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Uvod

Metoda iontového zobrazovani byla navrzena v roce 1986 Chandlerem a Hous-
tonem [I]. Tato metoda zasadné ovlivnila obor molekulové dynamiky, ktery se
zameéfuje na studium elementarnich fyzikalnich a chemickych procesii na trovni
jednotlivych molekul. Jednim z téchto procest je fotodisociace, kdy se molekula
rozpada na fragmenty pusobenim UV fotonu. Pii studiu fotodisociace se méri
kinetickd energie produkti. Ze znalosti rozdéleni kinetickych energii se da odvo-
dit, v jakém kvantovém stavu byly produkty fotodisociace a jakym mechanismem
reakce probéhla.

Meéfteni rozdéleni kinetickych energii produkti chemické reakce se da provést v Ti-
me Of Flight (TOF) spektrometru, hemisférickymi analyzatory a pravé novou
metodou iontového zobrazeni, ktera vyznamné zménila molekulovou dynamiku.
V roce 1997 byla metoda iontového zobrazovani vylepSena Eppinkem a Parke-
rem k zobrazovani rychlostnich map (VMI) [2]. Tato metoda umoziuje souc¢asné
méfeni velikosti i sméru rychlosti produktia chemickych reakei, jejich hmotnost
a také dokaze urcit jejich kvantovy stav.

Metoda iontového zobrazovani dokéze odhalit nékteré efekty, které se diive zjistit
nedaly a tim poskytla unikdtni nastroj ke studiu molekulové dynamiky. Jako pii-
klad aspéchu a vyhod této metody miizou slouzit nes¢etné publikace v prestiznich
¢asopisech jako jsou Nature, Science a dalsi [3], [4] [5] [6] [7] [8]-

V nasi laboratofi se zabyvame reakcemi, které souviseji s atmosférickou chemii
a fyzikou, naptiklad reakcemi vedoucimi k tvorbé ozénové diry. Hlavni roli v téch-
to reakcich hraje svétlo. Proto je dikladné studovana fotodisociace atmosfericky
relevantnich molekul naptiklad halogenvodiki. Ve vyskéach, kde se nachézi 0z6-
nova vrstva, dochazi k uc¢inné fotodisociaci na krystalkach ledu za nizké teploty.
Toto prostredi miizeme simulovat pomoci takzvanych klastria. Klastr je shluk né-
kolika ¢éstic, od nékolika jednotek az po rad miliont, které jsou vazany slabou
van der Waalsovou vazbou a slouzi jako termalni lazen. Tim muZzeme studovat
fotodisociaci molekul za nizkych teplot okolo 100 K.






1. Studium fotodisociace
v molekulovych paprscich

1.1 Generovani molekulového paprsku

Molekulovy paprsek se pripravuje pomoci supersonické expanze plynu do vakua
pfes trysku o praméru d [9]. Plyn mé na za¢atku Maxwell - Boltzmannovo roz-
déleni rychlosti:

3
2 mu?
p(v)dv =4r (27rkBT) v?e Z5Tdy (1.1)

kde se nejpravdépodobnéjsi rychlost urcéi pomoci derivace

dp (v)
=0. 1.2
5 (1.2)
Po vyfeseni dostaneme:
2kgT
Uprav = m (13)

Necht jsou splnény néasledujici dva predpoklady. Pramér trysky je mnohem
vétsi nez stfedni volnd dréha mezi srazkami molekul, tj. d > A, a expanzni
tlak plynu v trysce py je miniméalné dvakrat vétsi nez tlak ve vakuové aparatuie
za tryskou py, tj. p—g < 2. Pak béhem expanze dochazi k velkému mnozstvi srézek,
coz vede k dosazeni lokalni rovnovahy podél proudnice plynu. Proto jsou ¢astice
plynu urychlovany smérem k usti trysky. V tomto misté ¢astice ziskivaji lokalni
nadzvukové rychlosti. Ve vakuu pak maji ¢astice nadzvukovou, tzv. supersonickou
rychlost. Tento proces se da popsat jako adiabaticky isoentropicky proces, béhem
néhoz se puvodni entalpie plynu hg proménuje v kinetickou energii usmérnéného
toku molekul: ] ]

ho = ¢, Ty = h+ §mv2 =c, T+ §mv2 . (1.4)

Po supersonické expanzi se zméni tvar rychlostniho rozdéleni ¢astic. Obé drive
zminéné rozdélent rychlosti jsou nacrtnuta na obréazku &slo (1.1)). Posun nejprav-
dépodobnéjsi rychlosti a ziiZzeni rozdélovaci funkce je zptisobeno ¢astymi vzajem-
nymi srazkami ¢astic, coz vede k urychleni ¢astic na piiblizné stejnou rychlost
ve sméru expanze. Siika rozdéleni se obvykle bere FWHM (Full Width at Half
Maximum = §itka v poloviné amplitudy maxima). Statistické rozdéleni rychlos-
t1 molekul ve sméru rychlosti proudéni v a kolmo na ni vy, zbytkové vibra¢ni
a rotacni vzbuzeni molekul je charakterizovano zbytkovou entalpii h, resp. teplo-
tou T'. Expanze dosdhne maximalni rychlosti, kdyZz je vnitini vybuzeni molekul
nulové. Po supersonické expanzi se nejpravdépodobnéjsi rychlost posune nasledu-
jicim zpusobem [10]

2kpT
U = Uprav = \/ 5o, 1 Uprav VL (1.5)

m v—1

pro idealni plyn v = 2 =

wlot



Po supersonické expanzi si molekuly udrzi jisty zbytek tepelné rychlosti

2%kpT
a =2 (1.6)
m

ktera odpovida vysledné konecné teploté T, kde kg je Boltzmannova konstan-
ta a m je hmotnost castic. Kvalita expanze muze byt charakterizovana pomoci,
tzv. Speed ratio

(%
== 1.
s=2, (1.7)

kde v je rychlost ¢astic a a je ze vztahu (1.6). Muze byt ukazano [9], ze speed
ratio 1ze experimentalné urcit jako

Ve

S=2 ln(Z)Av )

(1.8)

kde v, je experimentalné urcena rychlost molekul a Awv, je §ifka v poloviné vys-
ky (FWHM) naméfeného rozdéleni rychlosti. Typicky speed ratio vychazi mezi
hodnotami 10 a 100. Tepelné rychlost molekul je o jeden az o dva rady mensi

nez usmérnéna rychlost paprsku. Ze vztahu (1.6]), (1.7) a (1.8]) dostavame vztah
pro vypocet teploty paprsku:

T=—"—.— . (1.9)

0.94

Felative unit
MO L

2
L]
I

0.1

35 LB
-
vm

Obrazek 1.1: Maxwell - Boltzmannovo rozdéleni rychlosti (¢ervend) a rozdéleni
po supersonické expanzi (modra) [IT]



1.2 Fotodisociace

Fotodisociace je proces, béhem kterého se po absorpci jednoho nebo vice fotonu
molekula rozpadne, disociuje, na fragmenty. K disociaci molekuly dojde pouze
za predpokladu, Ze energie absorbovanych fotonu je vétsi nez energie nékteré
vazby. Energii vazby se tika vazebna energie Dy. V této podkapitole se budeme
zabyvat jednoduchym piikladem fotodisociace dvouatomové molekuly AB, ktery
probihé dle néasledujiciho schématu:

AB+n-hv — (AB)" — A(71) + B (72) , (1.10)

kde A, B jsou atomy, ze kterych je molekula AB sloZzena, n je pocet absorbova-
nych fotonii, A je Planckova konstanta, v je frekvence fotont, v; resp. 7, je vnitini
stav atomu A resp. B.

Absorpci n fotonii o frekvenci v molekula AB ptijme energii n - hv. Nasledné mo-
lekula AB piejde do vyssiho energetického stavu (AB)*. Tento stav neni vazany
a molekula AB se rozpadne na produkty A, jehoZ vnitini stav je 71, a B s vniti-
nim stavem ;.

Nasledujici vztah popisuje, jaka je energeticka bilance pii procesu fotodisociace:

Eii (AB)+n-hv = Dy (AB)+ Eipy (A) + Ekin (A) + Einy (B) + Eyin (B) . (1.11)

Na pocatku méame vstupni energii, ktera se sklada z vnitini energie molekuly AB
Eini (AB) a z energie dodané n fotony o frekvenci v, tj. n - hv. Cast této ener-
gie je nutné vyuzita na disociaci molekuly AB na fragmenty A, B. Zbyla ¢ast
energie se ulozi jednak do kinetickych energii jednotlivych fragmenti a do jejich
elektronickych vybuzeni. Takze kdyz budeme fotodisociovat statisticky vyznam-
ny soubor molekul AB, dostaneme rozdéleni kinetickych energii fragmenti A a
B, tj. Eyin (A) a Eg;y, (B), s ohledem na to, v jakém pocatecnim kvantovém stavu
byla molekula AB pred fotodisociaci a v jakém kvantovém stavu skon¢i fragmen-
ty A a B.

Po fotodisociaci fragmenty nemaji pouze rozdéleni kinetickych energii, ale proces
fotodisociace je charakterizovan i thlovym rozdélenim, které udava pravdépo-
dobnost sméru pohybu fragmentu po fotodisociaci. Uhlové rozdéleni I () je ddno
korelaci vektorii E L — i — U, kde E 1, je vektor elektrického pole linearné po-
larizovaného laserového pulzu, 7 je piechodovy dipélovy moment pro excitaci,
ktery je zavisly na laserovém pulzu, a ¥ je relativni rychlost fragmentii. Pro
dvojatomové molekuly miZe 77 byt bud kolmy nebo rovnobéZny k ose molekuly.
Pokud je fotodisociace rychly proces ve srovnani s rotaci molekuly, tj. 745 << Trot,
vektor relativni rychlosti fragmenttt ¥ lezi v ose molekuly. MiZe byt ukazano, Ze
vysledné prostorové tihlové rozdéleni je dano predpisem

1(0) = Z—; [1+ AP, (cosb)] (1.12)

kde 6 je ihel mezi vektorem elektrického pole linearné polarizovaného laserového
— 1
pulzu Ep, 0¢ je u¢inny prifez fotodisociace a Py () = 5 (322 — 1) je Legendreiv

polynom druhého fadu. Anisotropni parametr 8 se pohybuje v intervalu hodnot
mezi —1, kterd odpovida kolmému prechodu, a +2, kterd odpovida rovnobéznému

7



prechodu. Kolmy pfechod nastava v prlpade ze vektor elektrického pole linear-
né polarlzovaneho laserového pulzu E 1 je kolmy na prechodovy dipélovy mo-
ment u, tj. E 1, L 71. Naopak rovnobé&zny piechod nastéva za predpokladu kdy
vektor E 1, je rovnob&zny s pfechodovym dipélovym momentem 7, tj. E Ll
V obecném piipadé fotodisociace se thlové rozdéleni nachazi mezi témito dvéma
extrémy. Schématicky je Znazornéna na obrazku ¢&islo[I.2] V horni ¢asti obrazku je
znézornéna korelace vektori E 1 — 1L — U. V dolni ¢asti obrazku jsou vykresleny
dva extrémni piipady thlového rozdéleni, které odpovidaji kolmému (8 = —1,
I(6) o sin? (#)) a rovnobé&zného prechodu (8 = —2, I ()  cos?(6)), coz jsou
oba extrémy, které mohou nastat, a izotropni rozdéleni odpovidajici g = 0.

Kolmy prechod Rovnobézny piechod
EL Izotropni piechod E;_
0] 0]
@ @ G
"\ wgrsinie K 8r~cos°8

Obrazek 1.2: Uhlové rozdéleni (pievzato z [10])

Zde uvedu priklad fotodisociace dobfe znamé molekuly HBr, na které nejdii-
ve vysvétlim proces fotodisociace, a pozdé&ji popisi zptusob vyhodnoceni naméie-
nych dat, a jak z nich ziskat tthlové rozdéleni a rozdéleni kinetickych rychlosti.
V tomto piipadé se jedna o jednofotonovy proces, tj. n = 1, byl pouzit laser
o vlnové délce v = 243 nm, coz ndm dava energii 5,1 eV. Disociacni energie HBr
je Do (HBr) = 3,745 eV. Méfime kinetickou energii H fragmentu. Kinetickou
energie Br fragmentu mizeme uréit diky zdkonu zachovani hybnosti a energie [12].

