichert als bk-Datei, stark von dem Format der crv-Datei der gleichen kontinuierlichen Meßkurve unterscheidet. (siehe 3.2.3)

2.3.3 Kurve löschen
a) Hauptkurve

Eine Hauptkurve läßt sich über das Hauptfenstermenü 'Datei' -> 'Neu' löschen. Dabei wird die Kurve aus dem Scanfenster entfernt und die Titelleiste erhält den Eintrag 'untitled.crv'. 

b) fixierte Kurve 

Eine fixierte Kurve läßt sich über das Scanfenster-Menü 'Scan' -> 'Löschen' löschen. Dabei wird die fixierte Kurve aus dem Scanfenster entfernt. 

2.3.4 Kurve fixieren
Eine Hauptkurve läßt sich fixieren, um so die Möglichkeit zu haben, sie direkt mit anderen Kurven im Scanfenster vergleichen zu können. Dabei wird eine bereits fixierte Kurve gelöscht. Diese Funktion wird über das Scanfenster-Menü 'Scan' -> 'Fixieren' aufgerufen. Diese Kurve wird aber erst beim Start eines neuen Scans bzw. nach dem Laden einer Kurve farblich als fixiert gekennzeichnet (blau).Sie bleibt solange fixiert, bis sie gelöscht wird (siehe 2.3.3 b) oder eine andere Kurve fixiert wird. 

3. Daten 

3.1 Benutzerschnittstelle 




Abb. 3.41: Dialogbox ‚Einstellungen Continuousscan’

3.1.1 Steuerung
· Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

· Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

· Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK- Button. 

· Die Checkbox 'Bei Beenden speichern' ist über die Taste b (de)aktivierbar. 

3.1.2 Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

a) Gruppenfeld :[Scan-Achse] 

- [Combobox]:Auswahl der Scan-Achse (Motor) 
Über die hier ausgewählte Scan-Achse soll die Probe bewegt werden. 
Angezeigt werden alle in der .ini-Datei spezifizierten und physisch verfügbaren Motoren: .ini-Datei: [Motor i], Name= 
( Der gerade aktive Motor wird vorausgewählt. 
Bei Auswahl eines neuen Motors wird in das Feld Einheit die Einheit des neu eingestellten Motors eingetragen. 

- [Textfeld]:Einheit 
Dieses nicht durch den Nutzer editierbare Feld zeigt die zum eingestellten Motor zugehörige Einheit an. 
( Wert kommt vom Motor (aus ini-File des akt. Motors) 

- [Textfeld]:Startpunkt 
Hier wird die Startposition (der jeweiligen Motoreinheit) des ausgewählten Motors für den Scan eingegeben. Der Startpunkt gibt den Bereichsanfang des ersten Meßbereiches an. 
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf - 100 * Schrittweite des 1. Motors der Motorliste 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt.
Zulässiger Wertebereich: [min. Winkel des Motors, Schrittweite des Motors, max. 
 
Winkel des Motors- Schrittweite des Motors] 
Der Wert Startposition kann weiterhin ungültig sein, wenn sich durch die Einbeziehung des Beschleunigungsweges zur Startposition ein ungültiger Winkelwert ergibt. Der Beschleunigungsweg ist von der berechneten Geschwindigkeit sowie der Beschleunigung des Motors abhängig. 


- [Textfeld]:Geschwindigkeit 
Dieses nicht durch den Nutzer editierbare Feld zeigt die Geschwindigkeit (jeweiligen Motoreinheit pro Sekunde ) an, mit welcher der Motor während des Scans bewegt werden muß um den anderen aktuell eingestellten Parametern zu genügen. 
( dieser Wert wird bei jedem Mausklick auf den Aktionsschalter 'Parameter aktualisieren' bzw. bei Auswahl einer anderen Scanachse oder eines anderen Detektors neu berechnet.
Zulässiger Wertebereich: [min. Geschwindigkeit des Motors, max. Geschwindigkeit des 
 
Motors] 

- [Textfeld]:Endpunkt 
Hier wird die Endposition (jeweiligen Motoreinheit) des ausgewählten Motors für den Scan eingegeben. 
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf + 100 * Schrittweite des 1. Motors der Motorliste 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt.
Zulässiger Wertebereich: [min. Winkel des Motors + 1*Schrittweite des Motors, 
 
Schrittweite des Motors, max. Winkel des Motors- Schrittweite des Motors] 
Der Wert Endposition kann weiterhin ungültig sein, wenn sich durch die Einbeziehung des Bremsweges zur Endposition ein ungültiger Winkelwert ergibt. Der Bremsweg ist von der berechneten Geschwindigkeit sowie der Beschleunigung des Motors abhängig. 

- [Textfeld]:Meßbereichsgröße 
Hier wird die Größe eingegeben, die ein Meßbereich haben soll. Also die Größe eines Winkelbereichs über dem eine Intensitätsmessung durchgeführt werden soll. 
( Wert bei erstem Aufruf 10 * Schrittweite des aktuellen Motors 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt.
Zulässiger Wertebereich: [>Schrittweite des Motors] 


b)Gruppenfeld:[Sensor] 

- [Combobox]:Auswahl des Sensors 
Hier kann der 0-dimensionale Detektor, mit dem während des Scans gemessen werden soll, ausgewählt werden. 
Angezeigt werden alle in der ini-Datei spezifizierten und physisch verfügbaren Detektoren: ini-Datei: [Device i], Name= 
(Der gerade aktive Detektor wird vorausgewählt. 

-[Textfeld]:Meßzeit ...sec 
Hier kann man die Zeit eingeben, während der der Detektor die Impulse für einen Meßbereich zählt. 
( Bei erstem Aufruf der Box aus ini-File: [Scan],  ExposureTime= 
( Bei erstem Aufruf der Box und fehlendem Eintrag in ini-Datei auf '1.0' setzen.
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt.
Zulässiger Wertebereich: [Werte größer null] 

-[Textfeld]:Meßpunkte 
Dieses nicht durch den Nutzer editierbare Feld zeigt die voraussichtliche Anzahl der Meßpunkte des Scans an. 
( Dieser Wert wird bei jedem Mausklick auf den Aktionsschalter 'Parameter aktualisieren' bzw. bei Auswahl einer anderen Scanachse oder eines anderen Detektors neu berechnet.

c) Gruppenfeld: [Speicher-Optionen]

[Checkbox]: Bei Beenden speichern
Hier kann ausgewählt werden, ob die Meßkurve automatisch nach Beendigung der Messung in dem unter 'Sicherungs-Verzeichnis' angegebenen Pfad als crv-Datei abgespeichert werden soll.
( Bei erstem Aufruf der Box aus ini-Datei [Scan], SaveOnReady= 
( Bei erstem Aufruf der Box und fehlendem Eintrag in ini-Datei auf 'markiert' setzen 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt 

d)Aktionsschalter: [Abbrechen] 

Dialogbox schließen, bereits eingegebene Werte werden verworfen. 

e) Aktionsschalter: [OK] 

Mit der Taste 'OK' werden die aktuellen Einstellungen überprüft. Bei Korrektheit aller Werte werden die Werte übernommen und die  Dialogbox geschlossen, sonst bleibt die Dialogbox geöffnet und evtl. werden einige Einstellungen automatisch geändert: 
- 'Meßbereichsgröße' wird übernommen, wenn der Wert größer oder gleich min. 
   Schrittweite des Motors , sonst wird er auf min. Schrittweite des Motors gesetzt. 
- 'Startpunkt' wird übernommen, wenn Wert größer oder gleich dem Minimum und 
   kleiner dem Maximum des Motors ist. Er wird sonst auf min. Winkel des  Motors 
   gesetzt  
   Dabei muß der Startpunkt auch unter Einbeziehung des Beschleunigungsweges noch    
   einen gültigen Motorwinkel darstellen. Es erscheint eine entsprechende Fehler-
   meldung die den Beschleunigungsweg zu den aktuellen Einstellungen angibt.
- 'Endpunkt' wird übernommen, wenn Wert größer dem Minimum und kleiner oder 
   gleich dem Maximum des Motors ist. Außerdem muß der Wert größer als der Wert 
   der Startposition sein. Ansonsten werden die Werte Startpunkt und Endpunkt 
   vertauscht. Bei Gleichheit der beiden Werte greift das Kriterium unter Meßpunkte.
   Dabei muß der Endpunkt auch unter Einbeziehung des Bremsweges noch    
   einen gültigen Motorwinkel darstellen. Es erscheint eine entsprechende Fehler-
   meldung die den Bremsweg zu den aktuellen Einstellungen angibt.
-'Geschwindigkeit' muß im Bereich der erlaubten Geschwindigkeit liegen (ist dies nicht 
   der Fall, erscheint eine entsprechende Fehlermeldung).
-'Meßzeit' wird übernommen, wenn Wert größer 0. Er wird sonst auf 1 gesetzt. 
- Meßpunkte wird übernommen, wenn der Wert größer als 0 ist (ist dies nicht der Fall 
   erscheint eine entsprechende Fehlermeldung).


f)Aktionsschalter: [Parameter aktualisieren] 

Durch Betätigen dieser Taste werden die Werte der Felder 'Geschwindigkeit' und 'Meßpunkte' (in Abhängigkeit von den Werten in den anderen Feldern) aktualisiert.

3.2 Dateien 

3.2.1 ini-Datei 

Erforderlich ist der Scan-Abschnitt mit zahlreichen Parametern. Dies soll an einem Beispiel erläutert werden:

Beispiel: 
[Scan] 

DataPath=C:\DATA\ 

ExposureTime=1.00 

ExposureCounts=150000 

Failure=0.02 

xo=18 

yo=61 

dx=694 

dy=662 

SaveOnReady=1 

Level 0 2000 2 

Level 1 3000 1.5 

Level 2 4000 1.4 

Level 3 5000 1.3 

Level 4 6000 1.2 

Level 5 8000 1.1 

Level 6 10000 1 

Level 7 12000 0.9 

Level 8 16000 0.8 

Level 9 20000 0.7 

Level 10 25000 0.5 

Erklärung:
Alle nicht aufgeführten Parameter sind entweder nur für den Stepscan wichtig oder beziehen sich allgemein auf das Linescan-Fenster. Diese Parameter werden im Stepscan-Pflichtenheft beschrieben. 

· 'DataPath' ist der aktuelle Datenpfad, der bei Öffnen des Scan-Fensters gesetzt wird. Er kann in der Dialogbox 'Einstellungen kontinuierlicher Scan' geändert werden.

· Default-Wert: 'C:\\'

· Einheit:
· Wertebereich: char[80]

· repräsentiert durch: szDataPath

· sinnvoller Wert: ein existierendes Verzeichnis

· 'SaveOnReady' ist 0 oder 1, je nachdem, ob am Ende einer Messung gespeichert werden soll oder nicht.

· Default-Wert: 1

· Einheit:
· Wertebereich: int

· repräsentiert durch: bSaveOnReady

· sinnvoller Wert: die Werte (0 für aus und 1 für an) genügen

· 'ExposureTime' ist die Meßzeit. 

