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Zusammenfassung

Zusammenfassung

Deutsch:

Mit der Einfiithrung von Rontgen-Freie-Elektronen-Lasern, die bei Pulsdauern von einigen Fem-
tosekunden bei gleichzeitig hohen Brillanzen betrieben werden, ist es moglich geworden, die
Plasmadynamik der Laser-Materie-Wechselwirkung bei Festkorperdichten zu untersuchen. In
dieser Arbeit wird die Generation von Rontgenstreubildern aus simulierten Elektronendichte-
verteilungen aus particle-in-cell-Simulationen untersucht. Es wird gezeigt, dass die beobachtete
Anzahl gestreuter Photonen hoch genug fiir die Auflésung wichtiger Merkmale der Plasmady-
namik ist. Um die Elektronendichteverteilung zu erhalten, wurden phase retrieval-Algorithmen
zur Rekonstruktion der Realbilder aus den Streubildern implementiert. Die Implementierung
erfolgte sowohl fir gewohnliche CPUs als auch fiir Grafikkarten (graphic processing units,
GPU). Die GPU-Implementierungen ermoglichen gegentiber den CPU-Implementierungen eine
Beschleunigung um mehrere Groflenordnungen fiir grofie Bilder und stellen damit die schnel-
le Rekonstruktion von Streubildern ultraschneller Laser-Plasma-Wechselwirkungsprozesse bei

relativistischen Intensitdten in Aussicht.

Abstract

English:

With the advent of X-ray free electron lasers operating at few femtosecond pulse durations and
high brilliances it has become possible to probe the plasma dynamics in laser matter interaction
at solid densities. In this thesis the generation of X-ray scattering images from electron density
distributions simulated by particle-in-cell simulations is analysed, showing that the observed
numbers of scattered photons are high enough to resolve important features of the plasma
dynamics. In order to retain the electron density distributions phase retrieval algorithms for
reconstructing the real space images from the scattering images have been implemented both
on standard CPUs and graphic processing units (GPU). The GPU implementations show speed
ups by several orders of magnitude compared to the CPU implementation for large image sizes,
promising fast reconstruction for scattering images of ultra-fast laser-plasma interactions at

relativistic intensities.
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1 Motivation

Die Interaktion ultrakurzer Laserpulse (Pulsdauer ~ 10...100fs) relativistischer Intensitét
(I > 10"® W/em? bei A = 1 pum) mit Festkorpern erzeugt Plasmen hoher Dichte. Die Elek-
tronendynamik in solchen Plasmen kann starke rdumliche Dichtefluktuationen auf einer Skala
von mehreren zehn bis hundert Nanometern aufweisen, die in Zeitrdumen von einigen Femto-
sekunden variieren konnen. Anwendungen wie die lasergetriebene Ionenbeschleunigung beno-
tigen detaillierte Informationen iiber die Plasmadynamik auf diesen Zeitskalen, da diese stark
nichtlinearen Prozessen unterworfen sein kann, die zu Instabilitdten fithren kénnen, die eine
Kontrolle des Beschleunigungsprozesses erschweren wiirden.

In dieser Arbeit wird eine Diagnose der Plasmadynamik auf den genannten Langen- und Zeits-
kalen mithilfe der Streuung ultrakurzer, koharenter Rontgenlaserpulse an den auftretenden
Dichtefluktuationen analysiert. Eine Rekonstruktion der entstandenen Streubilder im laufen-
den Experimentbetrieb wiirde eine direkte Beeinflussung der Experimentparameter zur Kon-
trolle der Plasmadynamik ermoglichen. Hierzu werden schnelle Rekonstruktionsalgorithmen

benotigt, wie sie in dieser Arbeit vorgestellt werden.






2 Einleitung

Die hier vorgestellte Arbeit gliedert sich in zwei Teile. Der erste befasst sich mit der Erzeu-
gung von Streubildern aus der Interaktion ultrakurzer Rontgenlaserpulse mit festkorperdichten
Plasmen. In diesem Teil wird die Erzeugung der Streubilder basierend auf den Grundlagen der
Streutheorie und mit Beriicksichtigung der Groflen- und Zeitskalen der Plasmadynamik disku-
tiert, wie sie in der Wechselwirkung hochintensiver Laserpulse mit Materie bei Festkorperdich-
te auftreten. Aufbauend auf diesen Grundlagen wird ein Algorithmus zur Erzeugung dieser
Streubilder aus particle-in-cell Simulationen der Laser-Materie-Wechselwirkung implementiert
und die resultierenden Streubilder mit den in den Simulationen beobachteten Plasmadichten
verglichen. Hierbei wird deutlich werden, dass mit aktuellen und zuktinftigen Rontgenquellen
eine detaillierte Analyse der Plasmadichte moglich sein wird. Im zweiten Teil werden dann
zwei Phasenrekonstruktionsmethoden zur Bestimmung der Plasmadichteverteilungen aus den
Streubildern eingefiihrt und fiir einige relevante Hardwarearchitekturen implementiert. Es wird
gezeigt, dass moderne Beschleunigerhardware wie zum Beispiel Grafikprozessoren (graphical
processsing units, GPUs) Rekonstruktionszeiten im Bereich einiger weniger Minuten erlauben

und somit eine Analyse der Streubilder wihrend des Experiments erméglichen.






3 Grundlagen

3.1 Streuung von Rontgenstrahlung

3.1.1 Thomson-Streuung

Zunéchst wird die Streuung von Rontgenstrahlung an einem einzelnen Ladungstrager betrach-
tet. Eine quantenmechanische und relativistische Beschreibung umfasst Energie und Impuls
des Rontgen-Photons sowie des Ladungstragers. Im Streuprozess missen Energie und Im-
puls des Gesamtsystems erhalten sein. Hierbei ist ein Impulsiibertrag zwischen Photon und
Ladungstrager moglich, dieser Effekt wird als Compton-Effekt [ANM11] bezeichnet. Das ge-
streute Photon hat im Vergleich zum einlaufenden Photon eine verédnderte Wellenldnge und

Energie, fiir die Energiedifferenz gilt

2 2
Ppn,o€

AEp, = Appre = 5
magc

(1 —cos(w)) (3.1)

wobei mq die Masse des Ladungstragers und « der Ablenkwinkel des gestreuten Photons
ist. Die Beschreibung des Compton-Effekts als Streuprozess fithrt auf den Klein-Nishina-
Wirkungsquerschnitt [Jac75,[Sch95].

Gemaf hingt der Impulsiibertrag vom Verhéltnis der einlaufenden Photonenenergie zur
Ruheenergie des Ladungstragers ab. Ist dieses Verhéltnis klein, kann in guter Naherung ange-
nommen werden, dass die Impulsbetrige des einlaufenden und des gestreuten Photons gleich
sind. Diese Art der Streuung wird als Thomson-Streuung bezeichnet.

Hier wird fir die Thomson-Streuung eine Darstellung im klassischen Bild gewahlt, die auf die-
selben Ergebnisse wie die exakte quantenmechanische Losung fiihrt. Die Betrachtung erfolgt
exemplarisch am Elektron. Im klassischen Bild iibt das Wellenfeld eine oszillierende Kraft auf
die Elektronenladung aus. Das Elektron wird beschleunigt und strahlt in der Folge selbst ein
elektromagnetisches Wellenfeld ab, das im Fernfeld dem eines oszillierenden Dipols entspricht.
Die gestreute Wellenlénge ist nach Voraussetzung gleich der einlaufenden Wellenlange.