Z toho plyne vztah

mpy

Ek'm (H> = Etot : (113)

mp, + Mg '

Z molekuly HBr se disociuje atom Br bud do zakladniho stavu 2P, nebo
do excitovaného stavu 2P, /2 8 vnitini energii Fi, (Br) = 0,475 eV. Diky elektro-
nické excitaci atomu Br je atom H uvolnén s mensi kinetickou energii nez v piipa-
dé, kdy atom Br je v zakladnim stavu. Poc¢atecni vnitini excitace HBr molekuly
Eini (HBr) je uvolnéna jako kineticka energie H fragmentu. Takze pii pouziti la-

8



seru o vlnové délce 243 nm fotodisociace z vibra¢ni hladiny v = 0 zakladniho elek-
tronického stavu budou uvolnény H atomy s kinetickou energii Ey;, (H) = 1,34 eV
a s kinetickou energii Ey;, (H) = 0,87 eV, coz koresponduje s tvorbou Br atomu
v zékladnim ¢i excitovaném stavu. Celkova energie Fy; = 1,36 €V a E;,; = 0,88 eV
je uvolnéna béhem fotodisociace do kinetické energie H a Br fragmenti.

Na obrazku ¢islo jsou schematicky znézornény potencialové kiivky, které jsou
uplatiiovany pii fotodisociaci HBr. Nachézi se zde tyto stavy: zdkladni stav X137
a repulzivni excitované elektronové stavy A'Ily, a®I; a a®lI. Stavy Al a
a®Tl; koreluji v disociativnim limitu s atomem Br v zékladnim stavu 2P; /2, Za-
timco potencidlova kiivka stavu a®II] vede ke spin-orbitalné excitovanému sta-
vu Br* (*Py2). Excitace X'S§ — o’II] je paralelni prechod, zatimco prechody
na stavy A'Il; a @®I; jsou kolmé. P¥i pouziti laserového pulzu o vinové dél-
ce 243 nm probiha fotodisociace HBr do zakladniho stavu Br pfes exitaci do sta-
vu Al;, jedna se o kolmy piechod, a do elektronové exitovaného stavu Br*, ktery
miZe byt populovany paralelnim prechodem pies stav aII] .

e
1.36 eV
==
2
2
L% H+Br (P, )
Y Z
- H+Br (P, )
=
k..
O
o
-
RH-E!.r

Obrazek 1.3: HBr - fotodisociace (pievzato z [10])

Jiz pti kinetické energii vodikového fragmentu okolo 1 eV, kterou bézné do-
sahuji, mé zasadni vliv na méreni image Doppleruv jev. Fragmenty fotodisociace
jsou fotoionizovany rezonancéné. Tudiz k fotoionizaci dochézi pouze pii specifické
vlnové délce. AvSak pohybujici se ¢astice ,,vidi“ rozdilnou vinovou délku laseroveé-
ho paprsku, nez kterou laserovy paprsek ma. Fragmenty letici proti laserovému
paprsku ,vidi“ kratsi vlnovou délku a fragmenty letici ve sméru laserového pa-
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prsku ,,vidi“ delsi vilnovou délku, nez kterou laserovy paprsek méa. Vlnova délka
z pohledu pohybujicich ¢astic se méni dle nésledujiciho vztahu:

=1y (11%) , (1.14)

kde vy frekvence laseru, v je rychlost ¢astic, které chceme fotoionizovat a c je
rychlost svétla ve vakuu.
Zmeéna pozorované vinové délky ku skutecné vinové délce je popsana vztahem

v
Avp = vg— . (1.15)
c
Pro energii E), ~ 1 ¢V ma vodikovy fragment rychlost v ~ 1,4 x 10* m s™! a
v
z toho vyplyv4, Ze korekéni ¢len v rovnici ((1.14]) ma priblizné hodnotu — ~ 1,4 x 1077,
c
coz pii pouziti laserového pulsu o vlnové délce A = 243 nm dle vztahu (1.15) zna-
mené zménu pozorované vinové délky o Avp = 1,9 cm™!. Laserovy pulz ma
sitku pasma Avp, = 0,05 cm~!. Protoze Av; < Avp nemiiZeme namdéiit cely

image HBr najednou. P¥i méfeni dostavame postupné image, které jsou na obraz-

cich (1.4), (1.5) a (1.6), kdy byla vinova délka laserového pulzu postupné ladéna.

Obrazek 1.4: Kdyz je Obrazek 1.5: Kdyz je Obrazek 1.6: Kdyz je
A = 243,0755 nm A = 243,0829 nm A = 243,0903 nm

1.3 VMI - Velocity Map Imaging

Velocity Map Imaging (VMI) se stal uzitetnou technikou pro studium dynamiky
chemickych reakei v mnoha laboratorich [13], [14]. Metoda VMI je analogicka
k TOF hmotnostnimu spektrometru, jehoz schéma je na obrazku ¢islo [I.7] kde
S0 je vzdalenost mista vzniku zionizovanych fragmenti od Extractoru, s je vzdéle-
nost mezi Repellerem a Extractorem, d je vzdalenost mezi Extractorem a zemnici
elektrodou, vzdélenost D je velikost oblasti bez elektrického pole, tj. kde jiz ionty
nejsou ovliviiovany elektrickym polem, Uy je napéti na Repelleru a U, je napéti
na Extractoru.

Vhodnou volbou napéti na elektrodach, které jsou oznacovany jako Repeller
a Extractor, mtizeme dosahnout toho, Ze ionty se stejnou hmotnosti a vekto-
rem rychlosti, které vznikly v rtiznych mistech mezi elektrodami, doleti na stej-
né misto na detektoru. Aby toto nastalo, musi byt splnéna tak zvana fokusac¢ni
podminka [I5]. Jako detektor je pouzita multikanalova desticka, ktera je pozic-
né senzitivni, takze po dopadu iontu zname jeho polohu dopadu. Je nutné, aby
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Repeller Extractor Oblast bez elektrického pole

Obrazek 1.7: Schéma TOF (prevzato z [10])

multikanédlova desticka byla poziéné senzitivni z divodu, Zze nechceme mérit cel-
kovy proud. Za multikanalovou destickou mame scintila¢ni obrazovkou, na které
kamerou sledujeme, kam ionty dopadaji.

1.4 AIM - Apparatus for imaging

Tato aparatura je ur¢ena pro imaging, kombinuje pulzni zdroj molekularniho
paprsku s velocity map imaging (VMI). AIM byl postaven k testovani VMI
pred jeji implementaci na hlavni aparatutfe. V soucasné dobé je nezavisle pou-
zivan ke studiu dynamiky fotodisociace molekul v ortogonalni VMI konfiguraci.
Schéma AIMu je na obréazku ¢islo Aparatura je sloZzena ze dvou nezavislych
vakuovych komor. Prvni z nich je zdrojova komora, ve které je formovan moleku-
larni paprsek, druhéa je pak VMI komora, ve které je studovana fotodisociace. Obé
tyto komory jsou oddélené skimmerem, ktery slouzi na usmérnéni molekuldrniho
paprsku mezi dvéma diferencialné ¢erpanymi komorami.
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kamera

Multikanalova desticka naklapéci Sroubky

& fosforescenéni obrazovka

skimmer . A
iontova optika

pulzni tryska molekulovy paprsek

laserovy paprsek

TMP 400I/s

TMP 400l/s

Obrazek 1.8: Schéma aparatury AIM (pfevzato z [16])
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2. Interpretace vysledk

2.1 Metody rekonstrukce obrazki

Metodou VMI dostavame 2D prumét 3D rozdéleni rychlosti fragmenti z procesu
fotodisociace, ktery je vidét naptiklad na obréazku ¢islo [3.1} Soubor ¢astic je foto-
disociovan nafragmenty. Jeden zvoleny fragment je nasledné fotoionizovan. Poté
vytvorii tzv. ,Newtonovu sféru“. Jeden z jeji moznych tvaru je vidét na obrazku
¢islo 2.1} Newtonova sféra urcuje, jaké bude rozdéleni rychlosti fragmentt po fo-
todisociaci. Rychlost je definovéna jako vektor, ktery ma smér a velikost. Newto-
nova sféra popisuje s jakou pravdépodobnosti se ¢astice rozleti do riznych sméru
od mista fotodisociace. To je popsano thlovy rozdélenim zminénym v podkapi-
tole . Uhlové rozdéleni je charakterizované vztahem . Velikost rychlosti,
tj. velikost Newtonovy sféry je dana velikosti rychlosti fragmenti, kterd zavisi
na jejich kinetické energii, kterou ziskaji pii fotodisociaci. Po fotoionizaci jsou
fragmenty okamzité vtahovany do detektoru. Timto dostavame 2D pramér New-
tonovy sféry. Ale k vyhodnoceni potrebujeme ziskat plosny fez 3D rozdélenim.
K tomu se pouzivaji nize popsané metody rekonstrukce.

—

>

LASER

Obrazek 2.1: Schéma image

2.1.1 Abelova transformace

Z duvodu geometrie aparatury (viz podkapitola miuzeme piedpokladat, ze
rozdéleni rychlosti fragmentti pied projekci na detektor bylo valcové symetric-
ké [15]. Proto mtizeme k rekonstrukei 3D rozdéleni pouzit zpétnou Abelovu trans-
formaci. MuZeme stanovit rychlostni rozdéleni zionizovanych fragmentt z procesu
fotodisociace v kartézskych souradnicich v misté fotodisociace jako i (z,y, z), kde
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z je osa symetrie a ve sméru osy y je extrakéni elektrické pole, které urychluje
ionty smérem k detektoru. Predpokladame-li, Ze iontova optika je nastavena tak,
Ze vsechny ionty dorazi do detektoru, tak mérené rozdéleni rychlosti na detektoru

muzeme zapsat jako
+00

p(x,z) = /i(x,y, 2)dy . (2.1)

Kdyz vezmeme v uvahu pouze jeden radek image, feknéme f (z, zp), tak dosta-
neme

f<x>:p<x,20>=/s<x,y>dy:2/s<x,y>dy, (2.2)

kde s (z,y) =i (x,y, 20) je Fez 3D rozdéleni kolmé k ose symetrie v bodé z.
Predpokladejme, Ze funkce s (x,y) je valcové symetricka. Takze vyraz (2.2) v po-
larnich soutradnicich prejde do tvaru:

f(x)=2 / \/%dr . (2.3)

Jednoduchou vyménou souradnic r? = 22 + y? dostaneme Abelovu transformaci,
ktera se Casto pouziva ve zpracovani namétrenych dat, ktera jsou kruhové symet-
rickd. Inverzni transformace pro rekonstrukei ptivodniho signalu s (r) z namére-
nych dat f (x) je odvozena za pouziti Fourierova teorému transformace konvoluce.
Takze inverzni Abelova transformace je

+oo ﬂ

_ 1 dz
0

Tento vztah muZe byt pouzit pro rekonstrukci puvodniho rozdéleni. Ale FeSeni
tohoto vztahu (2.4) je obtiZzné pro singularitu v bodé r? = z? a také protoze
derivace v integrandu vede ke znaénému Sumu.