· Default-Wert: 1.0 

· Einheit: Sekunden 

· Wertebereich: float 

· repräsentiert durch: fMaxTime 

· sinnvoller Wert: positive Floatwerte

3.2.2 crv-Dateien 

Die Meßwertreihen werden in einem Dateiformat abgelegt, welches sich in einen Header- und einen Daten-Abschnitt unterteilt. Dies soll an einem Beispiel erläutert werden: 

Beispiel: 

Comment=Diffraktometrie-Meßplatz 
[Header] 
User=Gartstein 
Date=15.05.2000 Time=17:42:08 
DataOffset=1000 
Point_Number=20 
FileType=Continuous 
Target=1445 Reflection=[000] Orientation=[001] 
ArgumentMin=-10.00 ArgumentWidth=1.000 ArgumentMax=10.00 
WaveLength=1.540 Current=25  HV=30 
TimePerScan=1.00 
[Data] 
-9.998  -8.999  530.2849 
-8.999  -7.995  628.6367 
-7.995  -6.996  849.3754 
-6.996  -5.998  1173.1509 
-5.998  -4.999  1869.6578 
-4.999  -3.995  3324.6497 
-3.995  -2.996  6308.4224 
-2.996  -1.997  11779.9170 
-1.997  -0.999  18131.5430 
-0.999  0.000  21413.2988 
0.000  1.004  22541.0898 
1.004  2.003  23267.3555 
2.003   3.002  20869.2754 
3.002  4.000  13469.2734 
4.000  5.005  6937.8330 
5.005  6.004  3470.7600 
6.004  7.002  1964.4679 
7.002  8.001  1231.4954 
8.001  9.005  886.4710 
9.005  10.004  617.1450 
Erklärung: 
In der 1.Zeile steht Comment=A, wobei A für den Eintrag unter 'Einstellungen' => 'Programm' steht unter 'Besondere Bedingungen'.
Es folgt der Abschnitt [Header], der folgende Einträge enthält: 
- 'User' wird aus 'Einstellungen' => 'Programm' unter 'Nutzer' übernommen. 
- 'Date' und 'Time' enthalten das aktuelle Datum bzw. die aktuelle Systemzeit zu Beginn 
   der Messung. 
- 'DataOffset' gibt an, ab welchem Byte die Kurvendaten in der Datei stehen. Der Wert 
   ist vom Programm auf 1000 festgesetzt. 
- 'Point_Number' gibt die Anzahl der Bereiche, über denen Intensitäten gemessen 
   wurden, an. 
- 'FileType' gibt von nun an den Typ der Meßdatei an. 
   + FileType=Continuous bei Meßdatei, die durch kontinuierlichen Scan erstellt wurde. 
Weitere mögliche Werte in *.crv - Dateien sind : 
   + FileType=Omega2Theta bei Meßdatei, die durch einen StepScan im Omega2Theta-Modus erstellt wurde. 
   + FileType=Standard bei Meßdatei, die durch einen StepScan im Standard-Modus oder durch Zerlegen einer Datenbasis erstellt wurde. 
   + FileType=Aquisition bei Meßdatei, die durch einen Schnitt durch ein Bitmap erstellt wurde (siehe Areascan Datenerhebung). 
   + FileType=Comparison bei Meßdatei, in der eine fixierte Kurve gespeichert wurde. 
- 'Target', 'Reflection' und 'Orientation' werden aus 'Einstellungen' => 'Programm' unter 
   'Angaben zur Probe' übernommen. 
- 'ArgumentMin', 'ArgumentWidth', 'ArgumentMax' enthalten die Werte für 
   Startposition, Meßbereichsgröße und Endposition des Scans. 
- 'WaveLength', 'Current', 'HV' werden aus dem 'Einstellungen' => 'Programm' unter 
   'Betriebsparameter' übernommen. 
- TimePerScan' enthält die Meßzeit pro Bereich. 
Es folgt der Abschnitt [Data], der folgende Einträge enthält: 
- Jede Zeile enthält die Informationen eines Bereiches, bestehend aus 3 Werten: der 
   Bereichsstartposition, der Bereichsendposition und der Intensität die über diesem 
   Bereich gemessen wurde. 

3.2.3 bk-Dateien 

Im Gegensatz zum Stepscan unterscheiden sich die Formate gleicher kontinuierlicher Meßkurven im Format ‚bk’ und ‚crv’ voneinander. Das liegt daran, daß bei der bk.-Kurve die Repräsentation der Kurve im Speicher abgelegt wird. Und da beim konti-nuierlichen Scan die Intensitäten über den Bereichsmittelpunkten abgetragen werden, ergibt sich dann diese Darstellung. 

Beispiel: 

[Header]

Vergleichs-Scan 

FileType=Comparison

X >> Intensity >> Z

[Data]

-9.500  530.2849 -8.999

-8.499  628.6367 -7.995

-7.501  849.3754 -6.996

-6.499  1173.1509 -5.998

-5.498  1869.6578 -4.999

-4.499  3324.6497 -3.995

-3.500  6308.4224 -2.996

-2.496  11779.9170 -1.997

-1.498  18131.5430 -0.999

-0.499  21413.2988 0.000

0.500  22541.0898 1.004

1.499  23267.3555 2.003

2.503  20869.2754 3.002

3.502  13469.2734 4.000

4.500  6937.8330 5.005

5.500  3470.7600 6.004

6.499  1964.4679 7.002

7.502  1231.4954 8.001

8.501  886.4710 9.005

9.501  617.1450 10.004

Der Header besteht aus dem Eintrag 'Vergleichs-Scan' sowie dem schon unter 3.2.2 erklärten Eintrag FileType=Comparison . 
Im [Data] - Abschnitt sind in der 1. Spalte die Bereichsmittelpunkte der jeweiligen Bereiche, in der 2. Spalte die Intensitäten über diesen Bereichen und in der 3. Spalte die Endpunkte der jeweiligen Bereiche abgelegt.


4. Qualitätsbestimmung

	Produktqualität
	Sehr gut
	Gut
	Normal
	Nicht relevant

	Funktionalität
	
	X
	
	

	Zuverlässigkeit
	
	X
	
	

	Benutzbarkeit
	
	X
	
	

	Effizienz
	
	X
	
	

	Änderbarkeit
	
	X
	
	

	Übertragbarkeit
	
	
	X
	


5. Anmerkungen 

· Betriebssystem: Windows 9x

· Compiler: Borland C++ 4.5

6. Verwandte Dokumente 

Grundlage für dieses Dokument sind die Absprachen mit den Physikern. Weiterhin wurden das Dokument Diffr./Refl.-Gesamtvorgang, die Designbeschreibungen zum Stepscan sowie die Quellen des XCTL-Steuerprogrammes verwendet.

7. Testfälle 

Folgende Funktionen sind zu überprüfen: 

· Einstellen von Parametern in der Einstellungsdialogbox 'Einstellungen kontinuierlicher Scan' (Robustheit gegenüber fehlerhaften Eingaben)

· Durchführen eines kontinuierlichen Scans mit und ohne Speicheroption

· Durchführen eines kontinuierlichen Scans mit Unterbrechen und anschließendem Fortsetzen

· Speichern und Nachladen einer kontinuierlichen Scankurve über den Hauptfenster-Menüpunkt 'Datei'

Weitere Testfälle sind mit den Physikern zu klären.

8. Glossar 

Kontinuierlicher Scan bzw. Continuousscan
siehe 2.1.1 

Meßbereichsgröße
Dieser Wert gibt an, wie groß der Bereich ist, über dem ein Meßwert ermittelt wird. 

Beschleunigungsweg
Der Beschleunigungsweg ist der Weg, den der Motor mindestens zurücklegen muß, um bei seiner aktuellen Beschleunigung von 0 auf eine Zielgeschwindig-keit zu beschleunigen.

Bremsweg
Der Bremsweg ist der Weg, den der Motor mindestens braucht, um von einer konstanten Geschwindigkeit auf 0 herabzubremsen. Der Motor fängt um diesen Betrag vor der Zielposition automatisch an zu bremsen.

3.2.2 Dynamische Schrittweite

	Dokumentversion:
	1.0 (letzte Änderung: 3. August 2001)

	Autor:
	J. Ullrich, S. Berndt

	Zustand:
	abgeschlossen


1. Überblick 

Die dynamische Schrittweiten-Steuerung ist als eine Teilfunktion der Diffrakto-metrie/Reflektometrie in das Programm zu integrieren. Sie findet beim Stepscan, einer Teilfunktion des Linescan, Anwendung. Die Funktion dient zu einer variablen Schritt-weitenbestimmung während der Messung in Abhängigkeit von der gerade gemessenen Intensität. So lassen sich interessante Intensitätsbereiche genauer betrachten, während weniger interessante Bereiche schneller übergangen werden. Diese Funktionalität ist bereits implementiert, sie läßt sich aber bisher nur über Einstellungen im ini-File akti-vieren. Den Anwendern der Software war diese Funktion bisher unbekannt. 

2. Funktionale Beschreibung 

2.1. Einstellungen 
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Abb. 3.42: Dialogbox ‚Einstellungen StepScan’

Das Aktivieren eines Stepscans mit dynamischer Schrittweitensteuerung erfolgt in der Stepscan-Einstellungs-Dialogbox durch das Markieren der Checkbox 'aktivieren' inner-halb des Gruppenfeldes 'dynamische Schrittweite'. Erst nach erfolgter Auswahl dieser Checkbox ist es nun möglich, die Werte für die Schrittweitensteuerung einzugeben, da erst jetzt der bis zu diesem Zeitpunkt ausgegraute Einstellungen-Button anwählbar wird.

Bei Aktivierung der Checkbox wird die Einstellungs-Box automatisch aufgerufen. In dieser Einstellungsbox können maximal 10 verschiedenen Intensitätswerten Verhältnis-werte zugeordnet werden. Dabei ist zu beachten, daß die Intensitätswerte aufsteigend sortiert sein müssen. 

Einzustellende Parameter: 

· Intensitätswerte (maximal 10), aufsteigend sortiert 

· zugehörige Verhältniswerte (maximal 10) 

· Aktivierung der dynamischen Schrittweite (an/aus) 

2.2. Ablauf 

Es wird für einen Stepscan wie bisher eine Schrittweite festgelegt. Wird die dynamische Schrittweiten-Steuerung vor der Messung aktiviert, dies geschieht über eine Checkbox im Einstellungsfenster für den Stepscan, wird immer nach der Aufnahme eines Meßwertes der nächste anzufahrende Messpunkt anhand einer Schrittweiten-Berech-ung bestimmt. Die Schrittweite ermittelt sich hierbei aus der für die Messung vorgegebenen Schrittweite und einem Verhältniswert in Abhängigkeit von der zuletzt gemessenen Intensität: 

[Schrittweite] = (vorgegebene Schrittweite) * (Verhältniswert). 

Dazu werden die in der Einstellungsbox für die dynamische Schrittweiten-Steuerung eingetragenen Intensitätswerte durchgegangen, und wenn ein Intensitätswert größer ist als die zuletzt gemessene Intensität, wird der zugehörige Verhältniswert für die Berechnung des nächsten Schrittes benutzt.

Um z.B. den Achsenbereich, in dem Intenstitäten zwischen 2000 und 3000 Impul-sen/Sekunde gemessen werden, mit der halben Schrittweite, und den Achsenbereich, in dem Intenstitäten über 3000 Impulsen/Sekunde gemessen werden, mit doppelter Schrittweite zu durchfahren, wären folgende Eingaben zu tätigen: 

Level
Intensität
Verhältnis

0
1000

1

1
2000

0.5

2
3001

2

Die Angabe der verbleibenden Messzeit während der Messung entfällt im Gegensatz zum normalen Stepscan, da sie nicht eindeutig zu bestimmen ist. 

3. Daten 

3.1 Benutzerschnittstelle 

3.1.1 Dialogbox 'Einstellungen StepScan' 

Abb. 3.43: Dialogbox ‚Einstellungen StepScan’ (nächste Seite)
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3.1.1.1 Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

3.1.1.2 Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

Es gilt zunächst dasselbe wie zur Dialogbox im Pflichtenheft zum Linescan beschrieben. Hinzu kommt: 

a)[Gruppenfeld]:Dynamische Schrittweite 

[Checkbox]: aktivieren
- Bei erstmaligem Aufruf der Dialogbox deaktiviert
- Bei wiederholtem Aufruf werden die Einstellungen vom vorigen Aufruf gesetzt.

[Button]:Einstellungen
- Hier erscheint eine Dialogbox, in der Einstellungen zur dynamischen Schrittweite vorgenommen werden können.
- Button ist nur bei aktivierter Checkbox 'aktivieren' auswählbar.