Die Ruhelage des Elektrons befinde sich im Koordinatenursprung, das zeitlich veranderliche
Feld der einlaufenden ebenen Welle am Ort des Elektrons sei E;, mit der Polarisationsrichtung
E;,/|E;.| = ei, = e, und habe den Wellenzahlvektor k || e,. Das gestreute Wellenfeld werde

bei r unter einem Winkel 6 gegeniiber der z-Achse und einem Winkel ¢ gegeniiber der z-Achse
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beobachtet. Der Einheitsvektor ey, der Polarisationsrichtung der gestreuten Welle ergibt sich
aus der Projektion von Ej, auf die Normalenebene zu r. Fiir Thomson-Streuung erhalt man
das gestreute Wellenfeld E, [Jac75,sch01]

5 e2 ez|kHr| 5

r— T in — \€in " €r) Ep in 3.2

st 47T€0m502 |’I” [6 (6 € )6 ] | | ( )
Te D Estr

wobei p der Polarisationsfaktor genannt wird. Die Streuldnge 7. des Elektrons ist der klassische
Elektronenradius und beschreibt die geometrische Abmessung des Elektrons. Fiir Thomson-
Streuung an anderen Ladungstragern als dem Elektron erhélt man den korrekten Ausdruck fir
Esr, indem man e/m, durch das entsprechende Ladungs-zu-Masse-Verhéltnis ersetzt. Fir Pro-
tonen beispielweise ist die Starke des gestreuten E-Feldes folglich um den Faktor r. /1, = 1836-
mal schwécher als fiir Streuung am Elektron.

Experimentell wird stets die Intensitiat I = | E|* gemessen. Es ist iiblich, die gemessene Streuin-
tensitat auf die pro Flache Ay eingestrahlte Leistung [, und den vom Detektor abgedeckten

Raumwinkel d€2 zu normieren Dies fithrt zur Definition des Wirkungsquerschnitts

dO' Istr
(0) - wrim =
Mit (3.2)) erhalt man den Thomson-Wirkungsquerschnitt fiir Elektronen
da) 9 9
— =7rp (3.4)
(dQ Th

Unter Verwendung der Winkel § und ¢ wie oben kann man p? noch umformen und erhalt

(j;;) = 12 [1 — sin*(6) cos?(9)] (3.5)

Fiir Protonen geht in (3.4) bzw. (3.5) die Protonenstreulinge ein. Wegen (r,/r.)* ~ 3 - 1077
kann die Rontgen-Streuung an Materie oft mit hinreichender Genauigkeit als Streuung an der

Elektronen-Verteilung betrachtet werden.

3.1.2 Strukturfaktor

Nun wird die Streuung von Réntgenstrahlung an einer ausgedehnten Elektronenverteilung un-
tersucht. Die Verteilung von Elektronen kann durch die ortsabhéngige Dichte p(7’) bezeichnet
werden. Diese erfiillt die Normierungsbedingung [, p(r')d®r’ = N, wobei N die Anzahl der
Elektronen ist. Ohne Beschrankung der Allgemeinheit kann angenommen werden, dass sich

das Zentrum der Ladungsverteilung im Koordinatenursprung befindet. Die Gesamtstreuwelle
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wird unter den Winkeln 6 und ¢ gegeniiber der einlaufenden Welle beobachtet. Alle Win-
kel, Polarisations- und Wellenvektorrichtungen sind definiert wie in Kapitel Die Rich-
tung, unter der die gestreute Welle beobachtet wird, kann alternativ durch den Streuvektor
q = kg, — ki, charakterisiert werden.

Die Rontgen-Streuung an einer Elektronenverteilung wird hier in der 1. Born’schen Néhe-
rung [mes91| diskutiert: Es wird angenommen, dass nur einfach gestreute Teilwellen zur Ge-
samtstreuwelle beitragen und dass die Einzelstreuungen mit Hilfe der Thomson-Streuung an
Punktladungen beschrieben werden kénnen. Dartiber hinaus sei die einlaufende Welle eine ebe-
ne Welle. In dieser Betrachtung ist die elektrische Feldstédrke am Ort r des Detektors gleich der
Summe der Feldstédrken der gestreuten Wellen aller einzelnen Elektronen. Aufgrund der réumli-
chen Ausdehnung der Verteilung ergibt sich fiir die im Volumenelement d3r’ gestreute Teilwelle
ein Laufwegunterschied gegeniiber der am Ursprung gestreuten Teilwelle. Dieser resultiert in
einen vom Streuort abhidngigen Phasenfaktor. Damit ergibt sich fiir die vom Volumenelement
d3r’ gestreute Teilwelle

ik||r|
dEstr(ra 'T',) - _Tep(’ra TI) : estr(ry ’l"/) ‘Ein| |e_i_
r

|

e~ p(r") A (3.6)

Unter der Annahme, dass die Ausmafle der Elektronen-Verteilung klein sind gegeniiber dem
Abstand des Streuzentrums zum Detektor, ist p(r,r’) = p(r) sowie ey (7, r’) ~ ey, (r) und
1/|r + 7| = 1/ |r|. Fir die Gesamtstreuwelle gilt damit

ilk]r| .
Estr,gesamt('r) = —Tep * Estr |Ein| ei /e_ZQT P("“I)d%/ (37)

7]
F(q)

Der komplexe Faktor F'(q) beschreibt den Einfluss der Elektronen-Dichteverteilung auf die
Amplitude und Phase der Gesamtstreuwelle und wird als Strukturfaktor bezeichnet. Fiir den

Wirkungsquerschnitt der gesamten Verteilung erhélt man
do do 9

B el )a .
o (50) i 35)
3.2 Absorption von Rontgenstrahlung

Neben der Streuung tritt in Materie stets auch Absorption von Roéntgenstrahlung auf. Die
Abnahme der Intensitéit einfallender Rontgenstrahlung durch Absorption kann durch das
Lambert-Beer’sche Gesetz [ANM11] beschrieben werden

I(z) = Ipe™"* (3.9)
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Hierbei ist z die Eindringtiefe einfallender Strahlung in ein absorbierendes Material und I, die
Intensitét bei z = 0. Der Absorptionskoeffizient p héngt vom Material und von der Wellenlange
bzw. Energie ab. Anschaulicher als der Absorptionskoeffizient p ist die Halbwertsschichtdicke
h. Sie entspricht dem Wert von z in Gleichung , bei dem die Intensitat I(z) auf die Halfte

der einfallenden Intensitat I, abgefallen ist:

In2
I

h— (3.10)
Fiir reines Kupfer und Réntgenstrahlung von 8keV ist p = 450cm™! |nis13]. Die daraus
folgende Halbwertschichtdicke i betrégt 15 pum.

3.3 Rontgen-Freie-Elektronen-Laser

Die Interaktion eines Hochleistungslasers (ultra high intensity laser, UHIL) mit den Ladungs-
tragern der Probe spielt sich auf verschiedenen Zeitskalen ab. Die Dynamik der Elektronen
entwickelt sich auf einer Skala von einigen 1 — 10fs. Zu deren Beobachtung sind Roéntgen-
Pulsdauern der gleichen zeitlichen Groflenordnung notwendig. Um ein ausreichend gutes
Signal-zu-Rauschen-Verhéltnis zu erzielen, sind hohe Intensitéiten erforderlich. Weiterhin be-
stehen bestimmte Anforderungen an die Kohéarenz der Rontgenstrahlung, die spater diskutiert
werden.

Rontgen-Freie-Elektronen-Laser (XFEL) konnen all diese gewtinschten Charakteristika errei-
chen. Fiir zwei solcher Quellen sind die Strahlparameter in Tabellen und aufgelistet.

Tabelle 3.1: Parameter der Strahlung des Femtosecond X-ray Fxperiments scientific instrument
(FXE) des European XFEL am DESY in Hamburg [Brell]

Anzahl Pulse pro Pulszug bis zu 2700

Pulsrate (einzelner Pulszug)  4,5MHz

Zeitl. Pulsabstand 0,22 us
Rate der Pulsziige 10 Hz
Pulsdauer <2—251s

(15 fs laser)
Fokusgrofie auf der Probe 5 — 1000 gm (Punkt, Linie)
Photonenenergie 3 —20keV

Pulsintensitéit /101! Photonen 31 — 0,5 (250 pC)
109 — 2,1 (1nC)



3.4 Physikalische GréBen der Plasmaphysik 13

Tabelle 3.2: Parameter der Strahlung des X-ray Pump Probe instrument (XPP) der SLAC-
LCLS [xpp]

Pulsrate schrittweise bis 120 Hz

Pulsdauer 80 fs nominal
< 20 fs Kurzpulsmodus

Fokusgrofle auf der Probe > 3 um x 3 um

Photonenenergie 4 — 10keV Fundamentale
10 — 25 keV hohere Harmonische

Pulsenegie 2mJ nominal,
0,2mJ Kurzpulsmodus

3.4 Physikalische GroBen der Plasmaphysik

In dieser Arbeit werden zur Erzeugung der Plasmen UHI Laser mit Wellenldngen
Aumi, im sichtbaren oder nahen Infrarot-Bereich (Aymm, ~ 1wum) betrachtet. Aqui-
valent zu Angabe der Wellenlinge sind die Charakterisierung tiber die Kreisfrequenz
wunHiL = 27 - ¢/Aymm ~ 2 - 101s7!, Periodendauer Typry,.