2.1.2 Hankelova transformace

Kvtli sSumu se v datech ¢asto projevuje mira nesymetrie. Jednou z metod pro ur-
¢eni inverze byla navrzena nésledujici transformace, které odstranuje nékteré pro-
blémy. Nejdiive na vztah ¢islo (2.2]) aplikujeme Fourierovu transformaci:

+00 +00
F{f(x)} = / / s (W) ™M dzdy . (2.5)

Definice nultého Fadu Besselovy funkce prvniho druhu je

2
1 .
Jo(2) = — / o205 gy (2.6)

0
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Prechodem do polarnich soufadnic a dosazenim do rovnice ([2.5)) dostaneme

[e.e]

F{f(x)} = 27T/7“s (r) Jo (2mrq) dr . (2.7)

0

Cimz jsme dostali nulty ¥ad Hankelovy transformace signalu s (r). Inverzi dosta-
neme Hankelovou transformaci Fourierovsky transformované projekci intenzity:

—+00

s(ry=H|[F{f(z)}] =27 / qJo (27rq) / f(z)e *™4dx 3 dq . (2.8)

0

Vyhodou vztahu je, ze doplni hranici integrace, diky které mizeme signal
filtrovat a vyhladit. Dalsi vyhoda je zjevna pro ptipad, kdy f (x) je bezchybna
projekce realného a valcové symetrického objektu umisténého v bodé z = 0, jeho
Fourierova transformace je také redlna a suda funkce. Tato vlastnost muze byt
uziteCnéa pro kontrolu, zda je kazdy radek obrazku symetricky dle osy symetrie,
¢i muze opravit mirné skoseni vstupnich dat. Ackoliv Hankelova transformace
neodstrani veskery Sum, tak ho alespon znac¢né omezi.

2.1.3 Metoda BASEX

Dalsi metodou rekonstrukce 3D rozdéleni rychlosti je iterativni pfistup. Nejdiive
se na zakladé dodaného image, kterym je 2D pramét, vygeneruje 3D zkusebni
rozdéleni rychlosti fragmentti. Toto zkuSebni rozdéleni je popsano mnozinou ba-
zovych funkci. To se promitne na plochu a jeho srovnanim s originédlnim 2D roz-
délenim se upravi zkuSebni 3D rozdéleni. Pocet iteraci zavisi bud na zadaném
poc¢tu iteraci nebo na pozadované chybé mezi origindlnim 2D rozdélenim a pro-
jekei zkusebniho 3D rozdéleni.

Valcovou symetrii 3D rozdéleni rychlosti, které chceme zrekonstruovat, miizeme
popsat funkei zavislou na dvou souradnicich, tj. I = I (r, z), kde z je osa symetrie.
Projekce této funkee do plochy detektoru (z, z) je popsana Abelovym integralem:

—+o0
rl(r, z)

Ple,z)=2 [ L2020
=2 ] Ve

dr . (2.9)

||

V experimentu je tato projekce promitiana na CCD ¢ip, ktery ma rozmé-
ry N, x N, pixell, coz vede ke zdigitalizované projekéni funkci

+o00o
rl(r, z)

P, = Q/h(x—xi,z—zi)dxdz
||
kde h (z, z) popisuje rozlozeni pixeli na CCD ¢ipu.
Nyni provedeme rekonstrukci 3D rozdéleni rychlosti.
K tomu pouzijeme mnozinu bazovou funkei {f; (r,2)} pro (k=0,...,K —1) a
mnozinu funkei {Gy}, které obsahuje obrazy funkei f (r, z). Obrazy funkei jsou
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dany vztahem:

+oo
7 fi (1, 2)

Gij = 2/h(:1:—:1:i,z — z;) dzdz

||

Jestlize tato mnozina bazovych funkei je vhodna pro vypocet P a pokud tyto
bazové funkce jsou Abelovsky transformovatelné, tak muzeme 3D rozdéleni rych-
losti a jeho projekci popsat pomoci fitu témito bazovymi funkcemi. Odpovidajici
koeficienty fitu jsou popsany nasledovné:

K-1
‘[(T) Z) = Zokfk (T7 Z) ; (212)
k=0
K—1
P = CvGrij (2.13)

e
i

0

kde C = (Cy,...,Ck_1) je vektor koeficienti a G = (Go,...,Gg_1) je mati-
ce obrazové baze. Hledané koeficienty mohou byt nalezeny pomoci Tichonovovy
regularizacni metody [17]:

C=PGT (GG +¢1) | (2.14)

kde I je jednotkova matice, ¢ je regularizacni parametr, v idealnim pripadé je
pocet bazovych funkci roven poc¢tu pixelu, tj. K = N, x N,. OvSem pro typicky
CCD ¢ip by se pocet bazovych funkei pohyboval v fadu 10° — 10%, coz by zna-
menalo, Ze by vypocet inverze byl numericky velmi naro¢ny. Ovsem se zda, ze
problém je mozné Fesit pomoci separace proménnych, takze se vztah da

prepsat do tvaru
Kp—1K,—1

I(r,2) =Y > Crnpr(r)Gm(2) (2.15)

k=0 m=0
K;—1K,—-1

Pi=> Y ConXpiZm (2.16)

k=0 m=0

nebo v maticovém tvaru P = X7 CZ, kde

rpi (r)

Xpi=2 [ hy(z—a;)dx % , (2.17)
/ J Vri—x

Z,; = /hz (z—2)C(2)dz . (2.18)

Tato uprava vede ke snizeni prvka mnoziny bazovych funkci na pocet prvku
obrazové mnoziny bézovych funkci, ktery je K, x K. Nyni koeficienty fitu dosta-
neme ze vztahu C = APB, kde A = (XX” +¢21) ' XaB = Z7 (ZZ" + 1) .
ProtoZe matice A a B jsou nezavislé na matici P, ktera odpovida experimentalné
namérenym datim, mizeme je vypocitat jen jednou a opakované je pouzit k vy-
poc¢tu matice C.

16



Diky vySe zminéné separaci proménnych jsme dostali dvé mnoziny bazovych funk-
ci {pr (1)} a {Gn (2)}. Jsou optimélni, jestlize jejich projekce mize byt vyjadiena
analyticky a jestlize jsou tplné ve smyslu, Ze jakakoliv matice projekce miize byt
odvozena z téchto dvou mnozin béazovych funkci. To umozni hladké a spojité
popsani projekce na detektoru. Na zékladé predchozich podminek byly vybrany
béazové funkce v radidlnim sméru v tomto tvaru:

)= () (5)" e
(N, +1)

Qs

)’ (2.19)

prok=(0,...,K,—1), K, <

funkce maji maximum v bodé r = ko a chovaji se stejné jako Gaussova funkce,

, kde o je vzdalenost mezi pixely. Tyto

- 2
tj. pr (1) = o 2(5k) pro dostate¢né velké k.

Nyni je matice X feSitelna. Dale predpokladejme, ze funkce popisujici rozlozeni
pixelit na CCD ¢ipu h, (z) = d (x):

1+§;<%>21ﬁ(l§2+1—:) (m—%)] ' (2.20)

m=l

Xy = 20k (1)

Bazové funkce ve sméru osy z jsou voleny stejné jako bazové funkce v radial-
nim smeéru, tj. ¢, (2) = pm (2), coz vede k Z,,; = p, (2j) prom = (0,..., K, — 1),
N,—1 , . . .- o« o .
K. < =%~ V posledn{ verzi programu BASEX jsou pouZity dvé mnoZiny bézo-
vych funkei:

1. ,Pomalé* funkce s parametry o = 2, K, = K, = 226, ¢ = 50, ¢ = 0
2. ,,Ostré” funkce s parametry o = 1, K, = K, = 251, ¢ =50, ¢ = 0

Po provedeni inverze z rekonstruovaného image lze dostat jak thlové rozdé-
leni tak i rozdéleni velikosti rychlosti. | Klasické” rozdéleni velikosti rychlosti se
z rekonstruovaného rozdéleni ziska vztahem:

T

Pv) = m/l(v,ﬁ) sin 9dd) | (2.21)

kde v = r a ¥ je feSenim z = rcosv. A v diskrétni podobé mé predchozi vztah
tvar

P(v) = m nZ:; I (U, %) vsin (%) : (2.22)

kde v = (1,...,Umax) a [ (U, g—g) je spocteno z rekonstruovaného image jako in-
terpolace hodnot mezi ¢tyimi sousednimi pixely. Jako alternativu BASEX nabizi
moznost vypoctu rozdéleni rychlosti z koeficientt fitu pomoci nésledujiciho vzta-
hu

Kp—1K,—1

]. e k2+m2 2(k2+ 2+1) 2
_ _° mi+)o=v* (99
P (U) (P (U))max kzg mX::O Ckmbkm (k2 n m2> v € ’ ( 3)

km —

2 29 +1
k% +m? Wom nNkZ / 9\m?
((k;)er (%2>m2 ] (1-7)" ()" dr . (2.24)

—1
Popsané metody budou pozdéji srovnéany.
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2.2 Vyhodnoceni image

KdyZ namérime image, muzeme z néj vyhodnotit nékolik informaci o fotodiso-
ciaci. Nejdiive musime provést rekonstrukci image napiiklad nékterou z metod
popsanou v predchozi kapitole. Uhlové rozdéleni ziskdme pomoci integrace in-
tenzity od stfedu image k okraji pro thly v intervalu (0°,360°). V piipadé vice
procest musime provést jednotlivé procesy od sebe oddélit, tj. integrovat intenzitu
pouze v ur¢itém mezikruzi, piklad je na obrazku ¢&islo [2.2]

Obrazek 2.2: Meze integrace pii vyhod- Obrazek 2.3: Fotoionizovana molekula
noceni thlového rozdéleni (v barevné HBrt pochazejici z molekulového pa-

skale ZHUE) prsku (v barevné skale GRAY)

Déle mizeme z image ziskat rozdéleni rychlosti. Tato dvé rozdéleni jsou po-

psany v podkapitole ¢islo . Ze stejného image muzeme ziskat i rychlost mo-
lekulového paprsku. I kdyZ jsme se v nasem modelovém pfipadé soustiedili na zi-
onizované fragmenty vodik H* z HBr, tak pii pouZzité vlnové délce laserového
pulzu 243 nm se soucasné nerezonan¢né fotoionizuje i molekula HBr, kterou mii-
Zeme vidét na image (viz obréazek [2.3). Z rozméra tohoto obrazce miZeme uréit
teplotu molekul HBr odpovidajici kinetické energie v rovnobézném a kolmém
sméru.
Ze stejného image, na ktery byla pouzita néktera z vyse popsanych transformaci,
se da vyhodnotit i rozdéleni kinetickych energii, resp. rychlosti, vodiku H*. To-
to rozdéleni se ziska integraci intenzity po soustfednych kruznicich. Vzdalenost
od stredu urcuje velikost kinetické energie, resp. rychlosti. Po provedeni integrace
dostaneme rozdéleni intenzity v zavislosti na vzdélenosti v pixelech od stredu.
Nyni potfebujeme nalézt vztah mezi vzdalenosti od stfedu image mérenou v pi-
xelech a velikosti rychlosti. Postup je popsan nize. Jak uvidime, je vhodné z image
odstranit stopu, kterou zanechal molekularni paprsek.

Napéti na elektrodach (viz schéma na obrazku ¢islo je nastaveno tak, aby
na detektor dolétaly ionty vodiku. Polomér krouzki, které vytvoii ionty vodiki,
je dan jejich rychlosti vy a ¢asem 7y, za ktery doleti do detektoru, t;.

R:’UH'TH. (225)
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Obréazek 2.4: Schéma image, MP - Molekulovy paprsek, L - Laser, R - Polo-
mér krouzki tvofené vodikovymi fragmenty, P - Poloha stfedu stopy moleku-
larntho paprsku, Ag - Vzdalenost mista vzniku ionti a geometrického stiedu
image, Ap - Vzdalenost mista vzniku iontu a stfedu stopy molekularniho pa-
prsku, A - Vzdalenost geometrického stfedu image a stfedu stopy molekularniho
paprsku

Vzdélenost, o kterou se v imagi musime posunout, zavisi na rychlosti moleku-
larniho paprsku v, tj.
Ac=v-Tg . (2.26)

Na zékladé rozdéleni kinetické energie urc¢ime kinetickou energii vodikovych
iont1. R )
KED = AE =  Ej, (H) = %AE = Smav; . (2.27)

Rychlost vodikového iontit vy je déna kinetickou energii AFE, hmotnosti vodi-
ku myg a hmotnosti molekuly HBr M, ze které pozorovany vodik pochazi.