3.1.2 Dialogbox 'Dynamische Schrittweite' 

Abb. 3.44: Dialogbox ‚Dynamische Schrittweite’ (nächste Seite)
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3.1.2.1 Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

3.1.2.2 Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

a) Gruppenfeld :[Level] 
Diese nicht durch den Nutzer editierbaren Felder zeigen eine Nummerierung für die einzugebenden Intensitäts- bzw. Verhältniswerte. 

b) Textfelder:[von] 
Diese nicht durch den Nutzer editierbaren Felder zeigen die Start-Intensitäten, ab denen der angegebene Verhältniswert gelten soll. 

c) Textfelder:[bis] 
In diesen Feldern werden die Intensitätswerte, bis zu denen der angegebene Faktor gelten soll, eingetragen. 
Vorgabe sind beim ersten Aufruf der Dialogbox Werte aus dem ini-File. Die Werte sind aufsteigend sortiert. Default-Werte sind von 1000 bis 10000 in [1000]-Schritten. Bei wiederholtem Aufruf der Dialogbox werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt. 

d) Gruppenfeld :[Faktor] 
In diesen Feldern werden die Verhältniswerte eingetragen. Vorgabe sind beim erstem Aufruf der Dialogbox Werte aus dem ini-File. Default-Werte sind alle gleich 1. Bei wiederholtem Aufruf der Dialogbox werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt. 

e) Aktionsschalter:[Zurücksetzen]
Durch Drücken dieses Button werden die bei Aufruf der Dialogbox eingestellten Werte gesetzt. 

f) Aktionsschalter: [Abbrechen]
Dialogbox schließen, bereits eingegebene Werte werden verworfen. 

g) Aktionsschalter: [OK]
Mit der Taste 'OK' werden die aktuellen Einstellungen überprüft. Bei Korrektheit aller Werte werden die Werte übernommen und die Dialogbox geschlossen, sonst bleibt die Dialogbox geöffnet und evtl. werden einige Einstellungen automatisch geändert: 

  Ist im Gruppenfeld [Faktor] ein Wert kleiner oder gleich 0, wird er auf 1 gesetzt.

  Sind die Intensitätswerte nicht aufsteigend sortiert, werden sie sortiert, dabei wird bei 
    gleichen Intensitätswerten nur der erste genommen, alle weiteren werden auf den 
    jeweils um 1 erhöhten aktuellen maximalen Intensitätswert und deren Verhältniswert 
    auf 1 gesetzt.

  Ist im Gruppenfeld [Intensität] ein Wert kleiner 0, wird er auf den jeweils um 1  
    erhöhten aktuellen maximalen Intensitätswert gesetzt und der Verhältniswert auf 1 
    gesetzt.

3.2 Dateien 

3.2.1 Ini-Datei 

Die bisherigen Einträge für die dynamische Schrittweite bleiben bis auf den Eintrag DynamicStepWidth erhalten: 

[Scan]

Level 0 2000 2 

Level 1 3000 1.5 

Level 2 4000 1.4 

Level 3 5000 1.3 

Level 4 6000 1.2 

Level 5 8000 1.1 

Level 6 10000 1 

Level 7 12000 0.9 

Level 8 16000 0.8 

Level 9 20000 0.7 

Level 10 25000 0.5 

Erklärung: 

  'DynamicStepWidth': Dieser Eintrag wurde entfernt, um zu verhindern, daß 
    versehentlich ein Scan mit dynamischer Schrittweitensteuerung gestartet wird; die 
    Aktivierung muß explizit in der Stepscan-Dialogbox erfolgen. 

  'Level i' mit i=0..n (n Anzahl der Level (Standard:10) im Ini-File-Abschnitt, dabei     
    müssen alle Indizes vorkommen) enthält alle Werte für dynamische Schrittweiten-steuerung; hinter jedem Level stehen jeweils 2 Werte, der erste gibt die Intensität an, bei der die Schrittweite um den Faktor des 2.Wertes geändert werden soll. 

· Level a b c 

    - Default-Wert:"" 
    - Einheit: (a, b, c) (Level, Impulse, Schrittweitenfaktor) 
    - Wertebereich:(a, b, c) (int, float, float) 
    - repräsentiert durch: Scaler[20], dabei sind die Impulse eines bestimmten Levels in  

       Scaler[Level] und die zugehörigen Schrittweitefaktoren in Scaler[Level+10] 
    - sinnvoller Wert:(a, b, c) (natürliche Zahlen von 0 bis 9,positive Integerwerte, 
       positive   Floatwerte) 

4. Qualitätsbestimmung 

	Produktqualität
	Sehr gut
	Gut
	Normal
	Nicht relevant

	Funktionalität
	
	X
	
	

	Zuverlässigkeit
	
	X
	
	

	Benutzbarkeit
	
	X
	
	

	Effizienz
	
	
	
	X

	Änderbarkeit
	
	X
	
	

	Übertragbarkeit
	
	
	X
	


5. Anmerkungen 

  Betriebssystem: Windows 9x 

  Compiler: Borland C++ 4.5 

6. Verwandte Dokumente 

Grundlage für dieses Dokument sind die Absprachen mit den Physikern und die vorhandenen Quellen, in denen die dynamische Schrittweiten-Steuerung bereits vollständig implementiert ist. 

7. Testfälle 

Folgende Tests sollten durchgeführt werden: 

· Tests auf alle möglichen Kombinationen von Eingaben in der Dialogbox 

8. Glossar 

dynamische Schrittweitensteuerung
siehe unter 1. Überblick 

Verhältniswert
siehe unter 2. Funktionale Beschreibung 

3.2.3 Datenbasis zerlegen und zusammensetzen

	Dokumentversion:
	1.0 (letzte Änderung: 24.August 2001)

	Autor:
	J. Ullrich, S. Berndt

	Zustand:
	abgeschlossen


1. Überblick 

Für die Physiker ist es problematisch, große Psd-Dateien mit einem externen Programm weiter zu bearbeiten. Ziel ist es daher, jedes Spektrum einzeln in einer Datei abzuspei-chern. Außerdem soll die Zahl der Spektren einer Messung auf bis zu 5000 erhöht werden, indem diese in einzelnen Dateien in einer laufenden Nummerierung abgelegt werden. Ebenfalls ist von den Physikern gewünscht, Spektren, die in solchen Dateien abgelegt sind, wieder zu einer Datenbasis zusammenzufassen. 

2. Funktionale Beschreibung 

2.1. Zahl der Spektren einer Messung erhöhen 

Die Zahl der Spektren einer Datenbasis ist bisher auf 1000 beschränkt. Diese soll auf 5000 erhöht werden. 

2.2. Zerlegen vorhandener Psd-Dateien 

Vorhandene Datenbasen können zerlegt werden. Falls diese sich nicht aktuell im Speicher befinden, müssen sie vorher nachgeladen werden. Die Zerlegung ist über einen Menü-Punkt 'Datenbasis zerlegen...' des PopUp-Menüs des Areascan-Fensters möglich. Dieser Menüpunkt ist solange ausgegraut, wie sich keine Datenbasis im Speicher befin-det. 
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Abb. 3.45: Dialogbox ‚Datenbasis zerlegen’

Es erscheint eine Dialogbox, in der die Dateinamen für die einzelnen Spektren sowie ein Pfad für die Dateien festgelegt werden. Hat der Dateiname mehr als 4 Zeichen, werden nur die ersten 4 Zeichen für den Dateinamen verwendet und eine erneute Eingabe des Dateinamens ist möglich. Die einzelnen Spektren werden in einer fortlau-fenden Nummerierung in crv-Dateien abgespeichert. Der Dateiname setzt sich aus den eingegebenen maximal 4 Zeichen sowie einer Zahl im Format XXXX, beginnend bei 0000, zusammen (z.B. Test0000.crv). 

2.3. Datenbasis-Zusammenführung
Spektren einer Messung, die in einzelnen Dateien abgespeichert sind, können wieder zu einer Datenbasis zusammengefügt werden. Dies ist über einen Menü-Punkt 'Datenbasis zusammensetzen...' des PopUp-Menüs des Areascan-Fensters möglich. 
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Abb. 3.46: Dialogbox ‚Datenbasis zusammensetzen’

Durch das Anklicken des Button 'Kurve wählen' kann eine ‚crv’-Datei von der Gestalt 'NAMExxxx.crv' über die Standard-FileOpen-Box ausgewählt werden. In der Dialog-box wird nun die maximale Anzahl an Kurven angezeigt, die in die Datenbasis aufge-nommen werden können. Das ist abhängig davon, ob alle Dateien der fortlaufenden Nummerierung existieren. Ist die ausgewählte Datei nicht von der angegebenen Struktur, kann nur diese einzelne Kurve zu einer Datenbasis umgewandelt werden. 

    Anschließend testet das Programm, ob der vom Nutzer eingegebene Wert für die Anzahl der Spektren zulässig ist. Falls nicht, wird der Wert vom Programm automatisch nach unten auf den maximal möglichen Wert korrigiert und die Eingabe kann wieder-holt werden. 

    War die Eingabe korrekt, wird eine entsprechende Psd-Datei unter dem angegebenen Namen mit einem Header angelegt und die Datenbasis anschließend im Areascan-Fenster dargestellt. 

3. Daten 

3.1 Benutzerschnittstelle 

3.1.1 Dialogbox 'Datenbasis zusammensetzen' 
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Abb. 3.47: Dialogbox ‚Datenbasis zusammensetzen’

3.1.1.1 Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

3.1.2.2 Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

a) Button: [Kurve wählen]
- öffnet eine Standard-Dialogbox zur Auswahl eines Dateinamen
- enthält nach Auswahl den Namen der Datei, sonst 'Kurve wählen' 

b) Textfeld: [Beenden bei]
Dieses nicht durch den Nutzer editierbare Feld enthält den Namen der Datei, bis zu der Spektren zu einer Datenbasis zusammengesetzt werden sollen.
Wurde keine Start-Datei gewählt, enthält das Feld den Eintrag 'TESTxxxx.crv'.

c) Textfeld: [Anzahl Spektren]
- enthält die Anzahl der Spektren, die zu einer Datenbasis zusammengefaßt werden sollen
- enthält bei Aufruf der Dialogbox den Eintrag '0'
- zulässiger Bereich: [0...max. Anzahl Kurven (abhängig von Start-Datei)] 

d) Aktionsschalter: [Abbrechen]
- Dialogbox schließen, bereits eingegebene Werte werden verworfen 

e) Aktionsschalter: [OK]
Mit der Taste 'OK' werden die aktuellen Einstellungen überprüft. Bei Korrektheit aller Werte werden die Werte übernommen und die Dialogbox geschlossen, sonst bleibt die Dialogbox geöffnet und evtl. werden einige Einstellungen automatisch geändert: 
Wenn der Wert von 'Anzahl Spektren' zu hoch ist, wird er nach unten auf den maximal möglichen Wert korrigiert.

3.1.2 Dialogbox 'Datenbasis zerlegen' 
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Abb. 3.48: Dialogbox ‚Datenbasis zerlegen’

3.1.1.1 Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

3.1.2.2 Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

a) Textfeld: [Dateiname]
- enthält die maximal ersten 4 Zeichen des Dateinamen, unter dem Spektren abgespeichert werden sollen
- enthält bei erstem Aufruf keinen Eintrag 

c) Textfeld: [Datenpfad]
- enthält den Datenpfad, in dem die Dateien abgelegt werden sollen
- enthält bei Aufruf der Dialogbox den Wert der Datenpfad-Variable des Scan-Fensters

d) Aktionsschalter: [Abbrechen]
- Dialogbox schließen, bereits eingegebene Werte werden verworfen 

e) Aktionsschalter: [OK]
Mit der Taste 'OK' werden die aktuellen Einstellungen überprüft. Bei Korrektheit aller Werte werden die Werte übernommen und die Dialogbox geschlossen, sonst bleibt die Dialogbox geöffnet und evtl. werden einige Einstellungen automatisch geändert: 
- Hat der Dateiname mehr als 4 Zeichen, wird er auf die erste 4 Zeichen verkürzt.
- Ist der Datenpfad nicht beschreibbar, wird er auf 'C:\\' gesetzt.