Die kritische Dichte n. von Ladungstragern im Plasma, hier Elektronen, ist die Dichte oberhalb

derer der UHIL nicht nicht ins Plasma propagieren kann [Che84]. Fiir Elektronen gilt

2
e = % (3.11)
1,1149 - 10 m™"!
- Yo (3.12)

wobei m, und e die Masse und Ladung des Elektrons und ¢y die elektrische Feldkonstante ist.
Die Plasmafrequenz der Elektronen ist die grofite den Elektronen im Plasma mogliche Schwin-

gungsfrequenz |Che84]. Fiir w, gilt

nee? T,
= WUHIL4[ — (3 1 3)
€0Me Ne

wobei n. die Dichte der Elektronen und n. die kritische Dichte der Elektronen ist.

Fiir die Beschreibung von Elektronendichtemodulationen durch unabhédngige Plasmaoszillito-

nen, die infolge einer sich mit Lichtgeschwindigkeit fortbewegenden Storung auftreten, wird

der Plasmaoszialltionsvektor k, definiert:

ky = =2 womy/e _ 2my/oe (3.14)

C AUHIL






4 Methoden

4.1 Aufbau des Experiments

X
(?_ﬁ UHIL
yY  XFEL
Detekto

Target

Abbildung 4.1: Aufbau mit Koordinatensystem

Zur Untersuchung der Wechselwirkung hochintensiver Laser (UHIL) mit Materie werden so-
genannte Pump-Probe-Experimente durchgefithrt. Bei dem in dieser Bachelor-Arbeit unter-
suchten Aufbau wird dabei eine flichige Probe wie eine Metallfolie senkrecht zur Folienebene
mit dem UHIL bestrahlt. Gleichzeitig wird die Probe mit einem Rontgen-Laser beleuchtet,
der Rontgenstrahl verlauft nahezu in Folienebene. Der beschriebene Aufbau ist in Abbildung
[4.1] dargestellt. Durch die Wechselwirkung mit dem UHIL kommt es in der Folie zu Veran-
derungen der Elektronen-Dichteverteilung. Der Rontgen-Laser wird beim Durchqueren der
Folie an den Elektronen in der Folie gestreut, das austretende Wellenfeld enthélt somit die
Information tiber die Elektronen-Dichteverteilung im Innern der Folie. In der Detektorebene
wird die Intensitit des gestreuten Rontgenlichts gemessen. Bei dieser Art der Messung erhalt
man keine Information tiber die Phase der Strahlung. Weiterhin kann die Intensitét in einem
Streuwinkelbereich um 0° nicht gemessen werden, da hier auch der ungestreute Anteil des
Rontgenstrahls ankommt. Dieser ist so intensiv, dass er den Detektor zerstoren wiirde und

muss daher ausgeblendet werden.
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4.2 Berechnung des Detektorsignals

4.2.1 Kleinwinkelstreuung

In diesem Abschnitt wird gezeigt, dass eine Streuung an der inneren Elektronenverteilung von
Atomen und am Metallgitter keine Beitrage zum gemessenen Streubild liefert, falls gewisse
Bedingungen erfiillt sind.

Im Experiment bestimmt der detektierte Raumwinkel die obere Grenze des Streuwinkels 6. Die
Notwendigkeit, den ungestreuten Strahl auszublenden, bestimmt die untere Grenze. Durch die
FT besteht ein inverser Zusammenhang zwischen # und der Lénge d der streuenden Strukturen.
Damit legt der detektierte Raumwinkel fest, welche Langen d Signale im Streubild verursachen
konnen. Die Streuwinkel, bei denen Signale aufgrund einer Struktur der Lange d oder kleiner
auftreten, konnen mit der Bragg-Bedingung fiir die erste Beugungsordnung abgeschéatzt werden

zu

. [ AXFEL
> 2. 4.1
6 > 2 - arcsin ( 54 ) (4.1)

Die charakteristische Liange der Kristallstruktur liegt in der GréfSenordnung von 1 A bis 1 nm,
die der Elektronen-Dichteverteilung innerhalb des Atoms im Sub-A-Bereich. Die untersuchten
Strukturen sind dagegen Modulationen der Elektronen-Dichte auf der Skala einiger 10 nm.
Demnach treten die untersuchten Signale bei kleineren Streuwinkeln auf als Beitrige der Atom-
und Kristall-Struktur. Somit kann durch die Wahl des detektierten Raumwinkels sichergestellt
werden, dass die Streuung des XFEL am Material der Folie aulerhalb des Interaktionsbereichs
mit dem UHIL keinen Beitrag zum Signal liefert. Die zu erwartenden kleinen Streuwinkel
rechtfertigen dariiber hinaus fiir einfache Rechnungen die Kleinwinkelndherung sinf = 6, in
der die Lange des in Kapitel eingefithrten Streuvektors g unter Verwendung der Bragg-
Bedingung als

27 - AXFEL
g= TN (4.2)
geschrieben werden kann.
Exemplarisch sind in Tabelle fir eine XFEL-Energie von 8keV mit der entsprechenden
Wellenlinge Axpr, = 1,55 A die Bragg-Winkel zu verschiedenen Auflosungsgrenzen in der

genannten Groflenordnung aufgefiihrt.
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Tabelle 4.1: Bragg-Winkel bei Fxprr, = 8keV zu verschiedenen Auflésungsgrenzen sowie die
relativen Fehler A = (sin@ — 0)/sin 6 der Kleinwinkelndherung sin 6 ~ 0

Untere Auflésungsgrenze Bragg-Winkel 6 A, Grofle der...
10 nm 0,0155rad 4,0-10"° Dichtefluktuationen
1 nm 0,1551rad 4,0-1073 Kristallstruktur
0,1A - - Atomorbitale

4.2.2 Punktstreuung

Die Berechnungsvorschrift fiir den Strukturfaktor, F(q) = [ p(r’) exp (—igr’)d®r, ist gerade
die Fourier-Transformation (FT) der Dichte der Probe. Fiir allgemeine Dichteverteilungen
kann die FT nur numerisch berechnet werden. Im Folgenden wird gezeigt, dass die Methode
der diskreten Fourier-Transformation hinreichend gute Ergebnisse zur Berechnung von Streu-
bildern liefert. Bedingung hierfiir ist, dass die Dichte als eine diskrete Verteilung kohérenter
Punktstreuer dargestellt werden kann.

Die verwendeten Daten aus den Simulationen losen die Dichte mit der Genauigkeit einer Si-
mulationszelle auf. Die zu untersuchenden Strukturen liegen im Auflésungsbereich der Simula-
tionen, diese Diskretisierung ist also hinreichend gut. Strukturen, die kleiner als die Zellgrofie
sind, werden auf diese Weise nicht berticksichtigt und liefern folglich in der diskreten F'T kei-
nen Beitrag. Allerdings liegen die Streusignale dieser Strukturen nach der bereits verwendeten
Bragg-Bedingung bei groflen 6.

Die Voraussetzung der koharenten Streuung wurde auch schon bei der Herleitung des Struk-
turfaktors in Kapitel durch die Annahme einer einlaufenden ebenen Welle gemacht. Fiir
XFEL ist die Koharenz der Strahlung transversal iiber die gesamte Fokusbreite gegeben. Die
zeitliche Kohérenz ist gerade die Pulsdauer. Somit kann die Ladungsverteilung der Elektronen
als diskrete Verteilung von gewichteten Zellen oder Pixeln mit der Streuldange des Elektrons
modelliert werden und die Berechnung des Strukturfaktors mittels diskreter FT ist gerechtfer-
tigt.