UH_,/mH-,/ T (2.28)

Clen /M 7 pochazi ze zakona zachovani energie, ktery se uplatiiuje ve chvili,

kdy dochézi k fotodisociaci molekuly HBr. Cast energie z fotodisociace je spo-
tfebovana na disociaci molekuly, ¢ast na zmény vnitinich stavii obou vzniklych
fragmentii a zbytek tvori kinetickou energii vzniklych fragmentt, kterou si rozdéli
v tomto poméru.

Dobu letu vodikového fragmentu se da z image da urcit takto:

T = ﬁ . (2.29)
Vg

P1i odecitani dat z image je tfeba image naskalovat, tj. najit vztah mezi vzda-
lenosti v pixelech a kinetickou energii, resp. rychlosti. Skdlovaci vztah je ziejmé
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linearni, takze hledame skalovaci faktor a:

RS vy, (2.30)
1

= — 2.31

a=—. (231)

vg = aR . (2.32)

Pro vypocet rychlosti paprsku potifebujeme zjistit vzdalenost A, coz je rozdil
vzdalenosti od vzniku iontt a stfedu image:

A=Ap—Ac=vrp—0v7H . (2.33)
V elektrickém poli iont ziska energii:
1, 1
eU = —mujop = Uror X —— (2.34)

> Jm

to znamené, ze rychlost v TOF spektrometru je nepiimo tmeérna odmocniné
hmotnosti iontu, tj. ¢as doletu do detektoru je nepiimo tmérny rychlosti a pfimo
umérny odmocniné z hmotnosti.

1

Uror

TroF X

x v/m . (2.35)

Z tohoto vidime, ze ¢as doletu vodikového iontu do detektoru je piimo tmérny

odmocniné jeho hmotnosti
TH X \/MH , (2.36)

respektive pro ¢as doletu iontu HBr™

Tp X /mp . (2.37)
Z (2.36) a (2.37) vyplyva

Tp — TH E . (238)
mpg
Dosazenim do ([2.33) dostéavame:
R
A:v-( E—1)7’1{:1}( E—1)-—. (2.39)

mpmg mpg UVH

Z toho obdrzime vysledni vztah pro urceni rychlosti ¢astic molekulového paprsku:

1
v=A- %H-—, (2.40)
- (Va1
kde “Z je nami urceny skalovaci faktor z image ze vztahu (2.32)), tj.
1
R P S— (2.41)

75 )

Nyni tento vztah (2.41) muZzeme pouzit pro prevod vzdalenosti v pixelech
od stfedu image na rychlost paprsku v. Pro nalezeni kalibra¢niho faktoru o
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v rovnici slouzi kalibra¢ni image. Nejdiive naméri dobfe znamou mole-
kulu, u které zname jeji energetiku. Z ni ziskdme pozadovany kalibrac¢ni faktor a.
A pak méfime jiz méné znamou molekulu.

Napriklad pro molekulu HBr disociovanou pii vinové délce 243,1 nm odpovida
rychlost vodiku, které koresponduji s fragmentem Br v zdkladnim stavu, ener-
gii Eyin1 = 1,34 eV a vodiky které koresponduji s Br v excitovaném stavu budou
mit kinetickou energii Ej;,o = 0,88 eV (viz podkapitola . Tyto energie tedy
odpovidaji rychlostem v; = 16080,44 m s~ a vy = 13031,27 m s~ . Krouzky od-
povidajici témto procestim se v imagich objevi na pozicich Ry = 304 a Ry = 249
v pixelech. Z téchto idaju vypocteme prevodni faktor alfa = 52,61. Namérené
data ke kalibraci jsou na obrazku [2.5] Samoziejmé, Ze tento prevodni faktor mu-
sime vzdy zménit pfi zméné napéti na elektrodach a VMI okalibrovat pro dana
napéti zmérenim image znamé molekuly (vétsinou pouzivame HBr).

Na obrazku ¢islo [2.6| je znazornén smér, odkud prichézi molekulovy paprsek. Déle
je znazornén smér laserového pulzu a vektor jeho elektrického pole.

100 - n
75 -

= 1

8

s 50-

N

e

Qo 1

£
25 -

; - !

—T1 Tt 1t 1T rr 1Tty r 111
0 25 50 75 100 125 150 175 200 225 250 275 300 325

Vzdalenost od stredu (Pixely)

Obrazek 2.5: Data ke kalibraci
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Obrézek 2.6: Konkrétni image, MP = Molekulovy paprsek, E, - vektor elektric-
kého pole linearné polarizovaného laserového pulzu
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3. Experimentalni vysledky

Nameéril jsem image modelové molekuly HBr, vyhodnotil jsem ho tfemi zakladni-
mi programy pouzivanymi v nasi laboratori. Prvnim byl program ,,ImageMan®,
ktery pouziva Abelovu transformaci popsanou v podkapitole ¢islo 2.1.1] Druhy
program se jmenuje ,,DaVis“ a vyuziva Hankelovu transformaci, ktera je popsa-
né v podkapitole ¢islo 2.1.2] Tteti program byl BASEX popsany v podkapitole
¢islo Rozdily budou popsény nize. Podminky méteni jsou shrnuty v tabul-

ich (1), 63). 62

Tabulka 3.1: Tlak
Expanzni tlak py | TOF komora | Zdrojova komora py,

1,1 bar 6,4-10 % Pa 3.10  Pa

Tabulka 3.2: Napéti
Extraktor | Repeller | Multikanélova desticka | Fosforescenéni obrazovka
2,253 kV | 3,001 kV 1,400 kV 3,700 kV

Tabulka 3.3: Laser
Energie | Délka pulzu | Dolni okraj skenovaci meze | Horni okraj skenovaci meze

3,1 mJ 7 ns 630,02 nm 630,19 nm

Nejdfive byl naméren image pomoci ptvodni programu ,,AvHist UB‘ napsa-
ném v prostiedi LabView®. Jednou z vlastnosti tohoto programu je, ze data
uklada do 16 bitového tiff souboru, ale jeho hodnoty jsou zvétseny o hodno-
tu 32000, kterou musime odecist. Na obrazku ¢islo je zdrojovy image. Image
jsem nejdiive vyhodnotil pomoci programu ,ImageManColor®. Na obrazku ¢is-
lo je image s jiz ode¢tenou konstantou 32000. Na ném je vidét krom krouzki
zpusobenych dvéma procesy popsané v podkapitole ¢islo i ,skvrnu, ktera
pochazi od zionizované molekuly HBr*. Na zakladé jejich rozméra se da urcit
rychlosti rozdéleni molekulového paprsku v podélném i kolmém sméru.

Na obréazku dislo je vidét tzv. invertovany image. Pro zvyraznéni image
jsem nyni pouzil barevnou mapu ZHUE. Sediva skala barev v tomto pripadé
neposkytuje takovy kontrast. Tento image vznikl z obrazku ¢&islo za pouziti
Abelovy transformace. Tento image byl dale pouzit pro dalsi vyhodnoceni ve stej-
ném programu.

Nejdiive jsem z tohoto image vyhodnotil ithlové rozdéleni popsané vztahem .
Protoze pri pouzitém laserovém pulzu o vinové délce 243 nm pri fotodisociaci HBr
dochazi k dvéma prechodiim, tak na imagi vidime dva krouzky a proto dostaneme
dvé uhlova rozdéleni. Pro rychlejsi vodikové fragmenty dostavame thlové rozdé-
leni ([3.4), kde vySel parametr 3 = (—1.066 £ 0.007). Z toho vidime, Ze se jedna
o kolmy prechod. V druhém piipadé vysel parametr § = (1.62 £ 0.06). Z toho lze
usoudit, ze se jedn& o rovnobézny prechod.

23



Obrazek 3.1: Zdrojovy image Obréazek 3.2: Odecteny image

Obrazek 3.3: Invertovany image
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Obrazek 3.4: Uhlové rozdéleni - vnéjsi Obrazek 3.5: Uhlové rozdéleni - vnitini
krouzek § = (—1.066 £ 0.007) krouzek = (1.62 £ 0.06)

Z téhoz image, ktery je na obrazku ¢islo [3.2] dostaneme rozdéleni kinetic-
kych energii vodikovych fragmentt. Nejdiive program provede integraci intenzity
podél soustiednyh kruznicich. Vyjde nam zavislost zintegrované intenzity pixe-
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Ii na vzdélenosti od stfedu kruznic. Proto poté musime provést transformaci
osy x, kterd je v pixelech, na gkalu kinetické energie. Vysledek je vidét na obraz-
ku ¢islo [3.6] U energie ptiblizné 0,3 €V je vidét maly peak, ktery odpovida stopé
od iontu HBr". Tento peak nem4 zadny fyzikalni vyznam v rozdéleni kinetickych
energii H fragmenti. Dalsi peak pii energii 0,9 eV odpovida vodikovému frag-
mentu pochéazejicimu z rovnobézného prechodu a néasledny pfi energii 1,35 eV byl
uvolnén pii kolmém piechodu.
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Obrazek 3.6: Rozdéleni kinetickych energii vodikovych ionttt H™ vyhodnocené
Abelovou transformaci

K dalsimu vyhodnoceni uhlového rozdéleni jsem pouzil Hankelovu transfor-
maci. Zatimco pro rychlejsi vodikové fragmenty dostaneme presnéjsi uhlové roz-
déleni, jak je vidét na obrazku ¢islo [3.7] Pro rychlejsi vodikové fragmenty jsme
dostali stejné thlové rozdéleni, které je na obrazku ¢&islo (3.8

Na obrazku ¢islo je rozdéleni kinetickych energii vodikovych fragmentu.
Peak odpovidajici vnéjsimu krouzku souhlasi a poloha druhého peaku je na spréav-
ném misté. Ve srovnani s rozdélenim kinetickych energiich ziskanym Abelovou
transformaci, které je na obrazku ¢islo [3.6] je vidét pritomnost mensiho Sumu
pred prvnim peakem.

Nakonec jsem provedl vyhodnoceni tthlového rozdéleni pomoci metody BASEX.
Zatimco pro rychlejsi vodikové fragmenty dostaneme presnéjsi thlové rozdéleni,
jak je vidét na obrazku ¢islo [3.11} Pro pomalejsi vodikové fragmenty jsme dostali
daleko horsi thlové rozdéleni, které je na obrazku ¢islo (3.12]

Na obrazku ¢islo je rozdéleni kinetickych energii vodikovych fragmenti.
Jak je vidét, dostavame dobrou shodu s Abelovou transformaci.
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Obrazek 3.9: Rozdéleni kinetickych energii vodikovych ionti H* vyhodnocené
Henkelovou transformaci

Rychlost paprsku byla pomoci vztahu (2.41)) uréena na v = 1195 m s™!. V mo-
lekulovém paprsku v rovnobé&zném sméru bylo uréeno Speed ratio 24,87 pomoci
vztahu , teplota byla stanovena pomoci vztahu na 'l = 22,5 K, odpovi-
dajici rozdéleni rychlosti je na obrazku ¢islo [3.14] Teplota molekulového paprsku
v kolmém sméru byla pomoci rovnice uréena T' = 0,71 K, odpovidajici roz-
déleni rychlosti je na obrazku ¢islo [3.15]

Namérena doba letu iontu vodiku HT z mista fotodisociace do detektoru je
T = 740 ns. Ze vztahu by doba doletu iontu HBr méla byt 745, = 6660 ns.
Experimentalné ziskana hodnota je 7gp, = 6530 ns.
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Obréazek 3.10: Basex - Reconstrukece
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Obrazek 3.11: Uhlové rozdéleni - vnéjsi Obrazek 3.12: Uhlové rozdéleni - vniti-
krouzek 8 = (—1,020 = 0, 003) ni krouzek 8 = (1,23 £ 0,03)

Na obréazku dislo je u vnitinfho krouzku patrny takzvany ,Electron kick*,
ktery je zpusoben nasledujicim procesem. Pii fotoionizaci se od ¢astice odtrhne
elektron, ktery se bude pohybovat urcitou rychlosti dle zakona zachovani hybnosti
ve sméru polarizace laserového pulzu. Ze stejného divodu se bude iont pohybovat
opa¢nym smérem. Diky polarizaci laserového pulzu jsou mozné jen dva (opa¢né)
sméry pohybu elektronu, resp. iontu. Ze vzajemné vzdalenosti rozstépenych vét-
vi vnitinitho krouzku a zakona zachovani energie a hybnosti mizeme urcit jak
rychlost odtrzenych elektront, tak i vzajemnou rychlost ionti H*, kterou timto
ziskali. Dle image vychazi vy = 545,07 m s~ L.