3.2 Dateien 

Die Dateien vom Typ 'psd' bzw. 'crv' entsprechen im wesentlichen den bekannten For-maten, wie sie in den Pflichtenheften zum Line- bzw. Areascan beschrieben sind. Im Header der crv-Dateien neu hinzugekommen ist ein Punkt 'Zerlegung', der angibt, ob es sich um eine Psd-Messung oder um eine Messung mit einem 0-dim. Detektor handelt. 

4. Qualitätsbestimmung 
	Produktqualität
	Sehr gut
	Gut
	Normal
	Nicht relevant

	Funktionalität
	
	X
	
	

	Zuverlässigkeit
	
	X
	
	

	Benutzbarkeit
	
	X
	
	

	Effizienz
	
	X
	
	

	Änderbarkeit
	
	X
	
	

	Übertragbarkeit
	
	
	X
	


5. Anmerkungen 

  Betriebssystem: Windows 9x 

  Compiler: Borland C++ 4.5 

6. Verwandte Dokumente 

Grundlage für die Implementation sind Gespräche mit den Physikern. 

7. Testfälle 

  Test auf korrekte Zerlegung und Reaktion auf falschen Dateinamen (länger als 4 Zeichen) 

  Test auf Dateinamen für die Zusammenführung, die nicht den Aufbau 'TESTxxxx.crv' haben 

8. Glossar 

Spektren-Zerlegung
siehe 2.3 

Datenbasis-Zusammenführung
siehe 2.4 

3.2.4 Omega- , Theta- und Psd-Kanal-Offset
	Dokumentversion:
	1.0 (letzte Änderung: 6.August 2001)

	Autor:
	J. Ullrich, S.Berndt

	Zustand:
	abgeschlossen


1. Überblick 

Die Teilfunktion 'Festlegen eines Omega- ,Theta- und Psdkanal-Offset' ist als Teil des Diffraktometrie/ Reflektometrie-Gesamtvorganges in das existierende XCTL-Programm zu integrieren. In den Gesamtvorgang läßt sich diese Funktion unter dem Oberbegriff Areascan einordnen. Die Funktion soll dazu dienen den Unterschied zwischen Realität und Theorie bzgl. der Winkelwerte auszugleichen (Omega-, Thetaoffset) sowie dem 2Thetawert einen beliebigen Psdkanal zuordnen zu können (Psdkanaloffset) . 

2. Funktionale Beschreibung 

a) Omega-, Thetaoffset 

Der Hintergrund dieser Erweiterung ist folgender: In der aktuellen Version des Programmes ist es so, daß sich aufgrund der Apparatur die praktischen Ergebnisse oft von den theoretisch zu erwartenden Ergebnissen unterscheiden. So kann es z.B. vor-kommen, daß der reale Wert für die Position des Reflexes bei einem Omegawinkel von 10 und einem 2Thetawinkel von 17 gefunden wird. Der theoretische Wert für die Position hätte aber bei einem Omegawinkel von 7 und einem 2Thetawinkel von 18 liegen müssen. Es ergibt sich also ein Unterschied von -3 zwischen dem realen und dem erwarteten Omegawinkel sowie ein Unterschied von 1 zwischen realem und erwartetem 2Thetawinkel. Da die realen Werte theoretisch falsch sind, ist von den Physikern die Möglichkeit gewünscht, vor dem Start eines Areascans diese Unterschiede anzugeben, so daß danach vom Programm sowohl bei der Eingabe der Scanparameter, als auch bei der Darstellung der Spektren des Areascans, nur noch mit den theoretischen Werten gearbeitet wird. Diese Offsetwerte sollen beim Speichern der Datenbasis in den Headerinformationen abgelegt werden. 

b) Psdkanaloffset

Zusätzlich zu diesen beiden Offsets ist eine weitere Offsetfunktion gewünscht. Diese Funktion soll nur bei Areascans mit einem Psd Anwendung finden (Omega2Theta- und Standardscan). Im Augenblick arbeitet das XCTL-Programm so, daß z.B. bei einem Omega-2Theta-Scan mit einem Psd der 0. Kanal immer an der Position des 2Theta-winkels gemessen wird und alle folgenden Kanäle dementsprechend größeren Winkel-werten als dem Winkelwert des 0. Kanals entsprechen. Dieser Winkelwert und die zugehörige Intensität bilden also zur Zeit immer den linken Randpunkt des dargestellten Kurvenspektrums. In der Realität ist es aber oft so, daß genau diese Position (2Thetaposition) interessant ist und deshalb im Zentrum des Kurvenspektrums liegen sollte. Um dies zu erreichen, ist eine Funktion gewollt, die es dem Benutzer noch vor dem Start eines Scans mit einem Psd ermöglicht, einen bestimmten Kanal anzugeben, der jeweils an denen in der Areascan-Dialogbox eingegebenen Winkelposition (Theta) messen soll (siehe auch Erweiterung 2Theta). Beim Start eines Scans würde dann der Psd jeweils an der durch den Offset verschobenen Thetaposition messen, so daß z.B. die 2Thetaposition immer beim 800.ten Kanal des Psd liegt. Auch in diesem Fall ist ein entsprechender Eintrag im Headerteil eines gespeicherten Areascans gewünscht. 

2.1 Einstellen eines Omega- bzw. Thetaoffsets vor dem Start eines Areascans 
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Abb. 3.49: Dialogbox ‚Einstellungen AreaScan’

Das Einstellen des Omega- bzw. Thetaoffsets erfolgt über die Dialogbox "Einstellungen Offset" vor dem Start eines Areascans. Die Dialogbox ist vor dem Start eines Scans über die Dialogbox "Einstellungen AreaScan" erreichbar. Wird in dieser Box der Aus-wahlbutton "Offset verwenden" im Gruppenfeld "Offset" aktiviert, so wird automatisch die Dialogbox "Einstellungen Offset" geöffnet und die entsprechenden Eingaben können getätigt werden. Dieser Dialog kann auch zu einem späteren Zeitpunkt durch Betätigen des Button "Einstellungen" wieder aufgerufen werden. 

Im Gruppenfeld "Omega" kann man den Omegaoffset direkt als Winkelwert im Textfeld "Winkel-Offset" im Gruppenfeld "direkt" eingeben. Der hier einzugebene Wert entspricht der Differenz von theoretischem Winkelwert und realem Winkelwert.     Hat man auf das entsprechende Textfeld geklickt, so ändert sich die Bezeichnung des Buttons im Omegagruppenfeld von "Offset berechnen" zu "Winkel berechnen". Durch Betätigen dieses Buttons ist es möglich, den theoretischen Winkel der dem im Textfeld "Winkel" angegebenen realen Winkelposition im Textfeld "entspricht Winkel" unter Berücksichtigung des aktuell eingestellten Omegaoffset anzuzeigen. Die zweite Mög-lichkeit, einen Omegaoffset festzulegen, kann durch Eingaben im Gruppenfeld "in-direkt" erfolgen. Es muß hierbei im Textfeld "Winkel" der reale Winkelwert und im Textfeld "entspricht Winkel" der diesem realen Winkel zuzuweisende theoretische Winkelwert eingegeben werden. Wurde eines dieser Textfelder angeklickt, so ändert sich die Bezeichnung des Buttons im Omegagruppenfeld von "Winkel berechnen" zu "Offset berechnen". Durch Betätigen dieses Buttons kann nun wiederum der sich aus dem eingegebenen realen und theoretischen Winkelwert ergebende Omega-Winkel-offset berechnet und im Textfeld "Winkel-Offset" angezeigt werden. Auf die gleiche Art und Weise kann man die Offset-Einstellungen für den Thetaoffset im Gruppenfeld "Theta" vornehmen. Ist der Auswahlbutton der Dialogbox "Einstellungen AreaScan" aktiviert, so sind alle Winkelangaben für Omega und Theta als die theoretischen aufzu-fassen. Ist der Auswahlbutton beim Verlassen der Dialogbox "Einstellungen AreaScan" aktiviert, so wird der nächste Scan mit den Offseteinstellungen der Box "Einstellungen Offset" durchgeführt. Ist dieser Auswahlbutton nicht aktiviert, so wird der nächste Scan ohne einen Omega- bzw. Thetaoffset durchgeführt.
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Abb. 3.50: Dialogbox ‚Offset setzen’

 Liegen die realen Omega- und Thetawinkel für Start- oder Endposition durch Einbeziehung der Offsets außerhalb des für die Achse erlaubten Bereiches, so erscheint eine der folgenden Meldungen:
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 Abb. 3.51: Messagebox ‚Bereichsüberschr. Omega’

bzw.
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 Abb. 3.52: Messagebox ‚Bereichsüberschr. Theta’


Die Dialogbox "Einstellungen Areascan" wird nicht geschlossen, bis die Offsetwerte oder die Omega- bzw. Thetawerte soweit korrigiert wurden, daß die realen Winkelwerte in den Gültigkeitsbereich der Achse fallen. 

2.2 Einstellen eines Psdkanaloffsets vor dem Start eines Areascans 

Das Einstellen eines Psd-Kanal-Offsets für einen Areascan erfolgt in der Dialogbox "Einstellungen AreaScan". Dazu ist es erforderlich, daß ein Psd-Detektor in der Auswahlbox im Gruppenfeld "Detektor" eingestellt ist. Nur unter dieser Bedingung sind Eingaben in das Textfeld "Meßkanalnr.:" im Gruppenfeld "Detektor" möglich. Das Feld ist auch ausgegraut, wenn kein Thetamotor zum Bewegen des Psd verfügbar ist. Ansonsten ist in diesem Textfeld die Nummer des Kanals des Psd angebbar, der sich auf der durch die Angaben in den Feldern "Einstellungen Omega" und "Einstellungen 2Theta" spezifizierten Position befinden soll. Liegen die realen Omega- und Theta-winkel für Start- oder Endposition durch Einbeziehung des Offsets außerhalb des für die Achse erlaubten Bereiches, so erscheint folgende Meldung:
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 Abb. 3.53: Messagebox ‚Bereichsüberschr. Theta’

Die Dialogbox "Einstellungen AreaScan" wird nicht geschlossen, bis der Offsetwert oder die Omega- bzw. Thetawerte soweit korrigiert wurden, daß die realen Winkelwerte in den Gültigkeitsbereich der Achse fallen. Ist die eingegebene Kanalnummer ein negativer Wert oder größer als die maximale Kanalnummer, die der Psd besitzt, so erfolgt die folgende Fehlermeldung:
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Abb. 3.54: Messagebox ‚ungültige Kanalnummer’

und die Dialogbox wird nicht geschlossen. 

2.3 Ablauf und Ergebnis eines Areascans mit Offset 

Nachdem alle Einstellungen für den Areascan mit Offset erfolgt sind (siehe 2.1.2.2 und "Verhaltensspezifikation Areascan"), kann der Areascan gestartet werden. Alle Anga-ben während des Scanablaufes (Statuszeile, Achsenkoordinaten, ...) sind nun nicht mehr die realen Motorpositionen, sondern die um den Offset korrigierten theoretischen Winkelwerte. 

3. Daten 

3.1 Benutzerschnittstelle 

3.1.1. Einstellungen Areascan
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Abb. 3.55: Dialogbox ‚Einstellungen AreaScan’

3.1.1.1. Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

  Der Checkbutton "Offset verwenden" kann durch Betätigung der Taste ‚o’ 
    (de)aktiviert werden. 

