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= European Molecular Biology Laboratory (EMBL)

= Arbeitsgruppen fur strukturelle Molekularbiologie
(ASMB), MPG

= Uni HH
=« FZ Julich

HASYLABI

i Die Aufgabe e

HASYLAB IIT

1662 Nutzer pro Jahr, aus 252
Instituten

Messzeiten: 1 Tage — 3 Wochen [

289 Rechner, davon 180 NT
PCs, 598 IP Adr.

Hasylab Rechnergruppe: Otto
Beimgraben, Jan-Peter Kurz,
Julia Medved, Thorsten Kracht
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XAFS

Réntgenabsorptionsspektroskopie (XAFS)

XANES EXAFS

*  XAFS-Spektrum von Platin (T=15K)
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*  Charakteristika:
= Absorptionskante
o XAFS-Oszillationen oberhalb der
Absorptionskante
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*  Informationsgehalt:
= lokale Nahordnung auf atomarer
Skala (elementspezifisch)
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Fluoreszenz XAFS

Fluoreszenz-XAFS
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Aufzeichnen vollstindiger Fluoreszenzspektren

technisch aufwendig, Datenmengen

- volle spektrale Information erlaubt

o XAFS bei dicht benachbarten
Absorptionskanten

o XAFS bei tiberlappenden
Fluoreszenzlinien

= simultane Untersuchung
mehrerer Spezies

Vorteile:

(. Knppen, HASYLAB)




Spritzgussprobe

Thomas Wroblewski, Hasylab

Microtomography at HASYLAB/DESY

Felix Beckmann, Hasylab




Titania hollow spheres (TiO,)

(In cooperation with E. Wintermantel, B. Muller, ETH Zurich,
Switzerland)

Felix Beckmann, Hasylab

Titania hollow spheres (TiO,)

(In cooperation with E. Wintermantel, B. Mller, ETH Zurich,
Switzerland)

Felix Beckmann, Hasylab




* Ladungsdichte: YBa,Cu30q gg

Sauerstoffatom im Gitter

Thomas Lippmann, Hasylab

‘ Uberlegungen zur Experimentsteuerung und Datennahme

= Nutzerbetreuung, Wartung: Flexibilitat
= Performance

= 1/0 Bandbreite

= Graphik

= Disk 1/0

= Netzwerk
= Kosten

= Historisch:
= pVax (QBus)
= SBC (Lynx) + X-Terminal
= PC (ATBus, PCI)




Die Rechnerumgebung an den Experimentierplatzen

Linux PC

» Datennahme
« Steuerung

* Monitoring

« Daten Export

Windows PC
* Auswertung
* Web

Spectra

5 ps pro 1/0, 26 MB/s BL

GPIB

« Encoder

« Verstarker
e etc.

CanBus
« Schrittmotoren
« 1/0 Register

Terminalserver

Undulator
Mostab
Temp.Cntrl.

Schrittmotoren
Zé&hler

Timer

MCA

1/0 Register
AD/DA Konverter
Encoder




i Messgerate/Datenbusse

= GPIB
= Verstarker
= Messgerate

= VME (Camac)
= Motorcontroller

= Zahler
i = Temperaturcontroller
= Timer
= MCA = CanBus ”
= ADC/DAC ] l\ﬁgtorco.ntro er
=« 1/0 R- 2| ; F_ireglster
= PCI = RS232 (TS)

= Undulatoren
= Handterminals
= Mostab

= CCD Kamera

i CanBus

= (Automobil-) Industriebus
= Gerate glnstig

= Bit seriell

= Durchsatz < 1Mb, je nach Kabellange
= Kabellangen bis ~ 1km

= PCI Interface




Online Software: Spectra

s Schnittstellen zu: VME, Camac, GPIB, Canbus, RS232

Interpreter

= Kommandozeile

= Scripts

Graphik

Datenverwaltung

= Verschiedene Datentypen

= Disk I/0: Formatiert oder binar
= Arithmetik

= Simulationsversion

Spectra Graphik: Testbild
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Spectra: Experimentsteuerung

= Direkter Zugriff auf Register u.&. moglich
= i.a. angewendet: GPIB, RS232 und CanBus
= Device Library: Bedienung unabhangig vom
Experiment und dem speziellen Geratetyp
= Motoren
= Timer/Counter
= Zusammengesetzte Gerate
= Monochromator
= Diffractometer