Atom vodiku je fotoionizovan 2+1 REMPI (Resonance Enhanced Multiphoton
Ionization technique) procesem. P¥i pouziti laseru vIlnové délce 243 nm atom vo-
diku prijme 15,3 eV. Po odecteni ionizac¢ni energie 13,53 eV zbude 1,77 eV, které si
rozdéli iont vodiku H* a elektron e™. S vyuzitim zakona zachovéani energie a hyb-
nosti nam na zakladé vyse zminéného vychézi rychlost vodiku vy = 432,74 m s~
Rozdilna rychlost, ktera nam z teoretického vypoctu vysla, je zptisobena naptiklad
nepresnym ode¢tenim maxim v dupletu. Rychlost na tomto (vnitinim) krouzku,
kde se vytvoril duplet, je priblizné 10* m s~!, takZe rozdil 133 m s~! je cca 1% .
Na zakladé srovnéani vysledkii vyhodnocenych riznymi metodami lze usoudit na-
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Obrazek 3.13: Rozdéleni kinetickych energii vodikovych iontit H* vyhodnocené
iterativni metodou
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sledujici. Pouziti Abelovy a Hankelovy transformace davaji sice stejna uhlova
rozdéleni, ale Hankelova transformace dava mensi odchylky. U rozdéleni kine-
tickych energii je z velké ¢asti odstranén Sum. U iterativni metody BASEX je
nevyhodou jeji casova naroc¢nost, dale u tthlového rozdéleni dava rozdilné vysled-
ky nez pri predchozich transformacich. Tyto vysledky se neshoduji ani v ramci
chyby. Vzhledem k tomu, Ze naméfeny image vypada spravné, tak pravdépodobné
chyba bude na strané spatného ovladani vyhodnocovacich programi. Pro spoleh-
livé pouziti diive popsanych metod a programii je dilezité se s nimi pofadné
naucit pracovat, aby davaly spravné vysledky.
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4. Programy

4.1 Kamera

V naSem experimentu se nachézeji tfi kamery urcené pro sbér dat z imagingu.
K témto kameram byl dodan ovladdaci software, ktery byl nedostacujici. Pro-
to jsem vytvoril program, ktery komunikuje s kamerami a pribézné zpracovava
pofizené fotografie. Tento program se jmenuje ,,CaVeMan“ (Camera View Ma-
nager). Mij program priubézné od kazdé fotografie muze odecitat mapu vadnych
pixeli, odstranovat elektronicky Sum a slozit nékolik fotografii do jedné. Vysled-
nou fotografii pak ulozi do 16-ti bitového Sedivého tiff 6.0 souboru bez komprese
a do textového souboru.

Pro odstranéni elektronického Sumu pouzivam metodu nazvanou ,eliminace sou-
sedii“. Tato metoda je zaloZena na tom, Ze pixely s elektronickym Sumem, stejné
jako vadné pixely, jsou osamocené na rozdil od pixeli se signalem. Jinymi slovy,
iont dopadne na nékolik kanalktd na multikanalové desticce. To na scintila¢ni ob-
razovce vyvola svételnou odezvu, ktera se zobrazi na nékolik pixeli lezici u sebe.
Tim rozezname od sebe uzitecny signéal a Sum. Sum se tyka vétsinou jen jedno-
ho pixelu. TakZze jsem zvolil nésledujici postup. Program prochéazi obrazek pixel
po pixelu. U kazdého pixelu vytvoii pomyslny ¢tverec o rozmérech 3 x 3 pixely,
kde uprostted lezi pixel, na kterém praveé stojime. Pak program prochazi tento
¢tverec a pocita pocet pixelt, které maji nenulovou hodnotu. Takze kazdy pixel
muze mit 0 az 8 nenulovych sousedi. My pak klademe podminku, kolik nenulo-
vych sousedit méa kazdy pixel mit. Kdyz dany pixel tuto podminku nesplni, je jeho
hodnota poloZena nule. Z divodu tspory ¢asu program prochazi sousedy pixelu
az do chvile, kdy napocita pozadovany pocet sousedii, tj. program nemusi zkon-
trolovat vSech osm sousedii, zda jsou ¢i nejsou nulové. Napiiklad pii pozadavku
jednoho souseda program prestane prochazet pomyslny ¢tverec v okamziku, kdy
najde prvniho souseda. Pti pozadavku na vice jak 4 sousedy se naopak kontroluje
pocet nulovych pixeli, ktery zbyva do osmi.

Program v prvnim kroku nacte image z kamery, kde kazdy pixel ma maximalni
hodnotu pixelu 2'*—1. V p¥ipadé Zadosti program aplikuje (odecte) mapu ,,Hot pi-
xels“ popiipadé aplikuje vybranou eliminaci sousedi. Z tohoto procesu se vytvori
néhled, ktery se naskaluje na maximalni hodnotu pixelu 26 — 1. TakZe v pifpadé
kdy na image je pouze slaby signal, tak je signal vidét. V piipadé sumovani je
nenaskalovany image (pouze) pfic¢ten k jiz diive doslym a upravenym (po odecté-
ni ,Hot Pixels” a eliminaci sousedi) imagtm, které jsou ukladany do doc¢asného
zésobniku s maximalni hodnotou pixelu 26% — 1, ktery je pred kazdym dalsim
sumovanim vymazan. V prubéhu sumovani je vytvaren nahled jiz nasumovanych
image. Tento nahled je také skalovan na hodnotu 2'6—1. Zde je to hlavné z divodu
rozdilnych velikosti paméti pro ukladani nasumovanych hodnot 26 — 1 a paméti
pro zobrazovani 2!6 — 1. Po dosazeného daného poctu images ¢ zastaveni pomoci
tlacitka ,,Stop Averaging” je sumovani ukonceno. V piipadé ukladani jsou ulozeny
dva soubory. Prvnim je obrazovy tiff soubor s maximéalni hodnotou pixelu 216 —1.
Tato hodnota byla zvolena kviili vyhodnocovacimu programu ,,ImageMan‘, ktery
s vy&sf hodnotou neumi pracovat. Tento soubor je skalovany na hodnotu 216 — 1,
protoze pii vyssim poc¢tli sumovanych imagi nastava riziko preteceni této hodno-
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ty. Pivodni maximum souboru je ulozeno do nazvu obrazového souboru. Druhym
vystupem je textovy soubor, ktery obsahuje nasc¢itané hodnoty. Tyto hodnoty
pri uklddani nebyly skdlovany ani jinak zpracovavany.

Po spusténi programu a pred spusténim sbéru obrazka se v paméti vytvori dvé
matice stejného rozméru, jakou je maximélni rozmér image. Prvni matice je urce-
na pro aktualni image, maximalni hodnota jejich prvki je 2'¢ — 1. Druh4 matice
je pro nasumovany image, maximalni hodnota jejich prvki je 264 — 1. Po jejich
vytvoreni jsou do nich vepsany samé nuly. Pro zrychleni béhu programu jsou
matice reprezentovany vektorem, jeho délka je urcena soucinem maximalni $irky
a maximalni vysky image, tj. fadky puvodni matice jsou naskladany za sebe.
Prace s prichozimi obrézky zacina kontrolou poctu jiz prislych obrazka. Zkoumé
se, zda nebyl prekrocen pozadovany pocet obrazkiu, popf. zda je zadany nulo-
vy pocet obrazki. Nulovy pocet obrazkt k sumovéni je nastaven v pripadé, kdy
pocet snimki k sumovani prfedem nezname, sumovani pak musi byt zastaveno
manualné stiskem tlacitka ,,Stop Averaging*. V pripadé splnéni této podminky
se zaCinaji zpracovavat obrazky na sumovani.

V pribéhu zpracovani bude dobré znat minimum a maximum obrazki, toto je
popsano nize. V pribéhu programu rozliSujeme dvé maxima a minima. Prvni
dvojice extrémi je vyhledavana v kazdém nové piichozim obréazku, tzv. lokalni
extrémy. Druha dvojice extrému se vaze k nasumovanému obréazku, tzv. globéalni
extrémy. Maximum jednotlivych novych obrazka se pouziva pro odhad maxima
nasumovaného obrézku. Tyto extrémy se pouziji pro preskalovani nahledu obraz-
kt. Tim bude vyuzit cely rozsah nahledi. Pomoci globédlniho extrému je vypocte-
né ,ratio“, coz je pomér maxima pro program ,ImageMa“ 216 — 1 a globalniho
maxima. Toto ,ratio“ je ulozeno do nézvu programu. V pripadé nacteni prvniho
obrazku je celkové maximum poloZzeno nule a celkové minimum je polozeno ma-
ximélni hodnoté. To samé se déje s lokalnim maximem a minimem po prichodu
kazdého nového image.

V dalsim kroku se zvysi o jednicku pocet zpracovanych obrazkit a zobrazi se
na hlavnim formulari v textu ,,Count of frame: 1. Nyni pfichazi rozdéleni béhu
programu do péti nezavislych vétvi dle zvolené eliminace sousedt (popsané vyse)
¢i prostého sumovani.

Pak prichazi na fadu nastartovani cykli pro xz-ovou a y-ovou soutfadnici. Jejich
hranice jsou shodné s hranicemi vyfezu zadanymi v hlavnim formulari. Na za-
kladé polohy na brazku je vypoctena poloha ve vektorech, do kterych ukladame
obrazky. Nacte se hodnota pixelu z pozice (x, y), ktera se ulozi do docasné pro-
meénné.

V téchto dvou cyklech je postupné prochézen obrazek pixel po pixelu. Dle po-
zadavku je kazdy pixel odfiltrovan eliminaci sousedi, ode¢tena mapa vadnych
pixell, aplikovan threshold, pri¢itan do celkové matice a jsou vytvareny néhledy
jak nasumovaného obrazku tak aktualniho obrazku. Nejdiive musime zavést vek-
tor s pravdivostnimi hodnotami, ktery nam pomize se zapamatovanim pixeli,
které jiz byly pri¢teny. Nékolikanasobné pricteni by mohlo nastat zejména v pii-
padé pouziti eliminace 3x3 — 8 sousedii, kdy, na rozdil od ostatnich typt eliminace
sousedi, pri splnéni podminky je ulozen cely 3x3 ¢tverec pixelti, protoze se v ob-
razku nejspise bude vyskytovat svétla plocha, ve které vice pixeltt bude mit kolem
sebe osm sousedt, tim padem by nékteré pixely mohly byt pri¢teny nékolikrat,
coz je zdroj nepravého signalu. Takze nyni se do tohoto pravdivostniho vektoru
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na difve vypoc¢tenou polohu ulozi hodnota ,nepravda‘.

Pak je zkontrolovana volba pouziti mapy s vadnymi pixely. Pokud je vybrana
tato moznost, tak se od hodnoty v pomocné proménné odec¢te hodnota z mapy
(vysledek je opét ulozen do do¢asné proménné, tj. puvodni hodnota pixelu je pre-
pséana ode¢tenou hodnotou). V piipadé zéaporného vysledku se do této pomocné
proménné ulozi nula, protoze kamera nemiize davat zaporné hodnoty.

Poté probéhne kontrola, jestli hodnota pomocné proménné je vétsi nez treshold.
Pokud je, tak jeji hodnota je zapsana do matice s aktualnim obrazkem. Pokud
neni, tak misto hodnoty je zapsana nula.