3.1.1.2. Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

Hierbei werden nur die neu hinzugekommenen Dialogboxelemente aufgeführt (alle anderen siehe Verhaltensspezifikation Areascan).

a) Gruppenfeld :[Offset] 

Auswahlbutton :[Offset verwenden]
Dieser Schalter gibt an, ob für den nächsten Scan ein Offset verwendet werden soll. Nur wenn dieser Schalter aktiviert ist, kann der Button "Einstellungen" betätigt werden (sonst ausgegraut). Wird dieser Button aktiviert, so öffnet sich automatisch die Dialogbox "Einstellungen Offset".
( bei Aufruf der Box deaktiviert 

Aktionsschalter :[Einstellungen]
Durch Betätigen dieses Schalters wird die Dialogbox "Einstellungen Offset" geöffnet.

b) im Gruppenfeld [Detektor] 

Textfeld :[Meßkanal]
In diesem Textfeld ist die Nummer des Kanals des Psd anzugeben, der sich auf der durch die Angaben in den Felder "Einstellungen Omega" und "Einstellungen 2Theta" spezifizierten Position befinden soll. Dieses Feld ist nur durch den Nutzer veränderbar, wenn als Detektor ein Psd ausgewählt ist. Ansonsten ist das Feld ausgegraut.
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf 0 gesetzt 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt 
Zulässiger Wertebereich: [0,1,(Kanalanzahl des Psd) -1] 

c) zu Aktionsschalter :[OK] 

  reale Omega-bzw. Thetawinkel durch Einbeziehen des Offset außerhalb des Gültigkeitsbereiches ==> Werte werden nicht automatisch angepaßt + Meldung erscheint (siehe 2.1, 2.2) 

  Kanalnummer außerhalb des Gültigkeitsbereich ( Wert wird automatisch auf 0 geändert und Dialogbox wird nicht geschlossen 

3.1.2. Einstellungen Offset
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Abb. 3.56: Dialogbox ‚Offset setzen’

3.1.2.1. Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

3.1.2.2. Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

a) Gruppenfeld :[Omega] 
Hier sind alle Parameter für den Omegaoffset zusammengefaßt. 

a1) Gruppenfeld :[indirekt]
Hier sind alle Parameter für das indirekte Festlegen eines Omegaoffsets zusammengefaßt. 

Textfeld :[Winkel]
In diesem Feld wird der reale Winkelwert angegeben, der einen anderen (theoretischen) Wert bekommen soll.
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf 15 gesetzt 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box wird Wert aus "entspricht Winkel" und "Winkel-Offset" vom letzten Aufruf berechnet.
Zulässiger Wertebereich:[] 

Textfeld :[entspricht Winkel]
In diesem Feld wird der theoretische Winkelwert angegeben, der einem (realen) Wert entsprechen werden soll.
( Wert bei Aufruf der Box auf 15 gesetzt 
Zulässiger Wertebereich:[] 

a2) Gruppenfeld :[direkt]
Hier ist der Parameter für das direkte Festlegen eines Omegaoffset eingeordnet. 

Textfeld :[Winkel-Offset]
In diesem Feld wird der Winkeloffsetwert angegeben, der die Differenz zwischen einem theoretischem und einem (realen) Wert wiedergibt.
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf 0 gesetzt
( Bei wiederholtem Aufruf der Box wird der Wert vom letzten Aufruf gesetzt.
Zulässiger Wertebereich:[] 

a3) Aktionsschalter:[]
Dieser Schalter dient zur Berechnung eines Wertes aus je 2 anderen. Der Schalter trägt die Bezeichnung "Offset berechnen", wenn eine Eingabe in eines der Felder im Gruppenfeld "indirekt" erfolgt ist. In diesem Fall wird durch Betätigen des Schalters der Wert des Feldes "Winkel-Offset" aus den eingegebenen "indirekt"-Parametern neu berechnet. Der Schalter trägt die Bezeichnung "Winkel berechnen", wenn eine Eingabe in das Feld im Gruppenfeld "direkt" erfolgt ist. In diesem Fall wird durch Betätigen des Schalters der Wert des Feldes "entspricht Winkel" aus dem eingegebenen "indirekt"-Parameter (Winkel) und dem Parameter "Winkel-Offset" neu berechnet. 

b) Gruppenfeld :[Theta] 
Hier sind alle Parameter für den Thetaoffset zusammengefaßt. Das Eingeben von Parametern in den Feldern dieses Gruppenfeldes vor einem Scanstart ist nur möglich, wenn in der Dialogbox "Einstellungen AreaScan" der Checkbutton "Theta-Achse fixieren" deaktiviert war. Ansonsten ist das gesamte Gruppenfeld ausgegraut. 

b1) Gruppenfeld :[indirekt]
Hier sind alle Parameter für das indirekte Festlegen eines Thetaoffset zusammengefaßt. 

Textfeld :[Winkel]
In diesem Feld wird der reale Winkelwert angegeben, der einen anderen (theoretischen) Wert bekommen soll.
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf 10 gesetzt 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box wird Wert aus "entspricht Winkel" und "Winkel-Offset" vom letzten Aufruf berechnet 
Zulässiger Wertebereich:[] 

Textfeld :[entspricht Winkel]
In diesem Feld wird der theoretische Winkelwert angegeben, der einem realen Wert entsprechen werden soll.
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf 10 gesetzt 
Zulässiger Wertebereich:[] 

b2) Gruppenfeld :[direkt]
Hier ist der Parameter für das direkte Festlegen eines Thetaoffset eingeordnet. 

Textfeld :[Winkel-Offset]
In diesem Feld wird der Winkeloffsetwert angegeben, der die Differenz zwischen einem theoretischem und einem realen Wert wiedergibt.
( Wert bei erstem Aufruf der Box auf 0 gesetzt 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box wird der Wert vom letzten Aufruf gesetzt 
Zulässiger Wertebereich:[] 

b3) Aktionsschalter:[]
Dieser Schalter dient zur Berechnung eines Wertes aus je 2 anderen. Der Schalter trägt die Bezeichnung "Offset berechnen", wenn eine Eingabe in eines der Felder im Gruppenfeld "indirekt" erfolgt ist. In diesem Fall wird durch Betätigen des Schalters der Wert des Feldes "Winkel-Offset" aus den eingegebenen "indirekt"-Parametern neu berechnet. Der Schalter trägt die Bezeichnung "Winkel berechnen", wenn eine Eingabe in das Feld im Gruppenfeld "direkt" erfolgt ist. In diesem Fall wird durch Betätigen des Schalters der Wert des Feldes "entspricht Winkel" aus dem eingegebenen "indirekt"-Parameter( Winkel) und dem Parameter "Winkel-Offset" neu berechnet. 

e) Aktionsschalter: [Abbrechen]
Dialogbox schließen, bereits eingegebene Werte werden verworfen. 

f) Aktionsschalter: [OK]
Mit der Taste 'OK' werden die aktuellen Werte übernommen und die Dialogbox geschlossen. 

3.2 Dateien 

3.2.1 psd-Datei 

Die Psd-Datei erhält einen ergänzenden Header-Eintrag zum Psdkanaloffset, der bei jedem Scan mit einem Psd angelegt wird.

(alt)

Comment=Diffraktometrie-Meßplatz
[Header]
User=Panzner Date=01.02.2001 Time=11:06:11
DataRows=21 DataColumns=31 FileType=1
FirstColumn=0 LastColumns=30
OmegaMin=0.0000 OmegaStep=0.20000 OmegaMax=4.0000
ThetaMin=0.000 ThetaStep=0.4000 ThetaMax=8.000 MoveRelation=2.00
Target=p457 Reflection=[658] Orientation=[999]
WaveLength=1.540 Current=35 HV=40
TimePerScan=1.00 PsdStep=124194344.000000 PsdAddedChannels=64

(der Header des gleichen Scans im neuen Format)

Comment=Diffraktometrie-Meßplatz
[Header]
User=Panzner Date=01.02.2001 Time=11:06:11
DataRows=21 DataColumns=31 FileType=1
FirstColumn=0 LastColumns=30
OmegaMin=0.0000 OmegaStep=0.20000 OmegaMax=4.0000
ThetaMin=0.000 ThetaStep=0.4000 ThetaMax=8.000 MoveRelation=2.00
Target=p457 Reflection=[658] Orientation=[999]
WaveLength=1.540 Current=35 HV=40
TimePerScan=1.00 PsdStep=124194344.000000 PsdAddedChannels=64 MeasurementChannel=0

Erklärung (nur die neuen Einträge):
- 'MeasurementChannel' enthält die Meßkanalnummer des Psd; dieser Kanal war immer 
   auf der 2Thetaposition positioniert.

3.2.2 rep-Dateien 
Nur der Psdkanaloffset hat einen Einfluß auf die Thetawerte. Diese geben in diesem Fall die Thetaposition des 0. Kanals des jeweiligen Scans an. 
Alle anderen Offsets haben keine Wirkung. 

4. Qualitätsbestimmung 

	Produktqualität
	Sehr gut
	Gut
	Normal
	Nicht relevant

	Funktionalität
	
	X
	
	

	Zuverlässigkeit
	
	X
	
	

	Benutzbarkeit
	X
	
	
	

	Effizienz
	
	X
	
	

	Änderbarkeit
	
	X
	
	

	Übertragbarkeit
	
	
	X
	


5. Anmerkungen 

  Betriebssystem: Windows 9x 

  Compiler: Borland C++ 4.5 

6. Verwandte Dokumente 

Grundlage für die Implementation sind Gespräche mit den Physikern. 

7. Testfälle 

· Offset-Eingaben, die zu unerlaubten realen Winkelwerten führen, nicht zulassen. 

· Offsets funktionieren in allen Scanarten so wie oben angegeben.

· Alle Folgewerte des Scans sind theoretische Winkelwerte (reale Werte + Offset).

· Speichern und Nachladen mit Offset funktioniert wie vor der Erweiterung. 

Weitere Testfälle sind mit den Physikern zu klären. 

8. Glossar 

theoretischer Winkel
Der theoretische Winkel bezeichnet in diesem Dokument den Winkel, der sich aufgrund von Berechnungen aus physikalischer Sicht ergeben müßte. Er wird auch oft als das Ergebnis des realen Winkels unter Einbeziehung eines Offset bezeichnet. 

realer Winkel
Der reale Winkel bezeichnet in diesem Dokument den Winkel, der sich aufgrund der Meßplatzanordnung wirklich ergibt. 

Omegaoffset
Der Omegaoffset bezeichnet eine Verschiebung aller Omegawinkelwerte um einen bestimmten Offsetwert. So führt zum Beispiel ein realer Omegawinkel von 2 durch Verwenden eines Omegaoffset von 0.5 zu einem theoretischen Omegawinkel von 2.5. 

Thetaoffset
Der Thetaoffset bezeichnet eine Verschiebung aller Thetawinkelwerte um einen bestimmten Offsetwert. So führt zum Beispiel ein realer Thetawinkel von 17 durch Verwenden eines Thetaoffset von -4.5 zu einem theoretischen Theta-winkel von 12.5 . 

Psdkanaloffset
Der Psdkanaloffset bezeichnet eine Verschiebung aller Thetawinkelwerte um einen bestimmten Offsetwert. Grund dafür ist, daß die Thetaposition immer an der Position des 0.ten Kanal des Psd ermittelt wird. Wenn man nun einen ande-ren Kanal x an dieser Thetaposition plazieren möchte, so ist eine Verschiebung auf der Thetaachse um das x-fache des Winkels (der einem Kanal entspricht) nötig. Möchte man zum Beispiel den 500.ten Kanal des Psd bei einem Winkel-wert/Kanal von 0.01 an der Thetaposition 10 platzieren, so muß sich der 0.te Kanal auf Thetaposition 10- (500 * 0.01) = 5 befinden, damit der 500.te Kanal auch wirklich beim Thetawinkelwert von 10 befindet. Der Psdkanaloffset entspricht also in diesem Beispiel einem Winkelwert von -5. 