Spiegel-Monochromator System
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Horst Schulte-Schrepping, Hasylab
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i Spectra: Messungen

= Menus
= scan/energy
= scan/motor
= scan/q

= Scripte

= Einzelaufrufe
= scan/energy/exec/_start=.../ stop=...

i Spectra: Messungen

= Auswahl der Gerate, Festlegung des Ablaufs, Online
Display, Datenverwaltung:
= Standardverfahren
= Erweiterte Standardverfahren
= Freistil

11



i Spectra: Fast scans

Macros: Before~, During—~, After-scan

Counter, timer, MCAs werden durch
Symboldefinitionen spezifiziert.
Datenverwaltung und Graphik automatisch
Optionen:

= Wiederholungen

= SSA

= Schritt-flr-Schritt/Kontinuierlich

= Automatischer Beamshutter

i Spectra: Nutzerschnittstellen

Interaktiv

= Kommandozeile
= Menus

= Scripts

= GUI

= Socketinterface

= Spectra als Server: Clients unter Linux, Windows,
Labview/W98, Labview/Mac

= Spectra als Client
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i Spectra: Nutzerschnittstellen

= Usercode — Spectra
= Diffractometersoftware
= Massenspektrometeriberwachung
= Auswertesoftware

= Spectra — Usercode
= Userfunctions

i Eine neue Script Sprache flr Spectra

= Eine 2. Chance
= Syntaktisches Vorbild hilfreich
= Spectra:
= Online Funktionalitat
= Interpreter
= Utilities: Socket Interface, Arithmetik, 1/0 ...

Unter dem eigenen Gewicht ...
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i Warum Perl?

= “Richtige” Sprache, gleichzeitig Interpreter
Verbreitung

Verfugbar unter Linux und Windows
Spin-offs

= Administrationstools

= CGI Programmierung

= Utilities

= GUIs mit PerlTk

Perl Module aus dem Web

i Perl: Eigenschaften

= Verschiedene Datentypen
= Kontrollstrukturen

= Funktionen

= Operatoren

= Regulare Ausdrticke
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i Perl: Besondere Eigenschaften

= Listen und Hashes @files = <* fio>;
foreach $file (@files)

{1

= Tied variables SEXP{eneray} = 8980;

print “ E = $EXP{energy}\n”;

= Vorbild: print “Home = $ENV{HOMERn";

u Objekte $m = Motor::locate( name => “mot12”);
$ret = $m->configure( slew => “20000");

i Perl

Reading the source: There was the programmer, the
story goes, who was deeply mystified by a piece of
code. It had no comments at all, and he couldn’t for
the life of him figure out how it did what it did. For
years, he cursed the author of that code, but it
continued to fascinate and trouble him. One day, it
came to him in a flash. He understood it all. In fact, it
was so obvious that he also understood why it didn’t
need any comments. (The panther book)
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— (ERES
Hle Options Help
Pe rI I k Move MOTI3 (UPS)
Position -9.76625
Move to I Go!
. -9.5
Move Mendu: | |
-182 -10.9 -36 36 10.9 18.2
Stew: 100% |  Range: 100% |
teft | stop | Rignt |
Signal: [vfc{clb, t1,0.1})]
Maximum:
Go to Maximum | M Display Signal
Exit.
P "s
erlTk: Scan Menu
-
Bl Scan Energy B X
hle Options Help |
Scan Energy Scan name: tst_0003 Idle ‘
— Position
Energy :  39925.2 Move to: I Go!?
— Limits
Start |55000 Stop |551DD Delta |1 StartStop |
— Parameter
Sample time ID.1 Update |1 Repeats |1
Auto retum Yes Wait time ID Scan par. I
Scanning Step—hy—stepl Stop repeats |
Mainloop <>
Comment

Scan Routine:
Update durch
Signal Handler

Start/Stop Exit |




Fée Edi View Go Communicsior Help
-+ & a 4 =2 = & & 0 ]

Bach oo Reload Heme  Seach Melscsge  Prn Secury  Shop Step

" Bookmarks A Location: [ty //rev-hasylah desy. ds/eqi-bin/bl_status plonodachaned 7| @ whars metasea |

Phane Book. g HASYLAB - Compuling 4 DESY Dalebock # IK: Krva £ K Kivh o WEDM o Google # LEG o DICDATA |

1024-blocks Used Available Capacity Mounted on
2681412 1552075 1180335 57%  fhome

lons:

No of fon_line_dir/on_line *.log: 493
Mo of fon_Lline dir/on_Lline ®.dev:

No of fon dirfon_line_» .