Nyni se zjistuje, lépe feceno shora odhaduje maximum nasumovaného obrazku.
Tento postup byl zvolen z divodu zrychleni béhu programu. Toto maximum slou-
71 pro naskalovani nahledu nasumovaného obrazku, takze nevadi, jestli hodnota
bude o trochu vétsi, hlavné Zze tato hodnota nebude mensi. Pokud by byla mensi,
doslo by k preteceni paméti a zhrouceni programu. Tento odhad nasumovaného
maxima se provadi pomoci souc¢tu aktualni hodnoty do¢asné proménné a hodnoty
(daného) pixelu jiz nasumovaného obrazku (z téchto sou¢tii odpovidajicich riiz-
nym pixelim se pak vybere nejvétsi hodnota). V tuto chvili totiz nevime, jestli
dany pixel, ktery je ulozen v docasné proménné, projde eliminaci ¢ nikoliv. Sku-
tecné maximum se urci az za chvili pii druhém prichodu matice s nasumovanou
matici. Takto se projede cely vyfez image. Pixely mimo tento vyftez jsou nulové.
Nyni, kdyz uz mame nac¢tené vsechny pozadované pixely, projdeme aktuélni obra-
zek jesté jednou, aplikujeme na néj pripadné eliminaci sousedi a dle toho pri¢teme
¢i nepficteme pixel. V piipadé pouhého sumovéni je aktualni obrézek cely pric¢ten
(pixel po pixelu) k nasumovanému obrazku. V piipadé aplikace eliminace sousedu
je obrazek pixel po pixelu prochazen a je zkouseno kritérium eliminace sousedt,
jak je popsan v manualu. Pokud pixel kritérium eliminace splni a na stejné pozici
v pravdivostnim vektoru je ,nepravda®, je pri¢ten na danou pozici do nasumova-
né matice. Do vektoru s pravdivostnimi hodnotami je na danou polohu zapsana
hodnota ,pravda‘, aby tento pixel nebyl pridan jesté jednou.

Jak program pochazi aktualni obrazek z divodu sumovani ¢i eliminace, tak sou-
¢asné tvori naskalovany nahled nasumovaného obrazku, hleda se minimum a ma-
ximum, které jiz je zcela konkrétni, protoze jiz vime, ktery pixel prezil eliminaci.
Ostatni body mimo ndmi vybrany vyfez jsou nulové.

Po dokonceni prichodu aktuélniho obrazku se v hlavnim formulaii zobrazi ak-
tualni obrazek s vypsanym minimem, maximem a poc¢tem svétlych bodi, coz je
udaj o poc¢tu nenulovych pixeli. Na tento néhled jsou pouzity jiz diive nastavené
zmény a zoom z ostatnich zalozek na hlavnim formulafi. Na ,,Form2“ je vlozen
naskilovany nahled nasumovaného obrazku.

Déle se vytvori histogramy z téchto dodanych obrazki. Kdyz se nesumuje, tak
se pouze provadi zobrazeni aktualniho obrazku, pripadné ulozeni mapy vadnych
pixeli. V tomto pripadé pii sbéru a zobrazeni aktualniho obrazku, je stejné jak
je vySe popsano, aplikovan threshold a mapa vadnych pixeli, zjisténi maxima
a minima.

Tento program je kompatibilni k pouZitym kamerdm unibrain® FireWire-800
(viz obrazek ¢islo a unibrain® Fire-i 702b (viz obrazek &islo , které jsou
k PC pfipojena pomoci FireWire 1394b, a ke kamete uEye UI-2230SE-M-GL pfi-
pojené USB (viz obréazek ¢islo [38).

Posledni funkéni verze se nachézi na ploSe ve slozce ,Kamera - Final - RAW
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-currently used” ze dne 01. 04. 2015. Zaloha se nachazi ve stejné slozce zabalené
v RAR archivu, v nazvu je uvedeno datum, kdy doslo k nahrazeni staré verze
novou.

K béhu programu jsou tieba tyto soubory:

1. , Features.Csharp.exe® - spoustéci soubor

2., AxInterop.FireiXLib.dll* - knihovna pro ovladani kamery Unibrain® Fire-
i 800

3. ,BitMiracle.LibTiff NET.dIl“ - knihovna pro praci se 16-ti bit tiff soubory
4. ,Firei.dll“
5. ,FireiX.dll“
6. ,Firei.net.dll“ - knihovna pro ovladani kamery Unibrain® Fire-i 702b
7. ,Interop.FireiXLib.dlIl*
8. ,OLEAUT32.DLL"
9. ,ScintillaNet.dll“
10. ,user32.dll“ - knihovna pro zakazani zavirani okna kiizkem
11. ,uEyeDotNet.dll* - knihovna pro ovladani kamery uEye UI-2230SE-M-GL
12. ,,ZedGraph.dll* - knihovna pro vykreslovani grafi

13. ,HotPixel.txt“ - textovy soubor, do kterého se uklada mapa vadnych pixeli
kamery

14. ,LastPath.txt“ - textovy soubor s adresu, kam se ulozili data

Na pocitaci, na kterém bude tento program vyuzivam, musi byt nainstalovan
miniméalné .NET Framework 3.5. Manuél k programu je v piiloze [}

4.2 Problém formata dat

Pro vyhodnocovani dat se pouzivaji ruzné programy, napiiklad Basex [18|, Da-
vis [19], [20], Onion Peeling [21], [22], [23] a ImageMan, které byly napsany lidmi
zabyvajici se metodou iontového zobrazeni. Tyto programy potifebuji zdrojova
data v ruznych specifickych formatech. Na druhé strané mame kamery, které
ukladaji zdrojova data v raznych forméatech. Problém je v nekompatibilité téchto
formati. Data, které nam ulozi kamera, nemohou byt nacteny vSemi progra-
my, kterymi je chceme vyhodnotit. Tento problém fesi mnou napsany konverzni
program, ktery prevadi data do formétu, ktery je pozadovany na vstupu vyhod-
nocovacich programi. Tento program se jmenuje ,,KoKos* (Kostalav Konvertor).
Program je rozdélen do trech hlavnich ¢asti - nacitani dat, zpracovani, ulozeni
dat.

Nejdfive je soubor nacéten pfislusnou procedurou dle uzivatelem vybrané moz-
nosti (16-ti bit tiff, Basex txt, Davis txt, asc). Data ze souboru jsou naditéna
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do matice s maximalni hodnotou prvku 2% — 1. Kazdy forméat ma svoji specific-
kou strukturu, takze pii volbé Spatného formatu dojde k chybé. Nezalezi na tom,
jestli v textovém souboru jsou celé ¢isla ¢i desetinna ¢isla ulozena s desetinnou
teckou ¢i ¢arkou. Program je identifikuje sam. V pribéhu nacitani dat je nalezeno
minimum a maximum obrazku. Pokud nacteni probéhne v poradku, tak dojde
ke zpracovani dat. V pfipadé volby je provedena rotace obrazku o zvoleny thel,
aplikovan threshold a pieskalovani na hodnotu 2'¢ — 1. Tato hodnota byla zvole-
na kvili vyhodnocovacimu programu ImageMan, ktery vétsi hodnotu nezvladne.
V pripadé potieby jsou provedeny eliminace sousedi.

V nasi laboratofi se ob¢as pouzivaji dva lasery. Jeden laser mtze byt pouzivan
na fotodisociaci a druhy na fotoionizaci. Ale pii vyhodnocovani se predpokla-
dé vélcova symetrie, kde osa symetrie je ur¢ena fotodisociacnim laserem. Proto
musime obrazek otocCit o tthel dany geometrii. V tomto pfipadé ma thel hodno-
tu 17,5°. Mij program dokaZe image o tento tihel otocit. DokaZze image otocit
o libovolny thel. Je to opét volitelny tikon. Hodnota 17,5° je dana jako vychozi,
protoze s ohledem na okolnosti se moc ménit nebude.

P11 ukladéani do jakéhokoliv formatu je z této matice odvozena druha (dle postupu
piislusici danému formatu a barevné mapy) matice, které je posléze uloZena. Po-
té jsou nactena data nactena do vybranych forméti.

Po skonc¢eni programu je vytvoren ve slozce ,,Backup® textovy soubor obsahujici
slovo ,,Logfile”, datum a ¢as jeho vytvoreni. Do tohoto souboru jsou ukladany
informace o pribéhu kazdé hlavni ¢asti kazdé fotografie. Je v ném uvedeno, jestli
kazdéa c¢ast probéhla v poradku, ¢ jestli se nevyskytla chyba. Jestli se vyskytla
chyba, je uvedena chybova hlaska. V kazdé c¢asti se muze vyskytnout chyba, kte-
ré se zaznamend do textového souboru ,Logfile“. Program je oSetfen tak, Zze se
po vyskytu chyby nezhrouti, ale pouze chybu zaznamena, neprekonvertuje soubor,
béhem néhoz se chyba vyskytla, a pokracuje s dalsim souborem.

K béhu programu jsou nezbytné tuto soubory:

e  KoKos V2.exe” - Spoustéci soubor

e  BitMiracle.LibTiff. NET.dll* - Pomocné knihovna pro nacitani a ukladéni
16-ti bit tiff soubori

Pomocné soubory:

e  LastPathFrom.txt“ - Soubor, do kterého se uklada posledni pouzita cesta
k adresari, ze kterého se nacitaji zdrojova data

e LastPathAil.txt“ - Soubor, do kterého se ukldda posledni pouzita cesta
k adresari, do kterého se ukladaji zpracované data

e Backup Logfile...“ - adresare ,,Backup® se ukladaji textové soubory s vy-
pisem ¢innosti, které se provedly, a chyb, které se pii zpracovani vyskytly,
napiiklad $patny format nac¢itaného souboru

V pripadé absence téchto soubori se tyto soubory automaticky vytvori pii spus-
téni programu.
Image ve vystupnim formatu jsou §kalovany na maximum, tj. na 2'¢ — 1, piivodn{
maximum je ulozeno do nazvu prekonvertovaného souboru. Manuél k programu

je v priloze
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Obrazek 4.1: KoKos - interface

Obrazek 4.2: Pred rotact Obrazek 4.3: Po rotaci

Obrazek 4.4: GRAY Obrazek 4.5: MAPLE
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Obrazek 4.6: ASTRO Obrazek 4.7: ZHUE  Obrazek 4.8: INVERT

4.3 VMI Model

Byl vytvoren program ke studiu pohybu ¢éstic v aparatufe iontového zobrazova-
ni. Schéma je na obrazku ¢islo [4.9] Proces fotodisociace a nésledné fotoionizace
probiha mezi elektrodami nazyvané jako extraktor a repeller. Napéti na téch-
to elektrodéch regulujeme dle fokusa¢ni podminky. Z ¢ehoz vyplyva, Ze nezalezi
na poloze na ose R, kde ionty vznikaji. Ionty se stejnou hmotnosti a stejnym vek-
torem rychlosti by mély priletét na stejné misto do detektoru. V nasem programu
budeme z daného mista vypoustét vzdy jen jednu samostatnou nabitou ¢astici.
V tomto modelu jsem vyuzil geometrie aparatury, kterd je valcové symetricka,
coz vypocet znacné usnadni.

fosforescencni obrazovka

i )
\L—V e

multikanalovéa desticka (MCP) ——

6x10€mbar =

L:I JI
Pulzni tryska :
N —

?

B Molekulovy

.:->m TR a7 s s e T
L \“"E paprsek .

& #

PFivod

4

i Nl

Diftizni pumpa 6x10°mbar  Turbomolekulamni
pumpa

Obrazek 4.9: Schéma AIM (pfevzato z [24])

K vypoctu elektrického pole byl pouzit program FEMM [25]. Vysledné elek-
trické pole je znazornéno na obrazku &islo [£.10] Tento program déle umoZziiu-
je znazornéni elektrickych ekvipotencial, které jsou znézornény na obrazku ¢is-
lo [A.11] Vypoctené elektrické pole bylo vyexportovano do textového souboru po-
moci lua skriptu. V hlaviéce tohoto souboru jsou uvedeny rozméry imagingu,
tj. prostoru, ve kterém nés zajima elektrické pole. Déle je v hlavi¢ce uveden krok,

35



ve kterém je elektrické pole vzorkovano. Po hlavi¢ce nasleduje matice o rozméru
n x 4. Kde n je pocet fadki, ktery je uréen rozméry imagingu a vzorkovactho kro-
ku. V prvnim a ve druhém sloupci jsou uvedeny souradnice, ve tfetim a ve ¢tvrtém
sloupci jsou uvedeny prislusné intenzity elektrického pole.