3.2.5 Akkumulierte Darstellung
	Dokumentversion:
	1.0 (letzte Änderung: 8.August 2001)

	Autor:
	J. Ullrich, S. Berndt

	Zustand:
	abgeschlossen


1. Überblick 

Die akkumulierte Darstellung ist als eine Teilfunktion der Diffraktometrie/Reflek-tometrie in das Programm zu integrieren. Sie findet beim Areascan Anwendung. Die Funktion dient dazu, während einer Messung das Spektrum des Psd-Detektors akkumu-liert aufzubauen, bis die Meßzeit abgelaufen ist. Von den Physikern ist weiterhin gewünscht, daß das Spektrum evtl. auch immer nur am Ende einer Messung dargestellt wird. Zwischen beiden Möglichkeiten kann vor einer Messung eine Auswahl erfolgen. 

2. Funktionale Beschreibung 

In der bisherigen Version des XCTL-Programms werden bei einem Areascan mit Psd die Intensitäten über die gesamte Meßzeit gemittelt. Das Ergebnis ist immer eine Kurve, welche die Intensitäten pro Sekunde angibt. Gewollt ist eine Ergebnis-Kurve, welche die Intensitäten über die gesamte Messzeit aufaddiert. Während der Messung sind zwei Aktualisierungsarten vorgesehen: eine akkumulierte Darstellung, wobei alle zwei Se-kunden das Spektrum neu dargestellt wird, bzw. eine Darstellung des Spektrums immer nur am Ende der jeweiligen Meßzeit. Diese erweiterten Optionen sind nur für den Psd vorgesehen; beim SLD-Scan werden weiterhin die Intensitätswerte über die gesamte Messzeit pro Sekunde gemittelt. 

2.1. Einstellungen 

Das (De-)Aktivieren einer akkumulierten Darstellung erfolgt in der Areascan-Einstel-lungs-Dialogbox durch das Markieren der entsprechenden Radiobutton ('akkumuliert' bzw. 'nur am Ende') innerhalb des Gruppenfeldes 'Signalaufbau'. Es ist nur die Auswahl einer Darstellung möglich. Eine Auswahl ist aber nur bei eingestelltem Psd möglich. Ansonsten (bei 0-dim. Detektor) wird "Nur am Ende" vorausgewählt und ein Um-schalten ist nicht möglich. 

Einzustellende Parameter: 

· Checkbox 'akkumuliert' 

· Checkbox 'nur am Ende' 

Abb. 3.57: Dialogbox ‚Einstellungen AreaScan’ (nächste Seite)
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2.2. Ablauf 

2.2.1 Akkumulierte Darstellung 

Bei der akkumulierten Darstellung wird immer nach zwei Sekunden die Kurve der aktuellen Messung (an der aktuellen Position) aktualisiert. Dazu werden die bisher gemessenen Impulse pro Kanal ausgelesen und dargestellt. Diese Option ist nur für den Psd möglich. 

2.2.2 Darstellung nur am Ende 

Hier wird die Meßkurve immer erst am Ende der Meßzeit dargestellt und bleibt solange angezeigt, bis die nächste Messung an der nächsten Messposition abgeschlossen ist. Bei eingestellten 0-dimensionalen Detektor ist diese Option voreingestellt. 

3. Daten 

3.1 Benutzerschnittstelle 

3.1.1. Dialogbox 'Einstellungen AreaScan' 


Abb. 3.58: Dialogbox ‚Einstellungen AreaScan’ (nächste Seite)
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Es gilt zunächst dasselbe wie für die Dialogbox 'Einstellungen AreaScan' im PfH zum Areascan beschrieben. Hinzugekommen ist: 

	Taste
	Aktiviert

	U
	Akkumuliert

	N
	Nur am Ende


Gruppenfeld[Signal-Aufbau]:
Das Gruppenfeld ist ausgegraut, wenn kein Psd ausgewählt wurde.

- [Checkbox]:Akkumuliert
Hier kann man einstellen, ob das Spektrum während der Messung akkumuliert aufgebaut werden soll. 
( Beim ersten Aufruf der Box nicht markiert. 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt.

- [Checkbox]:Nur am Ende
Hier kann man einstellen, ob das Spektrum nur am Ende der Meßzeit (für ein Spektrum) aktualisiert werden soll.
( Beim ersten Aufruf der Box markiert. 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt.

4. Qualitätsbestimmung 

	Produktqualität
	Sehr gut
	Gut
	Normal
	Nicht relevant

	Funktionalität
	
	X
	
	

	Zuverlässigkeit
	
	X
	
	

	Benutzbarkeit
	
	
	X
	

	Effizienz
	
	X
	
	

	Änderbarkeit
	
	X
	
	

	Übertragbarkeit
	
	
	X
	


5. Anmerkungen 

  Betriebssystem: Windows 9x 
  Compiler: Borland C++ 4.5 

6. Verwandte Dokumente 

Grundlage für die Implementation sind Gespräche mit den Physikern. 

7. Testfälle 

  Test, ob bei Auswahl eines 0-dim. Detektors das Gruppenfeld 'Signal-Aufbau' ausgegraut wird.

  Test, ob Modi während des Ablaufs korrekt funktionieren.

8. Glossar 

akkumulierte Darstellung
siehe unter 2.2.1. 

Darstellung am Ende der Messung
siehe unter 2.2.2. 

3.2.6 2Theta-Minimum
	Dokumentversion:
	1.0 (letzte Änderung: 6.August 2001)

	Autor:
	J. Ullrich, S. Berndt

	Zustand:
	abgeschlossen


1. Überblick 

Die Teilfunktion '2Thetaposition unabhängig von der Omegaposition festlegen' (Kurz-bezeichnung: 2ThetaMinimum) ist als Teil des Diffraktometrie/Reflektometrie-Gesamt-vorganges in das existierende XCTL-Programm zu integrieren. In den Gesamtvorgang läßt sich diese Funktion sowohl unter den Oberbegriffen Areascan als auch Linescan einordnen. Die Funktion soll es dem Nutzer ermöglichen, während eines Omega2Theta-Scans im Areascan oder im Linescan (Stepscan) sowie während eines Standardscans im Areascan die 2Thetaposition für die erste Meßposition angeben zu können. 

2. Funktionale Beschreibung 

Der Hintergrund dieser Erweiterung ist folgender: In der aktuellen Version des Pro-grammes ist es so, daß sich sowohl beim Areascan als auch beim Linescan (Stepscan) im Omega-2Thetamodus die 2Thetaposition immer direkt aus der Omegaposition berechnet. Folgende Vorschrift: 2Thetapos. = Omegapos. * Relation (wobei Relation in der Regel dem Wert 2 entspricht). Diese Art der Berechnung ist aber nur für "symmetrische Reflexe" richtig und somit ein Ausnahmefall. Gewollt ist aber nur, daß sich die nächste 2Thetaposition während des Scans aus der aktuellen 2Thetaposition und einer Schrittweite (Omegaschrittweite * Relation) berechnet. Um das zu erreichen, ist es nötig, die 2Theta-Startposition anzugeben (d.h., die 2Thetaposition für die 1. Meßkurve).

Beispiel:(alt)
Relation=2 Omegaschrittweite=0.001

	Schritt 
	Omega 
	2Theta

	1 
	52.000 
	104.000

	2 
	52.001 
	104.002

	3 
	52.002 
	104.004


Beispiel:(neu)
Relation=2 Omegaschrittweite=0.001 2Thetastartposition=53.532

	Schritt 
	Omega 
	2Theta

	1 
	52.000 
	53.532

	2 
	52.001 
	53.534

	3 
	52.002 
	53.536


Diese neue Berechnungsart beinhaltet auch weiterhin die Betrachtung von symme-trischen Reflexen, wenn man für den 2Theta-Startwert den Wert (Omegastartpos. * Relation) eingibt. 

    Beim Standardscan im Areascan war es bisher so, daß die Thetaachse nicht bewegt wurde und die Thetaposition vor dem Scanstart mittels manueller Justage festgelegt werden mußte. Um dies zu erleichtern und um die neue Funktion des Psd-Kanal-Offset (siehe Erweiterung Offset) sinnvoll einsetzen zu können, ist von nun an beim Standard-Areascan in diesem Feld die Thetaposition angebbar, auf der Theta vor dem Beginn des Scans bewegt werden soll.

2.1 Einstellen einer 2Thetastartposition vor dem Start eines Linescans (Stepscan)  
       im Omega2Thetamodus 
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Abb. 3.59: Dialogbox ‚Einstellungen StepScan’

Die Einstellung erfolgt in der Einstellungsbox "Einstellungen StepScan". Diese wird über den Menüpunkt "Setup Stepscan" im Linescan-Fenster erreicht. Nachdem alle grundlegenden Einstellungen in der Dialogbox erfolgt sind und als Scan-Typ der Eintrag "Omega2Theta" gewählt wurde, kann in das erst jetzt editierbare Eingabefeld "2Theta" der gewünschte Startwinkelwert für Theta eingegeben werden. Voreingestellt beim 1.Öffnen der Dialogbox ist immer automatisch der Wert (2*Omegastartposition). Wenn also keine Eingabe in das Eingabefeld "Minimum" und "2Theta" erfolgt, so ent-spricht der nächste Omega2Theta-Scan dem ursprünglichen Scan für symmetrische Reflexe. Nachdem alle für den Scan wichtigen Parameter eingegeben wurden, kann die Dialogbox über den "OK"-Button verlassen werden. Dabei werden alle Parameter über-nommen. Wurde ein 2Theta - Wert eingegeben, der außerhalb des für Theta gültigen Bereiches liegt, bzw. der letzte 2Thetawert des Scans liegt außerhalb des Thetabereiches (ergibt sich aus 2ThetaStartpos., Thetaschrittweite und Anzahl der Scans), so wird folgende Fehlermeldung ausgegeben und die Dialogbox schließt sich nicht:

[image: image28.png]@ BerichsiberschitunalThet)




 Abb. 3.60: Messagebox ‚Bereichsüberschr. Theta’
2.2 Einstellen einer 2Thetastartposition vor dem Start eines Areascans 
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Abb. 3.61: Dialogbox ‚Einstellungen AreaScan’

Die Einstellung erfolgt in der Einstellungsbox "Einstellungen Areascan". Diese wird über den Menüpunkt "Setup Areascan" im Areascan-Fenster erreicht. Der Wert für 2Theta-"Minimum" ist nur im Falle einer verfügbaren Thetaachse eingebbar. Andern-falls ist dieses Eingabefeld ausgegraut. Voreingestellt beim 1. Öffnen der Dialogbox ist immer automatisch der Wert (Relation*Omegastartposition) bei eingestelltem Omega-2ThetaScan bzw. die aktuelle Thetaposition beim StandardScan (fixierte Thetaachse). Wenn also keine Eingabe in das Eingabefeld Omega-"Minimum" und 2Theta-"Minimum" erfolgt, so entspricht der nächste Scan dem ursprünglichen Scan für sym-metrische Reflexe bzw. AreaScan mit fixierter Thetaachse. Im Zusammenhang mit dem Areascan mit Psd ist an dieser Stelle noch der Psd-Kanal-Offset zu erwähnen, der im Dokument (Erweiterung: Offset..) genau beschrieben wird. Dieser Offset, wie auch der Thetaoffset, führt dazu, daß der im Feld 2Theta-"Minimum" angegebene Winkelwert nicht dem realen Winkelwert entspricht sondern einem gewünschten theoretischen Winkel. Dies sollte beachtet werden, da es aufgrund der Offsets zu einem 2Thetawert kommen kann, der außerhalb des Gültigkeitsbereiches von Theta liegt, obwohl der Wert im Feld 2Theta-"Minimum" noch einen gültigen Wert darstellt. In diesem Fall erscheint die folgende Meldung und die Dialogbox kann mittels "OK"-Button nicht geschlossen werden:
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 Abb. 3.62: Messagebox ‚Bereichsüberschr. Theta’
3. Daten 

3.1 Benutzerschnittstelle 

3.1.1. Einstellungen Stepscan
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Abb. 3.63: Dialogbox ‚Einstellungen StepScan’
3.1.1.1. Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

3.1.1.2. Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

Hierbei werden nur die neu hinzugekommenen Dialogboxelemente aufgeführt (alle anderen siehe Verhaltensspezifikation Areascan).

a) im Gruppenfeld [Scan-Achse] 

Textfeld[2Theta] 
In diesem Textfeld kann die Theta-Startposition angegeben werden. Dieses Feld ist ausgegraut, wenn der Standard-Scanmodus ausgewählt ist.
(Wert bei 1. Aufruf der Box auf 2*Omegastartposition) gesetzt 
(Wert bei wiederholtem Aufruf der Box auf Wert von letztem Aufruf gesetzt 
Zulässiger Wertebereich: [min. Thetawinkel, min. Thetaschrittweite, Endwert] 

Achtung: Der Endwert ist abhängig von der Anzahl der Schritte des Scans und von der 
 
      Thetaschrittweite.
 