Zur Berechnung des Streubilds aus den Simulationsdaten wird Konstanz der Dichte in z-

Richtung angenommen. Im Experiment ist das gemessene Signal ein iiber z gemitteltes.

4.2.3 Wirkungsquerschnitt in der Detektorebene

In Kapitel wurde der Wirkungsquerschnitt (3.5]) fir Thomson-Streuung am Elektron in
Kugelkoordinaten angegeben. Fiir flache Detektoren ist es giinstig, zu kartesischen Koordinaten

in der Detektorebene tiberzugehen. Bei einem Abstand zwischen Target und Detektor von zpet
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ergibt sich aus (3.5)) fiir den diffenrentiellen Thomson-Wirkungsquerschnitt:

do 2 They
— =rs|l— - 4.3
(dQ>Th ‘ [ ‘TQDet + y]%et + Z]%et ( )
wobei Zpe, und ypey in der Detektorebene liegen und parallel zur z- bzw. y-Achse sind (vgl.

Abbildung [4.1]).

4.2.4 Signal eines Pixeldetektors

Unter den gemachten Annahmen wird die Berechnungsvorschrift fiir das Signal eines flachen
Pixeldetektors angegeben.
Die Kantenldngen Azpe;, Ayper der Detektorpixel sind klein gegeniiber dem Abstand zpe; zwi-

schen Target und Detektor. Die Winkel # und ¢ sind daher fiir einzelne Pixel ndherungsweise

konstant. Weiterhin ist die Entfernung \/ T + Yde, + 2Be €ines einzlnen Pixels zum Target
wegen der kleinen Streuwinkel ungefahr zpei. Flir das von einem Pixel abgedeckte Raumwin-

kelsegment A€ gilt deshalb in guter Ndherung

Azpet Aype
AQ:M (4.4)
ZDet
Fiir die gemessene Intensitat gilt damit
Iy, (do
AI(Zpet, Ypet) = —— | == |  AQ|F(q)| 4.5
(o) = 52 (55) A01F(a) (45)

Der Quotient aus pro Flache eingestrahlte Leistung I;, /A ist eine Konstante und die Winkel-
abhéngigkeit von A€ ist wie dargelegt vernachléssigbar. Die Abhéngigkeiten von (do/d€Q)p,
und |F(q)|? von der Detektorpixelposition sind durch (4.3)) und (3.7) gegeben.

4.3 Rekonstruktion der Elektronen-Dichteverteilung

Es wurde gezeigt, dass das Detektorsignal der gestreuten Strahlung des XFEL durch
gegeben ist. Der Strukturfaktor |F(q)| ist der einzige Faktor, der von der Elektronen-Dichte
des Streuobjekts abhéngt, er wird aus der Intensitdtsmessung gewonnen. Da die Abbildung
p— |F(q)|* = F*[p)Flp] nicht umkehrbar ist, existiert fiir eine gegebene Intensitidtsmessung
keine eindeutige analytische Losung von p(r).

Zur Losung dieses Problems werden sogenannte Phasenrtickgewinnungs-Algorithmen (PR-
Algorithmen) eingesetzt [Fie82]. Diese Algorithmen starten mit einer ersten, z.B. zufillig
gewahlten, Schatzung der gesuchten Elektronen-Dichteverteilung. Diese wird iterativ verbes-

sert. Fiir das vorliegende Problem einer einzelnen Intensitidtsmessung im Fourier-Raum der
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Elektronen-Dichteverteilung besteht eine Iteration aus folgenden Schritten:
1. Fourier-Transformation der aktuellen Schéitzung
2. Ersetzung des Betrags durch den gemessenen Betrag
3. Inverse Fourier-Transformation (IFT)
4. Veranderungen zur Bildung der neuen Schéatzung

Die konkreten Operationen des vierten Schritts unterscheiden sich zwischen den verschiedenen
PR-Algorithmen. Thnen ist gemein, dass sie die Realraum-Nebenbedingungen zur Anwendung
bringen. Eine der Forderungen ist, dass gr.1 eine physikalische Elektronen-Dichteverteilung
reprasentiert, d.h., g, 1muss reell und positiv sein. Wenn die Probe nur einen Teil des Bild-
bereichs ausfiillt, kann zusatzlich die Bedingung gestellt werden, dass gy.1 auBlerhalb die-
ses Bereichs verschwindet. Die Teilmenge des Definitionsbereichs, auf der die Realraum-
Nebenbedingungen verletzt werden, wird mit v bezeichnet.

Im Folgenden wird die tatséchliche Elektronen-Dichteverteilung p(r) mit f und die aktuelle
Schéatzung fiir f mit g bezeichnet. Mit Grobuchstaben bezeichnete Verteilungsfunktionen sind

die Fourier-Transformierten der entsprechenden mit Kleinbuchstaben bezeichneten Verteilun-

gen.
9 — Fl —
Neue
Schétzung Fourierraum-
des Realbilds NB
g € Fl € & =G/|G|-|F]|

Abbildung 4.2: Ablaufschema eines allgemeinen PR-Algorithmus’ zur Rekonstruktion des Real-
bilds aus einer einzelnen Intensitdtsmessung des Fourierbilds

4.3.1 Gradienten-Methode

Der vierte Schritt der Gradienten-Methode zielt darauf ab, die Abweichung von G gegeniiber F'
zu veringern [Fie82]. Diese Abweichung kann als eine von den Werten ¢(7) abhéngige Funktion

angesehen werden. In einem ersten Teilschritt wird der Gradient dieser Funktion gebildet und
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die Verteilung g; ausgehend von g, durch einen Schritt in Richtung des negativen Gradienten

berechnet. Eine effektive Implementierung dieses Teilschritts ist

k(1) = g(r) — b 2[gr(r) — gr(r)’] (4.6)

h ist ein reeller Parameter der Methode und bestimmt die Schrittweite. Normalerweise wird
fiir h ein positiver Wert in der Néhe von 1 gewéhlt.
Im zweiten Teilschritt wir die neue Schatzung g¢ry; durch Anwendung der Realraum-

Nebenbedingungen auf g gebildet. Die Bildungsvorschrift fir g, ist damit

Gonn(r) = gi(r), 7 ¢&v(g) (4.7)
0, r € (gr)

4.3.2 Hybride Input-Output-Methode

Der Hybriden Input-Output-Methode liegt die Erkenntnis zugrunde, dass eine Anderung des
Inputs g der ersten drei Schritte einer Iteration zu einer naherungsweise proportionalen An-
derung im Output ¢’ fithrt [Fie82]. Statt ¢'(r) zur Bildung der neuen Schatzung gx.1(r) an
den Orten r, wo die Realraum-Nebenbedingungen verletzt sind, auf 0 zu setzen, wird vom
aktuellen Input gi(r) der aktuelle Output g (r) multipliziert mit einer reellen Konstanten
abgezogen, um den Output der ndchsten Iteration an dieser Stelle in Richtung 0 zu treiben.
Die HIO-Methode stellt dadurch im Gegensatz zur Gradienten-Methode nicht sicher, dass
die Realraum-Nebenbedingungen von g, exakt erfiillt sind. Allerdings neigt sie weniger zur
Stagnation und konvergiert in der Praxis oft sehr viel schneller. Wo ¢'(7) bereits die Realraum-
Nebenbedingungen erfillt, wird dieser Wert als neue Schéitzung verwendet.

Die Vorschrift des vierten Schritts der Iteration zur Bildung der neuen Schétzung ist damit

Graa(r) = gi(r), r & v(g1) (4.8)
9x(r) = Bgr(r)", 7 €(gp)

4.4 Laser-Plasma-Simulationen

Durch Computersimulationen mit particle-in-cell-Simulationen (PIC-Simulationen) lasst sich
die Interaktion des UHIL mit der Probe im beschriebenen Experiment vorhersagen. In diesem
Kapitel wird ein Uberblick iiber die verwendeten Berechnungen gegeben wobei ein besonderes
Augenmerk auf den verwendeten Einheiten liegt, da diese fiir die physikalische Deutung der
Ergebnisse wichtig sind.