2851 - =3001
2701 - 2851
2551 - 2701
2401 - 2551
| 2251 - 2401
| 2101 - 2251
|| 1951 -2101
|| 1801 - 1951
|| 1651 - 1801
|| 1500 - 1651
EES— || 1350 - 1500
|| 1200 - 1350
e || 1050 - 1200
|| 900- 1050
|| 750 - 9200
|| 600-750
|| 450- 600
|| 150- 300
L | <0-150
Density Flot: V, Volts

Obrazek 4.10: Obrazek 4.11:
Vypocitané elek- Vypocitané elektric-
trické pole, ké pole, ekvipotencialy, Obrazek 4.12: Legenda

Ugepeller =  3.001  kV, Ugepetier — 3.001 kV,
UExtractor = 2.253 kV UExtractor = 2.253 kV

Nasledujici program, ktery jsem napsal, deterministicky spocita trajektorii
iontu s danou hmotnosti a rychlosti z mista, které se nalézad v poloviné vzda-
lenosti mezi repelerem a extraktorem, druha soufadnice je volena uzivatelem.
Pro vypocet trajektorie bylo vybirdno z téchto tii algoritmai:

1. Eulertuv algoritmus: Poloha, rychlost a sila pusobici na Castici spocitame
néasledujicim postupem:

Rt = T4 BAL (4.1)
1 =

G = U+ —FAL, (4.2)
m

For = eE(F) . (4.3)

Index ¢ odpovida ¢asu. Tento algoritmus je prvniho fddu presnosti v ¢ase.

2. Verlettiv algoritmus druhého fadu presnosti v ¢ase

1 —
Ty = 7+ GAL+ — AL (4.4)
2m
Fiyn = eE(1) , (4.5)
1 /> -
G = Gk (B4 Fia) At (4.6)
2m

Tento algoritmus klade podminku na silu, ktera musi byt nezavisla na rych-
losti ¢astic, coz je v pripadé pohybu nabité ¢astice v elektrickém poli splnéno
viz rovnice . Jeho nevyhodou je ¢asova asymetrie a z toho vyplyvéa, ze
nezachovava energii.
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3. 4bodova metoda Runge-Kutta

h h
b= £t gt gk ) (1)
2 2
h h
k3 = f (tn + 5 Un + _kQ) s (49)
2 2
ky = f(tn+h,y,+ hks) , (4.10)
h
Yn+1 = Yn -+ 6 (k’l + 2]{72 -+ 2k’3 + k4) . (411)

V naSem pripadé vSechny tri algoritmy déavaji velmi dobrou shodu a rozdil
v ¢asové narocnosti neni znatelny. V programu je pouzita 4bodovid metoda Run-
ge-Kutta
Program umoznuje k jedné zobrazené trajektorii pridat dalsi trajektorie pro srov-
nani. Je mozné nacitat rizna elektrickd pole a srovnavat trajektorie ionti.
Na obrazku ¢islo je zobrazena celé trajektorie ionti. Kdyz je splnéna fokusac-
ni podminka vhodné nastavenymi napétimi na elektrodéch, tak ionty o stejné
hmotnosti a stejném vektoru rychlosti, které startuji z riznych mist (viz obrazek
¢islo dolétnou na stejné misto na detektoru, jak je vidét na obrazku &fs-
lo Coz je smysl VMI [26], [27].
Diky této simulaci mizeme 1épe nahlédnout na trajektorii ionttt od fotodisoiace
k dektoru.

Obréazek 4.13: Zacatek Obrazek 4.14: Misto do- , ) ,
. . ) o i Obrazek 4.15: Celé tra-
trajektorie - mista foto- padu vSech tif iontd na . .
L jektorie
disociace detektoru

4.4 Nedokonalost geometrie

Béhem vyhodnocovani se predpoklada, ze systém znazornény na obrazku ¢islo
je ortogonalni, tj. molekularni paprsek, laserovy paprsek a smér k detektoru jsou
navzajem kolmé. A také, ze detektor je kolmo na smér elektrického pole. Té-
to konfigurace je velmi obtizné dosahnout. Jak je vidét na obréazku ¢islo [4.16),
molekularni paprsek a laserovy paprsek mohou byt odchyleny o néjaky thel o
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respektive . Detektor muze byt odchylen o tihel § a . Toto jemné vychyleni mé
za nasledek zménu image, ktery dostaneme. Proto jsem vytvofil simulaci, kterd
na zakladé zadanych thla «, v, § a € vypocita, jak bude vypadat image pro dany
prechod pii fotodisociaci molekuly charakterizovany [S-faktorem.

PAPRSEK

Obrazek 4.16: Schéma aparatury - definice uhli «, v, § a € pro pozdéjsi odvozeni

Pii této simulaci vyjdeme ze vztahu (1.12)), kde ¢len §2 polozime rovny jedné,
protoze zde nehraje klicovou roli, takze mame vychozi rovnici:

I1(0)=1+ g (cos (0) — 1) . (4.12)

K vypoctu rotace o libovolny thel ) budeme potiebovat matici rotace kolem

osy n = (nx,ny,nz)T, kde n2 + ng + n? = 1. MnoZina v8ech takovych matic

tvori specialni ortogonalni grupu SO(3) [28]. Tato matice je uvedena v piiloze
v rovnici , d& se prepsat do prehledného tvaru:
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R, (¢) = (1 — cos (¥))- -7  4cos (¢)-I+sin (¢¥)- [  n. 0 —n, , (4.13)
Ny Ny 0

kde I je jednotkova matice fadu 3, R, je ortogonalni matice.
Po rotaci kolem osy z, tj. podle vektoru 7 = (1,0, 0), o thel a dostavame ze vzta-
hu (4.13)) matici:

1 0 0
R,(o)=1 0 cos(ar) —sin(a) | , (4.14)

0 sin(a) cos(a)

takZe pro transformaci souradnic dostavame vztah v maticovém zapisu

x x 1 0 0 x
Y | =R.(a)-| v | =] 0 cos(a) —sin(ex) |- v | . (4.15)
2’ z 0 sin(a) cos(a) z

Pro zpétnou transformaci souradnic opét vychazime ze vztahu (4.13|) a dosa-
zeny thel je —a, ¢imz dostaneme matici

1 0 0
RI(a)=| 0 cos(a) sin(a) ) (4.16)
0 —sin(«a) cos(a)

takze vysledni vztah v maticovém zapisu je

x x 1 0 0 2’
y | =RI@)- [ v | =0 cos(a) sin(a) |-| v | . (417)
z 2 0 —sin(a) cos(a) Z

Déle provedeme druhou rotace jiz pootocené (¢arkované) soustavy tentokrate
ale kolem osy 2/, tj.

0 Ny
n=|[0]= Ny (4.18)
1 n,

Po dosazeni za pootocené soutradnice dostavame vektor, kolem kterého rotujeme,
ve tvaru

- 0
n' =1 —sin(a) | . (4.19)
cos ()

Vidime, 7Ze vektor n’ z rovnice (4.19) je normalizovany, tj. ||n’|| = 1. Po dosazeni
do vztahu (4.13]) dostavame matici druhé rotace R, (¢)

cos () — cos («) sin () sin (a) sin ()
—cos (a)sin (¢)  cos (¥) + sin® () (1 — cos () —sin (a) cos (o) (1 — cos (1))
sin (o) sin () —sin (a) cos () (1 — cos (1)) cos (¢) + cos® (a) (1 —(20280()¢)>
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Nyni jsme provedli dvé rotace, jejich slozeni provedeme vynasobenim matic (4.14))

2 (I20). 1

cos () — cos («) sin () sin («) sin (1)
R (a,¢) = | —cos(a)sin(¥) cos (1) + sin® (o) (1 — cos (¥)) —sin (a) cos (a) (1 — cos (1))
sin (o) sin (¢)  —sin (a)cos () (1 —cos (v0))  cos (1) + cos® () (1 — cos (1))
(4.21)
Matici pfechodu zpét dostaneme vynasobenim RZ () - RZ, (1)
cos () cos (a)sin (v0)  sin («) sin ()
R (o, 1) = [ —sin (¥) 4+ 2cos? (a)sin (1) cos () cos (¢p) —sin () cos (1)
25sin («) cos () sin () sin () cos ()
(4.22)

Takze zde dostavame vztah pro transformace soutradnic z puvodni soustavy
soutadnic do dvojité pootocené soustavy souradnic:

1/

x
"1 =R(a,v) Yy (4.23)
" z
Tudiz zpétna transformace vypadé
T x//
=R" (—a,—0)- [ v | . (4.24)
P ZI/

Rozepsanim po slozkich dostavame
2" = xcos (¢)+y [sin () — 2 cos” (@) sin ()] +22 sin (a) cos (a) sin (¢) , (4.25)

y" = —z [sin (¢) + cos® () sin (¢)] 4y cos (@) cos (¢) — zsin (@) cos () , (4.26)
2" = zsin («) sin () + ysin («) cos () + z cos (a) . (4.27)

Rozepsané po slozkach pro zpétnou transformaci

x = 2" cos (¢) + 9" cos (a) sin () + 2" sin (a) sin () | (4.28)

y = 2" [—sin (¢) + 2 cos® (@) sin ()] + 3" cos (@) cos (¥)) — 2" sin () cos (¢) |
(4.29)
z = 22" sin («) cos (a) sin (¢) + 3" sin () 4 2" cos () . (4.30)

Puvodni vyraz (4.12)) je ve sférickych souradnicich, takze pooto¢enou soustavu
kartézkych souradnic (z”,y", 2”) z rovnic (4.25)), (4.26]), (4.27) musime ztransfor-
movat do sférickych soutadnic, tj.

2" = rsin (6) cos (¢) (4.31)
y" = rsin (0)sin (¢) , (4.32)
2" =rcos () . (4.33)

Zpétna transformace ze sférickych do kartézkych soufadnic vypada nasledovné

r=\2"+y?+2" (4.34)

40



"
g = acos - : (4.35)
\/:13”2 +y//2 4 2
¢ = atan2 (y", 2") . (4.36)

Dosazenim rovnic (4.34), (4.35), (4.36) do rovnice (4.12)) dostavame vztah

platny pro pootoceny souradnicovy systém:

"
3 cos? (acos ( : > — 1)] : (4.37)
\/ZE”Q + y//2 4 2

S vyuzitim transformace (4.23) dostavame vysledny vztah

3 c0s [ acos [ & sin () sin (¥) + ysin (@) cos (¥) + zcos (a) | O
/IQ +y2 + 2,’2
(4.38)

Nyni spocitame, jak se Newtonova sféra popsané transformovanym vztahem
promitne na plochu detektoru. Vyjdeme z predpokladu, zZe mame diracovu funkci
na jednotkové sféfe, takze prechod od I (x,y,z) do I (z,z) vypocteme nésledu-
jicim postupem. Ale nejdiive vSak vyjadfime, jak se promitne plocha ¢tverce
na detektoru na povrch koule:

I(.ﬁE”,y”,Z”) — 1 +§

I (z,y,2) = 1—{—§

a—S’)lcoule = ‘dskoule‘ : ? ’ (439)

deetektor = |dSk0ule| . ? : 7{ ) (44())

kde 77, resp. 7 je jednotkovy vektor kolmy na plochu koule resp. ¢tverce na de-
tektoru.