      Bsp.: gültiger Motorbereich (Theta) (-10.0 bis 10.0), Scan hat 5 Schritte und 
 

   Thetaschrittweite = 2 ( Endwert = 0.0

b) zu Aktionsschalter :[OK] 

  2Thetaposition außerhalb des Gültigkeitsbereiches für Theta ( Fehlermeldung 

    "Bereichsüberschreitung(Theta)" und Dialogbox wird nicht geschlossen 

3.1.2. Einstellungen Areascan
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Abb. 3.64: Dialogbox ‚Einstellungen AreaScan’

3.1.2.1. Steuerung
  Die Dialogbox ist mausgesteuert. 

  Der Wechsel zwischen den Dialogelementen ist mittels TAB möglich. 

  Das Drücken von Return innerhalb der Dialogbox aktiviert das OK-Button. 

3.1.2.2. Eingabe/Ausgabe und Prüfung 

Hierbei werden nur die neu hinzugekommenen Dialogboxelemente aufgeführt (alle anderen siehe Verhaltensspezifikation Areascan).

a) Gruppenfeld :[Einstellungen 2Theta] 

Textfeld :[Minimum]
In diesem Textfeld kann die Theta-Startposition angegeben werden. Dieses Feld ist ausgegraut , wenn keine Thetaachse verfügbar ist.
( Wert bei 1. Aufruf der Box auf (2*Omegastartposition) gesetzt 
( Wert bei wiederholtem Aufruf der Box auf Wert von letztem Aufruf gesetzt 
Zulässiger Wertebereich: [gültiger Thetawinkel] 

Achtung: 
  Es gelten die gleichen Einschränkungen des Bereiches wie beim Stepscan. Zusätzlich 
    muß beim SLD-Scan das Thetawindow berücksichtigt werden. 

  Außerdem ist hier das Verwenden von Theta- oder Psdkanaloffset's zu beachten
    (siehe Erweiterungen "Offset"). Diese können bewirken, daß scheinbar gültige Einga-
    ben für 2Theta-"Minimum" außerhalb des realen gültigen Motorbereiches liegen. 

b) zu Checkbutton :[Theta-Achse fixieren] 

Zusätzlich zur bisherigen Funktionweise dieses Buttons wird beim Aktivieren die aktuelle Thetamotorposition in das Feld "Minimum" eingetragen. Ist Theta nicht verfügbar, so bleibt das Feld leer. 

c) zu Aktionsschalter :[OK] 

  2Theta-"Minimum" außerhalb des Gültigkeitsbereiches für Theta 

   ( Fehlermeldung "Bereichsüberschreitung(Theta)" und Dialogbox wird nicht 
        geschlossen 

3.2 Dateien 

3.2.1 crv-Datei 

Der Header- und auch Datenabschnitt ändern sich grundsätzlich nicht. Es stehen von nun an in der 3. Spalte des [Data]-Abschnittes die 2Thetapositionen, die nun nicht immer den doppelten Wert des Wertes der 1. Spalte bedeuten. 
Beispiel(Neu): 2Theta = -4.0 

Comment=Topographie-Meßplatz

[Header]

User=Panzner Date=06.08.2001 Time=11:30:03 DataOffset=1000

Point_Number=6 FileType=1

Target=p829 Reflection=[113] Orientation=[001]

ArgumentMin=5.0000 ArgumentWidth=1.00000 ArgumentMax=10.0000

WaveLength=1.540 Current=35 HV=40

TimePerScan=1.00                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                              

[Data]

5.07402 589.0000 -3.8811

6.03397 571.0000 -1.9405

7.13105 527.0000 0.0000

8.09100 581.0000 2.0618

9.05095 590.0000 4.0024

10.01090 564.0000 6.0642

3.2.2 psd-Dateien 
Im Headerteil der Psd-Datei enthält "ThetaMin" von nun an den 2Theta-"Minimum"-Wert. 

3.2.3 rep-Dateien 
Ähnlich wie bei den crv-Dateien enthält die rep-Datei von nun an Thetawinkelwerte, die von den Omegawinkel-Werten unabhängig sind. Diese Werte geben jeweils den Theta-winkelwert des Minimums des jeweiligen Scans an. 

4. Qualitätsbestimmung 

	Produktqualität
	Sehr gut
	Gut
	Normal
	Nicht relevant

	Funktionalität
	
	X
	
	

	Zuverlässigkeit
	
	X
	
	

	Benutzbarkeit
	
	X
	
	

	Effizienz
	
	
	
	X

	Änderbarkeit
	
	X
	
	

	Übertragbarkeit
	
	
	X
	


5. Anmerkungen 

  Betriebssystem: Windows 9x 

  Compiler: Borland C++ 4.5 

6. Verwandte Dokumente 

Grundlage für die Implementation sind Gespräche mit den Physikern. 

7. Testfälle 

Folgendes ist zu testen: 

· korrekte Reaktion (siehe oben) auf Bereichsüberschreitung bei Eingabe (Stepscan/Areascan) 

· Scan (symmetrischer Reflex) (Stepscan/Areascan) 

· Scan (nicht symmetrischer Reflex) (Stepscan/Areascan) 

· Scan speichern + nachladen (Stepscan/Areascan) 

Weitere Testfälle sind mit den Physikern zu klären. 

8. Glossar 

2ThetaStartwinkel
Der 2ThetaStartwinkel gibt die Position an, an der sich die Thetaachse befinden soll, wenn sich der Omegamotor an der Startposition befindet. Er gibt also die Thetaposition der 1. Messung an. Durch diesen Wert und die Theta-Schrittweite sind auch die folgenden 2Thetapositionen eindeutig festgelegt. 

theoretischer Winkel
Der theoretische Winkel bezeichnet in diesem Dokument den Winkel, der sich aufgrund von Berechnungen aus physikalischer Sicht ergeben müßte. Er wird auch oft als das Ergebnis des realen Winkels unter Einbeziehung eines Offset bezeichnet. 

realer Winkel
Der reale Winkel bezeichnet in diesem Dokument den Winkel, der sich aufgrund der Meßplatzanordnung wirklich ergibt. 

Omegaoffset
Der Omegaoffset bezeichnet eine Verschiebung aller Omegawinkelwerte um einen bestimmten Offsetwert. So führt zum Beispiel ein realer Omegawinkel von 2 durch Verwenden eines Omegaoffset von 0.5 zu einem theoretischen Omegawinkel von 2.5 . 

Thetaoffset
Der Thetaoffset bezeichnet eine Verschiebung aller Thetawinkelwerte um einen bestimmten Offsetwert. So führt zum Beispiel ein realer Thetawinkel von 17 durch Verwenden eines Thetaoffset von -4.5 zu einem theoretischen Theta-winkel von 12.5 . 

Psdkanaloffset
Der Psdkanaloffset bezeichnet eine Verschiebung aller Thetawinkelwerte um einen bestimmten Offsetwert. Grund dafür ist, daß die Thetaposition immer an der Position des 0.ten Kanal des Psd ermittelt wird. Wenn man nun einen ande-ren Kanal x an dieser Thetaposition plazieren möchte, so ist eine Verschiebung auf der Thetaachse um das x-fache des Winkels(der einem Kanal entspricht) nötig. Möchte man zum Beispiel den 500.ten Kanal des Psd bei einem Winkel-wert/Kanal von 0.01 an der Thetaposition 10 plazieren, so muß sich der 0.te Kanal auf Thetaposition 10- (500 * 0.01) = 5 befinden, damit sich der 500.te Kanal auch wirklich beim Thetawinkelwert von 10 befindet. Der Psd-Kanal-Offset entspricht also in diesem Beispiel einem Winkelwert von -5. 

3.2.7 Zusatzinformationen

	Dokumentversion:
	1.0 (letzte Änderung: 3.August 2001)

	Autor:
	J. Ullrich, S.Berndt

	Zustand:
	abgeschlossen


1. Überblick 

Diese Teilfunktion der Diffraktometrie/Reflektometrie ist in das Programm zu inte-grieren. Sie findet beim Areascan Anwendung. Die Funktion dient dazu, für jede Meß-kurve einer Datenbasis Zusatzinformationen zu speichern, anzuzeigen und eventuell in einer Report-Datei abzulegen. 

2. Funktionale Beschreibung 

2.1. Zusatzinformationen 

Als einzige Zusatzinformation wird bisher zu jedem Spektrum nur die integrale Intensität abgelegt. Von den Physikern sind weitere Zusatzinformationen gewünscht. Außerdem soll nicht mehr nur eine Zusatzinformation abgelegt werden. Die zusätz-lichen Informationen können beispielsweise in der Dialogbox 'ChooseScan' bei Auswahl einer Messkurve aus der Datenbasis mit angezeigt werden.

Folgende Zusatzinformationen sind vorgesehen bei Nutzung der jeweiligen Detektoren: 

	Zusatzinformation
	1-dim. Detektor (Psd)
	0-dim. Detektor

	Messzeit
	X
	.

	Peak Position
	X
	X

	Integrale Intensität
	X
	.

	maximale Intensität
	X
	X

	Monitor-Intensität (opt.)
	X
	.

	Absorber-Position (opt.)
	X
	.


Tab. 3.1: Zusatzinformationen in Abhängigkeit vom Detektor

2.2. Einstellungen 

Einstellungen sind nur bei Verwendung eines Absorbers bzw. eines Monitor-Detektors erforderlich. Die entsprechenden Zusatzinformationen werden automatisch dann ange-legt, wenn die entsprechenden Checkboxen aus der Dialogbox 'Einstellungen AreaScan' vor dem Scanstart aktiviert waren (also 'Absorber benutzten' oder 'Monitor benutzen'). Alle anderen Zusatzinformationen werden in Abhängigkeit vom benutzten Detektor ermittelt. 

2.3. Monitor-Detektor 

Um verfälschten Intensitätsmessungen aufgrund eines nichtkonstanten Röntgenstrahls Rechnung zu tragen, ist es möglich, beim Standard- sowie Omega2Theta-Scan mit Psd einen zweiten Detektor (0-dim.) als Monitor-Detektor zu benutzen, der in jedem Schritt die Intensität der Röntgenquelle mißt. Die Verwendung eines Monitor-Detektors war bisher nicht vorgesehen und ist von den Physikern zusätzlich gewünscht. Dazu wird die Dialogbox 'Einstellungen Areascan' um ein Gruppenfeld 'Monitor-Detektor' erweitert. 