Eine PIC-Simulation berechnet pro Zeitschritt alle bertiicksichtigten physikalischen Grofien aus

den Groflen des vorangegangenen Zeitschritts. Unter anderem liefert sie die Dichteverteilungen
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der Elektronen und Ionen in der Folie als Pixelwerte auf einem Gitter. Die verwendeten Dichte-
verteilungen wurden mit dem Simulations-Code iPICLS berechnet. iPICLS ist ein 2D3V-Code,
es werden zweidimensionale Dichteverteilungen in der z-y-Ebene (vgl. Abb. simuliert. Die
Ausbreitungsrichtung des UHIL ist dabei parallel zu x, die Polarisation des elektrischen Feldes
verlauft in y-Richtung. In z-Richtung werden die physikalischen Groéflen als homogen ange-
nomimen.

Die raumlichen Léngen der Simulation werden gewohnlich dimensionslos in Einheiten der Wel-
lenlénge Aypr, des UHIL angegeben. Zur Interpretation von Pixelpositionen bendtigt man zu-
sitzlich die Pixelanzahl ndav, mit der Ayyy, aufgelost wird. Die Angabe der Elektronendichte
erfolgt als Vielfaches der kritischen Dichte n. des UHIL (vgl. gegeben ist. Da die Streubil-
der unter Verwendung der diskreten F'T berechnet werden, ist die Lange ¢ eines Streuvektors

im Streubild gegeben durch

2m -ndav - n

17 “Size - AUHIL (4.9)
wobei size die Kantenldnge der des betrachteten Ausschnitts der Elektronendichte in Pixeln
ist.
Die fiir diese Bachelor-Arbeit verwendeten Dichteverteilungen entstammen drei Simulations-
rechnungen. Die gesamte Simulations-Box hatte jeweils eine Grofle von 10A\g x 10\g mit 192
Simulationszellen pro Ay und 192 Zeitschritten pro Laserperiode Ty. Die Metallfolie hatte eine
Dicke von 2 \y. Fiir die Berechnungen der Streubilder wurde nur die Elektronendichteverteilung

berticksichtigt.

4.5 Implementierung der Streuung und Rekonstruktion

In diesem Abschnitt wird dargelegt, wie die Berechnungen am Computer umgesetzt wurden.
Fiir die Berechnung des Detektorsignals und des in Kapitel vorgestellten Rekonstruk-
tionsalgorithmus” wurden mehrere Implementierungen zur Verfiigung gestellt.

Zur diskreten Berechnung des Detektorsignals der Streuung an einer FElektronen-

Dichteverteilung sind drei Operationen notwendig:
o FT der ortsabhangigen Elektronen-Dichteverteilung
o Elementweise Bildung des Betragsquadrats
o Elementweise Multiplikation mit dem Thomson-Wirkungsquerschnitt

Das berechnete Detektorsignal ist die Intensitatsverteilung I(q) in Abhéngigkeit vom Streu-

vektor. Fiir die Rekonstruktion der Elektronen-Dichteverteilung sind notwendig:
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Elementweises Ziehen der reellen Quadratwurzel

FT der geratenen ortsabhingigen Elektronen-Dichteverteilung

Elementweises Ersetzen des Betrags

o IFT

Bilden der neuen Schatzung nach der Gradienten- bzw. HIO-Methode

Die Berechnung des Thomson-Wirkungsquerschnitts, des Raumwinkelsegments A€) sowie des
Betrags(-quadrats) und der Quadratwurzel hiangen jeweils nur von einem Element einer Ma-
trix ab. Diese Operationen werden “elementweise unar” genannt. Die Ersetzung des Betrags
erfordert natiirlich die elementweise Multiplikation von Matrizen. Insgesamt waren damit be-
reitzustellen: Die elementweisen unéren Operationen, die elementweise Matrixmultiplikation
sowie die diskrete FT und IFT. Letztere werden im Folgenden zusammenfassend als Fourier-
Transformation (FT) bezeichnet.

Allgemein skaliert der Berechnungs- und damit Zeitaufwand der elementweisen Operationen
proportional mit der Anzahl der Matrixelemente, der Berechnungsaufwand der FT skaliert
starker als proportional mit der Anzahl der Matrixelemente. Fir die verschiedenen Implemen-
tierungen wurden Bibliotheken verwendet. Die elementweisen Operationen wurden teilweise
mit sogenannten BLAS-(Basic Linear Algebra Subprograms)-Bibliotheken umgesetzt. Fiir die

FT wurden speziell fiir diesen Zweck existierende Bibliotheken eingesetzt.

4.5.1 Mathematik-Plugins

In Anlehnung an den Aufbau von HiPNOS [Bal2] stellt die im Rahmen dieser Bachelor-
Arbeit entwickelte Bibliothek [ibba-saxrs Anwendungsprogrammen einen abstrakten Matrix-
Typ mit komplexen Eintrdgen und einen abstrakten Transform-Typ fiir sémtliche bendtigten
Operationen auf Matrizen zur Verfiigung. Fiir dieses Interface wurden drei Plugins genannte
Konkretisierungen geschrieben. Zwei der Plugins sind auf bestimmte Hardware angepasst, das

dritte ist generisch.

ACML Fir AMD-Hardware optimiertes Plugin. FT: AMD Core Math Library, nutzt Mul-
tithreading von AMD-Cores und -GPUs, um BLAS und FFT zu beschleunigen; openMP fiir

elementweise Operationen.

CUDA Fiir CUDA-fahige Hardware optimiertes Plugin. FT: CUFFT; THRUST fiir element-

weise Operationen.
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CBlas Generisches Plugin. FT: FFTW; elementweise Operationen werden sequenziell bear-
beitet.

4.6 Einfache Beispiele der Rekonstruktion des Realbilds

Fir die dargestellten Realbilder wurde jeweils das Streubild berechnet. Anschlieend erfolgte

die Rekonstruktion mit der Gradientenmethode.

Abbildung 4.3: V.l.n.r.: Realbild, Rekonstruktion nach 45 Schritten, nach 55 Schritten, nach
65 Schritten.

Abbildung 4.4: Ganz links: Realbild. Daneben die rekonstruierten Bilder mehrerer unabhéangi-
ger Rekonstruktionen.

Die rekonstruierten Bilder waren bei der Anwendung weiterer Rekonstruktionsschritte stabil. Es
ist zu erkennen, dass der verwendete PR-Algorithmus das periodische Muster des Realbilds mit
einer zufélligen Verschiebung rekonstruiert.
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Abbildung 4.5: V.l.n.r.: Realbild, Rekonstruktion nach 50 Schritten, nach 140 Schritten, nach
140 Schritten mit invertierter Helligkeit und um 180° gedreht.

Das Realbild entsprach einer scharfen Kante der Elektronendichte im linken Bildbereich. Wie zu
sehen ist, rekonstruiert der verwendete PR-Algorithmus nicht die richtige Position der Kante. Die
invertierte und um 180° gedrehte Darstellung zeigt, dass das Bild, bei dem der PR-Algorithmus
verharrte, sein eigenes Zwillingsbild ist, was das Voranschreiten der Rekonstruktion zum origi-
nalen Realbild verhindert [FW86].
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5.1 Streubilder

5.1.1 Streubilder fiir die Streuung eines XFEL-Pulses

Die vorgestellten Methoden zur Berechnung der Streubilder wurden auf simulierte Elektronen-
dichten aus drei mit A, B und C bezeichneten Simulationen angewandt und die Ergebnisse
aus nachvollzogen.

Ein einzelner Simulationszeitschritt entsprach Typ,/192 = 17,4 - 10785 bei einer UHI-
Laserwellenldange von Aygp, = 1pm. Die Plasmadynamik spielt sich auf diesen Zeitskalen
ab. Realistische XFEL-Pulsdauern liegen bei ~ 10fs. Die hier untersuchten Streubilder wur-
den daher als Summe der Streubilder 384 aufeinanderfolgender Zeitschritte berechnet, dies

entspricht 27Tyyrr,.