= .fmhmdlr.fmhm.los(! 2B)
File created at 30-Sep-Z00Z 09:29:26 by eduger
- Baszion searted uc 30u5epo2002 09138136 on hased
Image /on_line dir/gra_main linked at Thu Sep 20 11:53:41 MEST 2001
User eduser, directery /home/eduser/data/nieva/sepl?

W I Check_motor_registers returns SUCCESS

30-Bep-2002 09153153 Wove_many: MCZ_2 from 20.75909 to 25.59136 flag 1
Enatgy moved to
30-50p-2002 0%:5

Interface =

30-5ep-2002 09
Enal

i e energy () =6000

21 Move_many: MCL_ROT X from 16.40591 to 14.30808 flag
21 Move_many: MCZ_ROT X from 16.40591 to 14.30808 flag
21 Move_many: MC2_Z from 25.59159 to 30.24285 flag 1
ray movad BOO0

I0-3ep-2002 09:54:35 Command: energy()=2000

30-8ep-2002 09
30-84p-2002 09:

146 Mowe_many: MCL_ROT X from 14.30806 to 12.69001 flag
146 Mowe_many: MC2 ROT X from 14.30806 to 12.69001 flag

_Fi 30-50p-2002 05:54:46 Move many: MCZ T from 3024309 vo 34.78022 flag 1
= LOg Files Energy moved te 9000
Konfigurationsdateien, 30-Sep-2002 09:55:16 Command: energy()=8970
30-Sep-2002 09:55:19 Move_many: MCL_ROT X frem 12.69001 to 12 1
Fehlermeldungen’ Status I -Fep=-2002 09 19 Move many: MCZ_ROT X from 12.69%001 to 1 1

331
1% Move _many: MC2_Z from 34.78009 to 34.64536 flaq 1

des Rechners, etc. sind T e e
interessant fir BL Betreuer Errors:
View:  Summary on linelog.  motor_positions.bek Recent Logs  Errors
Mem, & CPU Usage exp iniexp  on linegra
Go Back

i Datenexport

s Netzwerk
= CDs
= Tapes

Meistens werden Daten Uber das Netz exportiert.
Deshalb ist es naheliegend die Experimentrechner
(SCSI) durch standardisierte PCs zu ersetzen und fur
den Bedarfsfall einen Medienserver bereitzustellen.
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i Rechnersicherheit

= Problem am Hasylab:
Experimentrechner (Linux PCs) werden
von vielen Gasten genutzt

— Téagliche Uberprifung ‘interessanter’
Programme

i Auswertung

= Desktop PCs, Linux und Windows
= WGS: hasyw03/04
= An den Heimatinstituten
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Oracle

= Nutzerverwaltung
= Projektverwaltung
= Messzeitverwaltung
= Jahresbericht

Linux < Windows

Linux Windows
Messplatzrechner Schreibtisch
Schreibtisch Messplatz
Programmentwicklung Auswertung
Auswertung Office

VMware = < Exceed

Datenaustausch
Samba
Afs
Ftp
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Cleanmam

Datenaustausch: Maschine <> Experiment

Josef Feldhaus
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\ Petrall
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HF, Version 30.7 2002

i Petralll

= Datenrate, z.B.: CCD Detekor mit 4 x 4 Chips, jeweils
1k x 1k Pixel (16b), also 32 MB/Bild, Auslesezeit 1 s,
Bildrate 1 - 5s

= Fragen:
= Service level
= File Server: Lokal oder zentral
= Rechner: Lokal oder zentral
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:_L Grid

= Foster, Kesselmann, Tuecke: “...flexible, secure,
coordinated resource sharing among dynamic
collections of individuals, institutions and resources —
what we refer to as virtual organizations ...”

= Ab wann lohnt sich der Einsatz von Grid Werkzeugen?

= Zur Zeit und in naher Zukunft wird es keine
Anwendungen geben, die auf Grid-Techniken
angewiesen sind.

= Desy sollte Erfahrung mit dem Grid sammeln.
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