Im Einzelnen werden eingestellt: 

  Monitor-Signal (CheckBox: An) 

  Monitor-Signal-Button zur Auswahl eines Kontroll-Detektors 

Erforderliche Parameter: 

  Monitor-Signal-Checkbox 

  Monitor-Signal-Button 

2.4. Scan-Auswahl 
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Abb. 3.65: Dialogbox ‚Scan-Auswahl’
Über die modifizierte Dialogbox 'Scan-Auswahl' lassen sich die Zusatzinformationen für das jeweils ausgewählte Spektrum anzeigen. Dabei werden die Werte ‚Maximale Intensität’ und ‚Peakposition’ in eigenen Feldern angezeigt. Alle übrigen Zusatzinfor-mationen, die zur aktuellen Datenbasis verfügbar sind, sind über eine Auswahlbox anwählbar. Wurde in dieser Auswahlbox eine andere Zusatzinformation gewählt, so wird der entsprechende Wert des aktuellen Spektrums im Feld rechts daneben ange-zeigt. Sind aufgrund eines Fehlers beim Nachladen einer Reportdatei (defekt oder nicht vorhanden) keine weiteren Zusatzinformationen verfügbar, so ist die Auswahlbox nicht veränderbar und enthält nur den Eintrag für den "Meßdetektor" . Im danebenliegenden Feld wird der Text Psd oder 0-dim. je nach verwendetem Meßdetektor angezeigt. 

2.5. Speichern der Zusatzinformationen 

Wird eine Datenbasis gespeichert, so werden die Zusatzinformationen automatisch in einer Datei mit dem Namen der Psd-Datei, aber mit der Endung 'rep' abgelegt. Dabei werden alle diejenigen Zusatzinformationen gespeichert, die zur aktuellen Datenbasis zur Verfügung stehen. Diese sind von dem Detektor, mit dem der Scan durchgeführt wurde, sowie von den Einstellungen in der Dialogbox Einstellungen AreaScan (Absor-ber/Monitor) abhängig. 

2.6. Laden der Zusatzinformationen 

Beim Nachladen einer Psd-Datei werden die Zusatzinformationen aus der zugehörigen 'rep'-Datei ebenfalls eingelesen, um sie in der ChooseScan-Box darstellen zu können. Bei Fehlen der Report-Datei bzw. einer fehlerhaften Report-Datei erscheint eine MessageBox mit der entsprechenden Information.
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 Abb. 3.66: Messagebox ‚Reportdatei defekt’
In der ChooseScan-Box ist in diesem Fall die Auswahlbox nicht veränderbar und ent-hält nur den Eintrag für "Meßdetektor" . Ausnahme sind die Werte für maximale Intensität und Peak-Posi-tion, die vom Programm aus den gegebenen Daten berechnet werden können und deshalb auf jeden Fall in der ChooseScan-Box dargestellt werden. 

3. Daten 

3.1 Benutzerschnittstelle 

3.1.1. Dialogbox 'Einstellungen AreaScan' 
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Abb. 3.67: Dialogbox ‚Einstellungen AreaScan’
Es gilt zunächst dasselbe wie für die Dialogbox 'Einstellungen AreaScan' im PfH zum Areascan beschrieben. 
Hinzugekommen ist:
im Gruppenfeld[Detektor]:
- [Checkbox]:Monitor verwenden
Hier kann man einstellen, ob ein Kontrolldetektor benutzt werden soll oder nicht.
( Beim ersten Aufruf der Box nicht markiert. 
( Bei wiederholtem Aufruf der Box werden die Werte vom letzten Aufruf gesetzt.
Läßt sich nur aktivieren, wenn ein 0-dim. Detektor zur Verfügung steht. 
- [Button]:
Hier läßt sich ein Monitordetektor auswählen. 
Durch Anklicken dieses Buttons wählt man nach dem Rotationsprinzip einen in der ini-Datei spezifizierten und physisch verfügbaren Detektor. Der Button erhält jeweils den Namen des aktuellen Monitors. 
( Dieser Button ist nur dann aktiv, wenn die Checkbox 'Monitor verwenden' markiert ist. 

3.1.2. Dialogbox 'ChooseScan' 

Da die im Scan-Auswahl-Dialog ausgewählte Kurve immer im Hintergrund dargestellt werden soll, sollte die modifizierte neue Dialogbox sich im Vergleich zur alten Dialogbox nur wenig vergrößern.
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Abb. 3.68: Dialogbox ‚Scan-Auswahl’ (neu)
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Abb. 3.69: Dialogbox ‚Scan-Auswahl’ (alt)
Es gilt zunächst dasselbe wie für die Dialogbox 'ChooseScan' im PfH zum Areascan beschrieben.
Verändert wurde zum einen die Anordnung und Benennung der Felder "ScanId :" zu "Scan" und "Max. ScanId :" zu "von", und andererseits heißt das Feld "Maximum" jetzt "Maximale Intensität". 
Hinzugekommen ist:
-Textfeld:[PeakPosition]
Dieses nicht durch den Nutzer editierbare Feld zeigt die Position des Peaks des Spektrums an.
-Auswahlbox:[ ]
Diese Auswahlbox bietet dem Nutzer die Möglichkeit, sich die Zusatzinformation zum aktuellen Spektrum auszusuchen. In der Auswahlbox sind alle zur aktuellen Datenbasis verfügbaren Zusatzinformationen eingetragen.
Mögliche Einträge sind:
[Meßdetektor]
[reale Meßzeit]
[Absorber-Position]
[Monitor-Intensität]
[Integrale Intensität]
-Textfeld (direkt rechts neben der Auswahlbox)
Dieses nicht durch den Nutzer editierbare Feld zeigt in Abhängigkeit von der aktuell eingestellten Zusatzinformation

· den Detektor an, mit dem die Messung durchgeführt wurde,

· die Integrale Intensität des Spektrums an (bei [Integrale Intensität]),

· die Position des verwendeten Absorbers an (bei [Absorber-Position]),

· die Intensität des verwendeten Monitors an (bei [Monitor-Intensität]),

· die Reale Messzeit an, die für die Aufnahme des Spektrums benötigt wurde (bei [reale Meßzeit]).

3.2 Dateien 

3.2.1. ini-Datei 

Aus dem Abschnitt [AreaScan] wird der Eintrag Report herausgenommen. Er diente bisher dazu, eine bestimmte Zusatzinformation, die in der Report-Kurve zu speichern ist, festzulegen. Da jetzt sämtliche Zusatzinformationen, die möglich sind, in der Report-Datei abgelegt werden, wird ein solcher Eintrag nicht mehr benötigt. 

3.2.2. rep-Dateien 

In der Reportdatei werden Zusatzinformationen zu den Kurven der Datenbasis gespeichert. Der Name der Datei entspricht bis auf die Endung ‚rep’ dem Namen der zugehörigen Psd-Datei. Die Datei enthält in den Zeilen die Zusatzinformationen zu den jeweiligen Spektren. Welche Zusatzinformationen existieren und in welcher Reihen-folge sie in den Zeilen stehen, ist in der Kopfzeile vermerkt.

bisheriges Format: 

# Report: ScanId Omega : Theta : Integral Intensity

0 0.0000 0.000 22237.770

1 0.2000 0.400 22033.301

2 0.4000 0.800 22261.508

3 0.6000 1.200 22345.400

4 0.8000 1.600 22311.459

5 1.0000 2.000 22189.031

6 1.2000 2.400 22305.283

7 1.4000 2.800 22323.213

8 1.6000 3.200 22333.986

9 1.8000 3.600 22051.859

10 2.0000 4.000 22181.195

Erklärung: 
In der ersten Zeile stehen die Erklärungen zu den 4 Spalten: 
- In der ersten Spalte steht die Kurvennummer.
- In der zweiten Spalte steht die Omega-Position zu dieser Kurve.
- In der dritten Spalte steht die Theta-Position zu dieser Kurve (=Omegawert* Relation).
- In der vierten Spalte ist bisher nur 'Integral Intensity' sinnvoll.
Die Zahlenwerte einer Zeile gehören zu einer Kurve.

neues Format (1.Beispiel: alle Zusatzinformationen kommen vor): 

# Report: 

ScanId : Omega : Theta : MaxIntensity : PeakPosition : IntegralIntensity : MeasurementTime : MonitorSignal : AbsorberPosition 

0 0.0000 0.00 586 511.00 22186 1.020 590 0.000

1 1.0971 13.10 587 524.60 22162 1.022 549 0.000

2 2.0570 16.01 589 527.51 22540 1.022 657 0.000

3 3.0170 19.04 588 530.54 22032 1.022 553 0.000

4 4.1141 22.07 592 533.57 22234 1.022 578 0.000

5 5.0740 25.11 588 536.61 22217 1.022 585 0.000

6 6.0340 28.02 593 539.52 22292 1.022 567 0.000

7 7.1310 31.05 584 542.55 22300 1.022 530 0.000

8 8.0910 34.08 587 545.58 22401 1.022 575 0.000

9 9.0509 37.11 588 548.61 22341 1.020 584 0.000

Erklärung: 
In der ersten Zeile stehen die Erklärungen zu den Spalten: 
- In der ersten Spalte steht die Kurvennummer.
- In der zweiten Spalte steht die Omega-Position zu dieser Kurve.
- In der dritten Spalte steht die Theta-Position zu dieser Kurve (= Omegawert * Relation + ThetaMin).
- In der vierten Spalte steht die maximale Intensität zu dieser Kurve.
- In der fünften Spalte steht die Position des Peaks der Kurve.
- In der sechsten Spalte steht die Integrale Intensität der Kurve.
- In der siebten Spalte steht die Reale Meßzeit.
- In der achten Spalte steht (wenn benutzt) die Intensität des Monitor-Detektors.
- In der neunten Spalte steht (wenn benutzt) die Position des Absorbers.
Die Zahlenwerte einer Zeile gehören zu einer Kurve. 

neues Format (2.Beispiel: 0-dim. Detektor, kein Monitor-Detektor benutzt): 

# Report: 

ScanId : Omega : Theta : MaxIntensity : PeakPosition : IntegralIntensity

0 0.0000 0.000 2450.054 1754.04 22237.770

1 0.2000 0.400 3355.357 1755.56 22033.301

2 0.4000 0.800 1672.111 1757.24 22261.508

3 0.6000 1.200 2252.234 1758.11 22345.400

4 0.8000 1.600 1899.998 1762.84 22311.459

5 1.0000 2.000 2787.151 1764.45 22189.031

6 1.2000 2.400 2052.237 1767.22 22305.283

7 1.4000 2.800 3445.443 1769.19 22323.213

8 1.6000 3.200 2251.154 1773.40 22333.986

9 1.8000 3.600 2477.353 1776.03 22051.859

10 2.0000 4.000 2166.266 1778.33 22181.195

4. Qualitätsbestimmung 

	Produktqualität
	Sehr gut
	Gut
	Normal
	Nicht relevant

	Funktionalität
	
	X
	
	

	Zuverlässigkeit
	
	X
	
	

	Benutzbarkeit
	
	X
	
	

	Effizienz
	
	
	
	X

	Änderbarkeit
	
	X
	
	

	Übertragbarkeit
	
	
	X
	


5. Anmerkungen 

  Betriebssystem: Windows 9x 

  Compiler: Borland C++ 4.5 

6. Verwandte Dokumente 

Grundlage für die Implementation sind zum einen die aktuellen Quellen, wo die weiteren Zusatzinformationen geplant, aber noch nicht implementiert waren. Weiterhin gab es Gespräche mit den Physikern über die Wichtigkeit der einzelnen Informationen. 

7. Testfälle 

· Test, ob die Werte in der Report-Datei mit den korrekten Werten übereinstimmen

· Test, ob alle Kombinationen von Zusatzinformationen möglich sind 

· Test, was bei fehlender Report-Datei passiert 

Weitere Testfälle sind mit den Physikern zu klären. 

8. Glossar 

Integrale Intensität
Der Wert gibt die Intensität über das gesamte Spektrum an. 

Peak-Position
Position der stärksten Intensität 

Monitor-Intensität
Intensität des Monitor-Detektor (wenn benutzt) 

reale Meßzeit
Wert gibt die reale Zeit an, die für die Messung der Kurve benötigt wurde. Wert nur bei Messung mit Psd relevant. 

maximale Intensität
Intensitätswert an Stelle maximaler Intensität 

Absorber-Position
Position des Absorbers (wenn benutzt), nur bei Psd-Messung möglich 