Tabelle 5.1: Uberblick der verwendeten Parameter der PIC-Simulationen und der Berechnung

der Streubilder nach [KGH™13, Seite 3]
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Abbildung 5.1: Links: Realbild der Elektronendichte aus Simulation A ungefihr 10 Laserperi-
oden Tyyr, nachdem das Maximum des UHIL-Pulses die Folienfront erreicht hat. Weifle Balken
entsprechen 1/4 pym.

Rechts: Dargestellt ist das iiber zwei Laserperioden Tyyr, summierte Streubild der Elektro-
nendichte aus Simulation A. Die logarithmische Farbskala reprisentiert die Photonenzahl pro
Detektorpixel. Zur Berechnung wurde der Raumwinkel pro Detektorpixel, den ein Detektorpixel
der Fliche Apx = 20 um x 20 pum in 1m Abstand hinter der Probe abdeckt, angenommen. Fiir
die weiteren Parameter des UHIL und des XFEL wurden die in Tabelle [5.1] angegeben Werte
verwendet. Abbildung nach Seite 7], das Original des Streubilds wurde zur Verfigung
gestellt von Th. Kluge.
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Abbildung 5.2: Links: Realbild der Elektronendichte aus Simulation B ungefdhr 10 Laserperi-
oden Tygy, nachdem das Maximum des UHIL-Pulses die Folienfront erreicht hat. Weifle Balken
entsprechen 1/4 ym.

Rechts: Dargestellt ist das summierte Streubild der Eletronendichte aus Simulation B. Die Be-
rechnung erfolgte wie fiir Abbildung rechts. Abbildung nach Seite 7], das Original
des Streubilds wurde zur Verfiigung gestellt von Th. Kluge.
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Abbildung 5.3: Links: Realbild der Elektronendichte aus Simulation C ungefihr 10 Laserperi-
oden Ty, nachdem das Maximum des UHIL-Pulses die Folienfront erreicht hat. Weifle Balken
entsprechen 1/4 um.

Rechts: Dargestellt ist das summierte Streubild der Eletronendichte aus Simulation C. Die Be-
rechnung erfolgte wie fiir Abbildung rechts. Abbildung nach Seite 7], das Original
des Streubilds wurde zur Verfiigung gestellt von Th. Kluge.

In den Abbildungen [5.1] bis [5.3] sind Ausschnitte der Elektronendichten der Simulationen mit
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den zugehorigen Streubildern dargestellt. In allen drei Streubildern gibt es ein intensives Si-
gnal auf der g,-Achse. Es wird durch die scharfen Kanten der Elektronendichte an den Ober-
flachen verursacht, die unter Fouriertransformation in eine scharf definierte Linie senkrecht
zu den Oberflichen iibergeht. Das mit “2” gekennzeichnete Signal wird ebenfalls in allen drei
Streubildern beobachtet. Es liegt bei g, =~ 0,063 nm ™. Fiir XFEL-Strahlung der Wellenlénge
AxreL = 0, 155 nm ergibt sich daraus der Streuwinkel § = 1,55 mrad.

In Plasmen wird unter der Annahme, dass die thermische Bewegung der Elektronen gegen-
iiber Auslenkungen durch duflere Anregung verschwindend klein ist fiir eine Anregung, die
sich mit der Geschwindigkeit vy, ausbreitet, eine raumliche Modulation der Elektronendichte
mit k ~ w,/Vpary erwartet. In den vorgestellten Simulationen geht diese Stérung von schnellen
Elektronen aus, die sich senkrecht zur Folie in Ausbreitungsrichtung des UHIL bewegen. Der
aus dem Signal 2 in den Strubildern bestimmte Wert £ hat fiir die gewédhlten Parameter eine
zugeordnete Wellenlénge von A = 0, 1 Aymi - (Vpart/¢) = 0, 1 pm - (vpart/c). In den Abbildungen
bis [5.3] sind wellenférmige Strukturen der Wellenlange A ~ 0,1 um zu erkennen. Der fiir
die Streuung an diesen Strukturen erwartete Streuwinkel § = arcsin (k,/kxrrr,) = 1, 55 mrad
mit k, wie in stimmt mit dem in den Streubildern beobachteten Streuwinkel iiberein.
Es kann gefolgert werden, dass fiir die Geschwindigkeit der schnellen Elektronen vpa, < c gilt.
Das mit “1”7 gekennzeichnete Signal tritt in den Streubildern der Simulationen A und B auf
und kann auf die Struktur der Folienfront zuriickgefithrt werden. In Abbildung ist eine
gewisse RegelméaBigkeit dieser Struktur zu erkennen. Der mittlere Abstand der Dichtemaxi-
ma entlang der Folienfront betrigt 0, 1 um, die zugehorige Streulédnge dieses Abstands betragt
g = 0,063nm™!. Das zugehorige Streubild zeigt ein breites Maximum der Intensitéit in g,-
Richtung bei ¢, = 0,048nm~'...0,072nm~!. Aufgrund der starken Lokalisierung der Struk-
tur in y-Richtung auf , sind die zugehorigen Streusignale in g,-Richtung verschmiert.

In den Streubildern der Simulationen B und C tritt in ¢,-Richtung das in den Abbildungen
und mit “3” gekennzeichnete Signal auf. Die kleinsten Streuvektorbetrage dieses Si-
gnals liegen bei ¢, ~ 0,025nm~!, die einem riaumlichen Abstand von 0,25 um entsprechen.

Filamente schneller Elektronen haben diesen Abstand.

5.1.2 Streubilder einzelner Simulationszeitschritte

Die Streubilder einer weiteren iPCLS-Simulation wurden fiir die Elektronendichten einzelner
Zeitschritte berechnet. Die Paramter der Simulation sind in Tabelle |5.2 zusammengestellt. Die
Ergebnisse der iPCLS-Simulation wurden zur Verfiigung gestellt von L. Huang.
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Tabelle 5.2

Elektronendichte 1652 n, Wellenlange A, 1 pm Photonenergie 8 keV

Dicke d 2 pm Periode T, 3,33 fs Wellenlange Ay, 0,15 nm

Breite w 5 pm Fokusgrofe wy,,, 4 pm Wellenzahl k., 42 nm™

Z/A 0,455 Intensitat 6,4-10 W/cm? | FokusgroRe wy, 5 pm

Preplasma 0,1 Ay a, 10 Photonenzahl pro Bunch 10"
Pulsdauer FWHM 0,35 fs
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Abbildung 5.4: Links: Darstellung der Elektronendichte 0, 1 Ty, nach Simulationsbeginn.
Rechts: Darstellung des Streubilds
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Abbildung 5.5: Links: Darstellung der Elektronendichte 0,12 Ty, nach Simulationsbeginn.
Rechts: Darstellung des Streubilds
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Abbildung 5.6: Links: Darstellung der Elektronendichte 0, 2 Ty, nach Simulationsbeginn.
Rechits: Darstellung des Streubilds
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[Hual3]
Fiir eine weitere iPICLS-Simulation wurden Einzelstreubilder berechnet und ausgewertet. Die
Elektronendichten mit den zugehérigen Streubildern sind in den Abbildungen [5.4] bis [5.6] darge-
stellt. Die in den Realbildern erkennbare Entwicklung der Elektronendichte kann am Streubild
nachvollzogen werden, wie nun gezeigt wird.
Auf der g,-Achse tritt, wie auch schon bei den Streubildern im vorangegangenen Kapitel, ein

ausgebreitetes starkes Signal aufgrund der Streuung an den Folienoberflichen auf. Da nun
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Einzelstreubilder betrachtet werden, zeigt das Signal Specklemuster. Die Modulationen der
Elektronendichte, die zu solchen Mustern fithren, sind nur iiber Zeitspannen stabil, die klein
sind im Verhéltnis zur XFEL-Pulsdauer. Daher tréagt ihr Signal nicht zu den iiber 27Tygy, sum-
mierten Streubildern bei.

In den Einzelstreubildern treten Signale auf der g,-Achse auf. Das in den Abbildungen bis
m mit “1” gekennzeichnete Signal liegt bei ¢, ~ 3,5 um~!. Es tritt in allen drei Streubildern
mit einer maximalen Intensitit von ca. 10 Photonen pro Pixel auf. Die korrespondierende
raumliche Lénge ist d ~ 1,8 pm und entspricht dem z-Abstand der vier am stirksten ausge-
pragten Elektronenfilamente. Diese treten bereits im ersten betrachteten Zeitschritt deutlich
hervor. Das mit “2” gekennzeichnete Signal liegt bei ¢, ~ 5,6 um~'. Dies entspricht einer
rdumlichen Lénge von d ~ 1,1 um, die den Absténden der in y-Richtung kiirzeren Filamenten
zugeordnet werden kann.

Das in Abbildung rechts dargestellte Streubild zeigt facherférmige Aufweitung des Signals
auf der ¢,-Achse. Dieser Effekt ldsst sich auf die gekriimmte Folienoberflache und den in
gleicher Weise gekriimmten fallenden Gradienten der Elektronendichte im Inneren der Folie
zuriickfithren. Die Fourier-Transformation bildet ausgedehnte Kanten der Dichte auf Linien
senkrecht zu den Kanten ab. Eine Krimmung der Kanten fithrt zu lokal unterschiedlichen

Senkrechten und damit zur Aufweitung des Signals.

5.2 Streubild und Rekonstruktion innerer Dichten

Zur FErzeugung der Streubilder wurden quadratische Ausschnitte von Elektronen-
Dichteverteilungen aus drei verschiedenen mit A, B und C bezeichneten iPICLS-Simulationen
verwendet. Es wurde die Interaktion eines HPL mit Metallfolien simuliert. In Abbildung

ist der Bereich der verwendeten Ausschnitte veranschaulicht.

Abbildung 5.7: Ausschnitt der Elektronen-Dichteverteilung aus Simulation A. Rot gekennzeich-
net ist die Breite des zur Berechnung des Streubilds verwendeteten Bereichs.

Streubild Die Streubilder der Elektronen-Dichteverteilungen sind in Abbildung darge-
stellt. In allen Streubildern treten Peaks auf der g,-Achse auf bei ¢, =~ 13px = 10 - 277/ A\gpr.
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Abbildung 5.8: Einzelstreubilder (a-c) und superponierte Streubilder (d-f) der Simulationen
A-C. Die Einzelstreubilder wurden anhand der Elektronen-Dichteverteilung eines einzelnen Si-
mulationsschritts berechnet, dies entspricht einem unendlich kurzen XFEL-Puls. Superponier-
te Streubilder sind Uberlagerung von 382 (373 fiir e) Einzelstreubildern; dies entspricht einem
XFEL-Puls der Lénge von 2 HPL-Perioden. Die logarithmische Farbskala reprasentiert die An-
zahl der Photonen pro Detektorpixel, berechnet fiir Agpy, = 1 pum, Probentiefe 5 um und Pro-
Pixel-Raumwinkel, die einer Pixelfliche von 20 yum x 20 ym in 1m Entfernung von der Probe
entsprechen. Der unter # = 0 gestreute Strahl liegt in der Bildmitte; Wert oberhalb der Normie-
rungsgrenze der Farbskala.

Bei kleineren Streuwinkeln als dem der Peaks gibt es praktisch keinen Signaluntergrund.

Die wesentlichen Signalstrukturen sind jeweils im Einzel- und superponierten Streubild
gleich. Gegentiber dem Einzelstreubild ist das superponierte Signal groBerer Streuwinkel sehr
viel weniger verrauscht. Auch sind die Strukturen bei kleinen Streuwinkeln schéarfer als im
Einzelstreubild.
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Abbildung 5.9: Originale Abbildung 5.10: Rekon- Abbildung 5.11: Rekon-
Dichte struktion der Dichte aus struktion der Dichte aus
dem Einzelstreubild dem summierten Streubild

Rekonstruktion Wesentliches Merkmal der originalen Elektronen-Dichteverteilung ist die
Wellenstruktur der im Bild senkrechten Wellenfronten. Es wird durch den Rekonstruktions-
Algorithmus zuriickgewonnen, wie die Abbildungen bis exemplarisch fiir die Daten
der Simulation A zeigen. Im Gegensatz zu den Streubildern lésst sich fiir die rekonstruierten
Elektronen-Dichte-Verteilungen kein Unterschied zwischen den Ergebnissen fiir Einzelstreu-
ung und summierte Streuung feststellen. Daraus folgt, dass in der Struktur der Bereiche der
Streubilder, wo sich die Einzel-Streubilder von den jeweiligen summierten Streubildern unter-
scheiden, keine fiir die Rekonstruktion relevante Information enthalten ist.

In Abbildung [5.12] wird der qualitative Unterschied der originalen und der rekonstruier-
ten Elektronen-Dichteverteilungen gegentiber einer rein zufalligen Elektronen-Dichteverteilung
deutlich.

Der Vergleich der Phasen der Fouriertransformierten des Originalbilds und der rekonstruierten
Bilder zeigte keine Ubereinstimmung. Hieraus lisst sich ableiten, dass der verwendete PR-
Algorithmus regelméflige Merkmale des Realbilds richtig darstellen kann, bevor eine Losung

fiir die Phase der Fouriertransformierten gefunden wird.
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Original Reko Einzel-Streubild

Ladungsdichte
Ladungsdichte
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Reko Superposition Zufillige El.-Dichte

Ladungsdichte
Ladungsdichte
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Abbildung 5.12: In z-Richtung summierte Ladungsdichte der Elektronen-Verteilung aus Simu-
lation A in willkiirlichen Einheiten (linear). Darstellung tiber die gesamte Breite des verwendeten
Simulationsbereichs. Die originale und die beiden rekonstruierten Elektronen-Dichteverteilungen
zeigen im Gegensatz zu der zufilligen Verteilung einen regelméfliigen wellenférmigen Verlauf mit
ca. 14 Perioden.

5.3 Untersuchung der Implementierungen

In diesem Abschnitt werden die von den verschiedenen Plugins zur Rekonstruktion bendtig-
ten Zeiten untersucht. Die allein zum Initialisieren und Kopieren von Speicher benottigte Zeit
(Initialisierungszeit) wird getrennt von der reinen Berechnungszeit betrachtet. Die Initialisie-
rungszeit erfasst nicht die Initialisierung der verwendeten BLAS- und FFT-Bibliotheken, die
vor Beginn der Zeitmessungen erfolgte.

Die beiden Rekonstruktionsmethoden wurden separat getestet. Zur Zeitmessung wurden in
jedem Lauf des Testprogramms 10 Iterationen einzeln erfasst. Wahrend der ersten Iteration
fand die Initialisierung und das Kopieren des benotigten Speichers statt, gefolgt von einem
Durchlauf der Berechnungsschritte. Der Zeitaufwand aller weiteren Iterationen bestand allein
aus Rechenzeit. Durch Differenzbildung der fiir die erste Iteration benoétigten Zeit mit der
minimalen Rechenzeit einer Iteration wurde die Initialisierungszeit ermittelt.

Fir alle Plugins wurde als veranderlicher Parameter die Bildgrofle variiert, getestet wurden
quadratische Bilder. Fir das Acml-Plugin wurde zusétzlich die Anzahl der verwendeten CPU-

Threads variiert.
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5.3.1 Hardware

Die Plugins Cblas und Acml wurden auf einer Node mit vier AMD 16-Core Opteron 2,3 GHz-
CPUs und 256 GB Hauptspeicher getestet, Cuda mit einer Nvidia Tesla-GPU in Verbindung
mit zwei Kernen einer Intel Xeon E5-2609 2,4 Ghz-CPU und 63 GB Hauptspeicher.

5.3.2 Vergleich der Plugins Cblas, Acml, Cuda

Gradienten-Methode, Initialisierung s _Gradienten-Methode, Berechnung
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Abbildung 5.13: Dargestellt ist jeweils die pro Pixel fiir die Initialisierung bzw. die Berechnung
eines Rekonstruktionsschritts von den verschiedenen Plugins benétigte Zeit in Sekunden iiber der
Bildflache in 1 px x 1px.

Initialisierungszeit Die Initialisierungszeit ist fiir alle drei Plugins bei kleinen Bildern von
der Bildgréfe unabhéngig. Fiir CBlas und Cuda beginnt sie ab einer bestimmten Bildgrofie
deutlich zu steigen. Der Anstieg verlauft fir grofie Bilder proportional zur Bildflache, die
folglich konstante minimale Initialisierungszeit pro Pixel ist in Abbildung links deutlich
zu erkennen. Sie liegt fiir CBlas bei ca. 1 us, fiir Cuda bei ca. 10ns. Acml mit einem Thread

zeigt einen dhnlichen Verlauf wie CBlas und Cuda mit einer in weiten Bereichen konstanten
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Abbildung 5.14: Dargestellt ist jeweils die Zeit in Sekunden tiber der Bildfldche in 1 pxx 1 px, die

fiir die Initialisierung bzw. die Berechnung eines Rekonstruktionsschritts von den verschiedenen
Plugins benotigt wird.

unteren Grenze der Initialisierungszeit pro Pixel von ca. 50 — 100ns. Wird die Hardware-
Parallelitét voll ausgenutzt, steigt fiir Acml die Initialisierungzeit iiber den gesamten Bereich
der gestesteten Bildgréflen nur sehr schwach. Fiir die grofiten getesteten Bilder hat Acml mit
63 bzw 64 Threads die kleinste Initialisierungszeit pro Pixel.

Die Initialisierungszeit zeigt fiir die beiden Rekonstruktionsmethoden keine Unterschiede.

Rechenzeit Fiir die beiden nicht parallelisierten Implementierungen, CBlas und Acml mit
einem Thread, zeigt die Rechenzeit schon bei den kleinsten getesteten Bildern einen deutlichen
Anstieg mit der Bildflache. Gleichzeitig sind sie bis etwa zur Bildgrofie 256 px x 256 px am
schnellsten. Dies liegt darin begriindet, dass bei paralleliserter Berechnung immer ein gewisser
Overhead durch die Kommunikation der beteiligten Recheneinheiten anféllt.

Unter Verwendung von 63 bzw. 64 CPU-Threads ist der Verlauf der Rechenzeit fiir Acml bis

etwa 64 px x 64px flach und steigt bei grofleren Bildern ahnlich wie die rein sequenziellen
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Implementierungen an. Der Proportionalitdtsfaktor zwischen Acml mit einem CPU-Thread
und Acml mit 64 CPU-Threads liegt bei grofien Bildern zwischen 10 und 50.

Fir Cuda ist die Rechenzeit nahezu konstant bei ca. 0,2 — 0, 5 ms.

Die Rechenzeit ist ebenfalls unabhéngig von der Rekonstruktionsmethode. Von dieser Aussage

ist die Zeitmessung fiir Acml mit 64 CPU-Threads auszunehmen.

5.3.3 Schlussfolgerungen

Das Cuda-Plugin ist im Vergleich der Implementierungen fiir grofe Bilder am schnellsten, falls
die Initialisierungszeit gegeniiber der Gesamtrechenzeit aller Rekonstruktionsschritte vernach-
lassigt werden kann. Fir Bilder mit 1024 px Kantenlange ist die Rechenzeit um den Faktor
~ 10% kleiner als fiir die Berechnung mit Acml unter Verwendung von 64 CPU-Threads, ge-
geniiber der Rekonstruktion mit CBlas erreicht Cuda bei dieser Bildgréfie eine Beschleunigung
um den Faktor~ 10%. Fiir Bilder der Kantenlinge 8192 px ist der Beschleunigungsfaktor noch
grofler, er liegt bei ~ 10* gegeniiber Acml mit 64 CPU-Threads und bei ~ 10° gegeniiber
CBlas.

Der Zeitaufwand der Initialisierung ist bei groen Bildern (> 1024 px Kantenlange) fiir Cuda
und Acml etwa gleich. Die Verwendung von Cuda fithrt daher erst bei Rekonstruktionsschritt-
zahlen n > ng := Initialisierungszeit/Rechenzeit zu den genannten Beschleunigungen ge-
geniiber Acml. Fiir 1024 px Kantenliange ist ng ~ 100, fiir 8192 px Kantenlinge ist ng ~ 10%.
Fiir die Rekonstruktion grofler Bilder ist essenziell, dass moglichst viele Rekonstruktionsschrit-
te mit einer einzigen Initialisierung berechnet werden. Da die Initialisierung keine Datenab-
héngikeiten hat, kommt es hierzu in nur darauf an, Rekonstruktionen mehrerer Bilder nach-
einander auf demselben Speicher zu berechnen.

Die Rekonstruktion von Streubildern aus Experimenten erfordert typischerweise einige 10%
bis einige 10° Rekonstruktionsschritte. Bei der fiir Cuda von der Bildgréfie unabhingigen Re-
konstruktionszeit von 1ms bis 10 ms werden fiir 10° Rekonstruktionsschritte 2 min bis 17 min

benotigt.






6 Zusammenfassung

Die in dieser Arbeit diskutierte Streuung ultrakurzer koharenter Rontgenpulse an lasergetrie-
benen Plasmen bei Festkorperdichte zeigt, dass die so erhaltenen Streubilder ausreichend hohe
Auflésungen und Intensitaten aufweisen, um Riickschliisse auf die Plasmadynamik auf einer
Zeitskala einiger zehn bis hundert Femtosekunden und auf Groéflenskalen weniger zehn Na-
nometer zu ziehen. Damit konnen zukiinftige Rontgenlaser wie der XFEL in Hamburg und
die bereits in Betrieb genommene LCLS in Stanford im Prinzip zur Diagnose der ultarkurzen
Elektronendynamik in der Laser-Materie-Wechselwirkung genutzt werden. Dies wiirde zum
ersten mal eine direkte Beobachtung von Plasmainstabilitdten und anderen nichtlinearen Phé-
nomenen wie lasergetriebenen Schockwellen im Plasma ermoglichen.

Im Allgemeinen sind diese nichtlinearen Phanome jedoch schwer zu kontrollieren, sofern eine
direkte Uberpriifung der Verdnderung der beobachteten Plasmaphinomene in Abhédngigkeit
der Experimentparameter wie zum Beispiel Laserintensitdt und -pulsdauer nicht gegeben ist.
Die in dieser Arbeit implementierten Phasenrekonstruktionsalgorithmen bilden einen ersten
Schritt zur Rekonstruktion der Plasmadichteverteilung aus Streubildern noch wahrend des Ex-
periments, die eine deutlich verbesserte Kontrolle der Laser-Materiewechselwirkung erlaubt.
Es wurde gezeigt, dass durch die Implementierung auf GPUs gegeniiber gewohnlichen Imple-
mentierungen fiir Multicoreprozessoren eine Verringerung der benotigten Rekonstruktionszeit

um mehrere GroBenordungen erreicht werden kann.






7 Ausblick

Die hier vorgestellten Algorithmen zur Phasenrekonstruktion beinhalten alle wesentlichen al-
gorithmischen Schritte, die auch in anderen Rekonstruktionsmethoden Anwendung finden.
Damit kénnen in Zukunft auch komplexere Rekonstruktionsverfahren effizient implementiert
und auf schnellen Datendurchsatz optimiert werden. Daher sollen als néchstes effizientere und
stabilere Verfahren implementiert und optimiert werden.

Dariiber hinaus soll eine Parallelisierung der Rekonstruktion durch Nutzung mehrerer Grafik-
karten programmiert werden, die eine Verarbeitung hoher Bildraten ermdglichen soll. Diese
Verfahren sollen dann direkt an die vorhandenen particle-in-cell Simulationen angebunden
werden.

Langfristig soll untersucht werden, ob eine automatische Rekonstruktion grofler Bildmengen
ohne Kontrolle durch den Nutzer moglich ist oder, falls nicht, wie Nutzer auch bei hohen

Bildraten die Bildrekonstruktion beeinflussen koénnen.
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