7 = (sin (0) cos (1), sin (0) sin () , cos (#)) , (4.41)
7 =(0,1,0) | (4.42)
7 -1 =sin(0)sin (¢) (4.43)
73 . d_S)detektor
ABkonte = By sin () (4.44)

I (X7Z) = / / I(l‘,y, Z) dSkouledy - % s (445)

—0o0 Skoule

kde
y=vV1—a2—22 (4.46)

pro z, z splijici podminku z2 + 22 < 1, pro vSechny ostatni z, z je I (z,y,2) = 0.
Doposud jsme tesili situaci, kdy laserovy paprsek a molekularni paprsek nejsou
na sebe kolmé. Miize ovsem také nastat situace, kdy detektor neni kolmy na smér
elektrického pole. Proto zavadime dalsi dva thly § a €, které jsou vidét na obrazku
¢islo . Analogickym postupem s vyuzitim rovnice pro thly § a ¢

dostaneme nasledujici matici rotace:

cos (&) — cos () sin (¢) sin (0) sin (¢)
R (§,6) = [ —cos(d)sin(e) cos(e)+sin?(d) (1 —cos(e)) —sin(§)cos(d) (1 — cos(e))
sin(0)sin(e)  —sin (§)cos () (1 —cos(e)) cos(g) 4 cos? (6) (1 — cos (g))
(4.47)
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Pro zpétnou transformaci dostavame

cos (¢) cos (d)sin (¢)  sin (0)sin (¢)
R (6,e) = | —sin(e) +2cos?(6)sin(¢) cos(§)cos(e) —sin () cos(e)
2sin () cos (0) sin (&) sin (6) cos (0)
(4.48)
Takze jiz mame potiebny transformadéni vztah

- "

v | =R@,e)- | vy | . (4.49)
k% z

Po rozepsani do slozek
2™ = wcos (€) + y [sin (¢) — 2 cos® (§) sin (g)] + 2z sin (§) cos (§) sin (¢) , (4.50)

Y™ = —x [sin (¢) + cos® (6) sin (¢)] + y cos (6) cos (¢) — zsin (6) cos (e) , (4.51)
2™ = xsin (J) sin (¢) 4+ ysin (0) cos (¢) + z cos () . (4.52)

Po transformaci soufadnic spojenych s detektorem se zméni i vektor 77 v rovni-

ci (4.40), takze vztah (4.42) pfejde na tvar
7 = (0,4*,0) , (4.53)
tim padem vztah (4.44]) jiz mé& koneénou podobu

(ﬁ ek
detektor * Y

as oule = ——————— - 4.54
Skoul sin (0) sin (1) (4:54)
Po této posledni tpravé zbyva dosadit do (4.45) a vychazi vztah
% ]’ (X**, y**, Z**) . y**
(Xa Z) / / (J:a Y, Z) dSkouledy sin (9) sin (¢) ( 55)

—00 Skoule

Simula¢ni program pouziva rovnici , ktera popisuje projekci thlového
rozdéleni pootoceného o hly « a 1. Protoze detektor, tj. i image, je dvou-
rozmérny, tak mame k dispozici soutadnice x a z, takze je dale pouzit vztah
pro dopocet soutadnice y lezici na povrchu koule, kde intenzita I (z,y, z) je nenu-
lova. Do vztahu (4.55)) se dosazuji transformované soufadnice, ovSem k dispozici
mame puvodni soufadnice, takze k simulaci pouzijeme jesté vztahy , ,
(4.27), (4.50), (4.51) a (4.52)).
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Obréazek 4.17: p = 2, a = 0°, v = 0°, Obrazek 4.18: 8 =2, a = 0°, v = 22, 5°,
0 =0°¢e=0° 6 =0°¢e=0°

Obrazek 4.19: f = 2, a« = 22,5°, v = 0°, Obrazek 4.20: § = 2, a = 22,5°
0=0%e=0° v =1225%0=0°%¢=0°

Obrazek 4.21: g = 2, Obrazek 4.22: g = 2, Obrazek 4.23: § = 2,
a=0°%y=45°,0=0°% a=45°v=10° 6 =0° a=45°,~v=45° 6 =0°,
e =0° e=0° e=0°

Obrazek 4.24: g = 2, Obrazek 4.25: g = 2, Obrazek 4.26: f = 2,
a=0%7=0%0=0%a=0°y=0°0=10° a=0° v = 0° & =10°,
e = 10° e =0° e =10°

Nyni pro srovnani na obrazku je naméfeny image fotodisociace HBr
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a na obrazku je image, ktery byl vygenerovany vyse popsanym simula¢nim
programem. Ze srovnani plyne nasledujici. Zda se, Ze s jistou pravdépodobnosti
deformace image vznikly diky naklonéni detektoru o thel ¢ = 3°.

Obrazek 4.28: Nasimulovany image
Obréazek 4.27: Naméfeny image HBr s parametry: g = -1, a = 0°, v = 0°,
0=0°%¢e=23°
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Zaver

Cile diplomové préce byly splnény.

Napsal jsem program jménem ,,CaVeMan®, pro méfeni dat z VMI experimentu
ve formé obrazku (imagu). Tento program je kompatibilni se vSechny tfemi ka-
merami, které jsou pouzivané na riznych experimentech v nasi laboratori. Krom
zékladniho nacitani obrazu z kamer dokaze efektivné v priubéhu méfeni predbézné
zpracovat obraz a to tim, Zze z velké ¢asti odstranuje elektronicky sum kamery.
V praxi se ukézalo, ze tento program vykazuje lepsi pomér signalu k Sumu nez
standartné dodavané programy ke kameram. Po odladéni spolehlivosti a doplnéni
moznosti specifickych pro nase méteni tak vznikl dokonalejsi nastroj nez stan-
dartné dodavané programy.

Meéftici program pro sbér dat jsem doplnil samostatnym programem jménem
,JKoKos*, ktery je urc¢en pro prevod dat mezi ruznymi nekompatibilnimi forma-
ty mezi vystupnimi formaty z kamery a vystupnimu/vstupnimi formaty nékolika
riznych vyhodnocovacich programii. A také umoziuje manipulaci s daty jesté
pred jejich vyhodnocovanim. Napftiklad podstatnym rysem je moznost natoceni
imagt nebot disoci¢ni laserovy paprsek nemiize z experimentalnich davodu vzdy
kolmy na molekulovy paprsek a to vyzaduje natoceni osy valcové symetrie imag.
Provedl jsem testovaci mérfeni s fotodisociaci molekuly HBr na aparature AIM.
S naméfenymi vysledky jsem provedl srovnévaci vyhodnoceni s dostupnymi vy-
hodnocovacimi programy.

Pokud geometrie aparatury neni ideélni (molekulové a laserové paprsky a osa de-
tektoru nejsou vzajemné kolmé), vzniknou na vysledném imagi deformace. Proto
jsem vytvoril program jménem , Gule”, ktery simuluje deformace image zpiso-
bené nepiesné nastavenou geometrii aparatury. Dle obrazki se zda, Ze nejveétsi
vliv na deformaci image méa naklonéni detektoru. Zatimco vychyleni molekulové-
ho paprsku ¢i laseru nemé na vysledny image takovy vliv. Srovnani simulovanych
imagi s mérenymi umoziuje presnéjsi nastaveni geometrie aparatury, které je ji-
nak velmi slozité, protoze napiiklad nataceni detektoru nelze provadét za méreni
imagu. Lze tedy namérit image a pomoci simulace zjistit, ktery parametr geome-
trie a jakym zptisobem zménit po ukonceni méfeni a otevieni aparatury.

Pro studium trajektorii iont v aparatufe AIM byl vytvoren VMI model. Ktery
slouzi pro lepsi porozuméni pohybu iontt a jejich trajektorii v aparatufe.
Vs8echny programy byly peclivé testovany hlavné zobrazovanim dobte zndmé mo-
lekuly HBr. Protoze se dobfe osvédcily, tak byly dale pouzity pro méfeni a vy-
hodnoceni dalsich molekul, na kterych jsem se ale nepodilel. Mnou vytvorené
programové vybaveni pro nedavno implementovanou metodu VMI bude nada-
le v laboratofi slouzit k méreni, manipulaci a vyhodnocovani VMI dat na obou
experimentalnich aparaturach v laboratori postavenych.
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’ Zkatka ‘ Vyznam

TOF Time of flight
AIM Apparatus for IMaging
VMI Velocity Map Imaging

BASEX BAsis Set EXpansions

REMPI | Resonance Enhanced Multiphoton Ionization technique

CaVeMan Camera View Manager
KoKos Kostaluv Konvertor
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Prilohy

.1 Kamera - Manual

1. Spustit soubor ,Features.Csharp.exe”. Zobrazi se formular na obrazku ¢is-

lo 291

2. Pro nastartovani kamery stiskneme tlacitko ,,Start“. Objevi se formular
na obrazku ¢islo B0l

3. Zde vybereme zalozku ,,Format 7“. Viz obrazek ¢islo [30]

4. V této zalozce nastavime ,,Color Coding* na hodnotu ,,Y MONO® a ,,Packet
size“ na hodnotu ,,512“. Viz obrazek ¢islo [31]

5. Po stisknuti tlacitka ,,OK“ kamera zacne sbirat obrazky.

6. Nastaveni zédkladnich vlastnosti kamery jako je naptiklad ,,Gain‘ ¢i ,,Shutter®
se nejdiive vyberou v rozbalovaci nabidce (1), po té je mozné nastavit hod-
notu na posuvné skale (2).

7. Poté lze prejit k sumovani imagt. Pied tim je tfeba vybrat metodu sumo-
vani. Je na vybér z péti moznosti:

(a) ,Simply Sum“ — Image jsou séitany pixel po pixelu bez zadné dalsi
operace.

(b) ,Eliminace sousedii — 3 x 3 — 1 soused* — je metoda, kterd ma dvé
¢asti. V prvni Casti se nacte novy image, ktery je prekontrolovan pixel
po pixelu. Kazdy pixel se zvoli jako stfed ¢tverce o velikosti 3 x 3 pi-
xely. V tomto ¢tverci se poté zjistuje, kolik dalsich nenulovych pixela
se v ném nachazi. Pokud kromé prostfedniho, nenulového pixelu se ve
¢tverci nachazi alespon jeden dalsi, nenulovy pixel, potom se stfedovy
pixel pricte k predchozim imagtm.

(¢) ,Eliminace sousedii — 3 x 3 — 2 sousedi — stejnd metoda jako v bodé
[7D], ale minimum pro pFic¢teni jsou 2 sousedi.

(d) ,,Eliminace sousedi — 3 x 3 — 3 sousedi* — stejnd metoda jako v bodé
[7b] ale minimum pro pfFic¢teni jsou 3 sousedi.

(e) ,Eliminace sousedi — 3 x 3 — 8 sousedi* — tato metoda vychazi z
metody v bodé [7h] vytvoreni 3 x 3 Ctverce je stejné, ale minimum
po¢tu nenulovych sousedi pro pric¢teni je 8 sousedi a pricita se cely
3 X 3 Ctverec.

8. Dale mtuzeme nastavit pocet imagi, které budeme chtit secist.
(a) Pokud zaddme hodnotu ,,0%, tak program bude se¢itat image, dokud
ho nezastavime tlacitkem , Stop Averaging” na formuléfi ,,Form2* viz

obrazek ¢islo B5 ¢i na hlavnim formulafi.
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10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

(b) Nebo mtzeme zadat jinou hodnotu, po jejimZ dosdhnuti se s¢itani
imagt automaticky zastavi.

Pro zrychleni chodu programu mutzeme z celého image vybrat pouze obdél-
nik zdjmu. Jeho rozméry zadame do kolonek , Height* a ,,Width“ a bod, od
kterého mé byt bran, zaddme do kolonek ,,Height Offset” a ,,Width Offset*.
Obdélnik je z tohoto bodu veden zleva doprava a ze shora dolu.

Aktuélni image 1ze ulozit tlacitkem ,,Save Image®.

Jestlize chceme si obrazek zvétsit, stiskneme tlacitko ,,Start Zoom*, poté
prepneme na formular ,,Zoom“, kde lze nastavit zoom a poposunout ob-
razek. Pro optimalni chod programu je doporuceno po skonceni vyuzivani
funkce ,,Zoom“ kliknout na tlac¢itko ,,Stop Zoom®, aby program tolik nevy-
tézoval vypocetni kapacitu pocitace.

Pro nastaveni jasu a kontrastu pii zoomovani lze kliknout na tlacitko ,,Start
Change*, pak prepneme do formuléare ,,Change®, kde 1ze tyto zmény nastavit
a rovnou vidét viz obrazek ¢islo 34} Ze stejného diuvodu jako v bodé [I]] je
doporuceno po dokonc¢eni nastaveni zmén stisknout tlacitko ,,Stop Chagne*.

Kazda kamera obsahuje vadné pixely s vysokou intenzitou, pfestoze na da-
nych pixelech neni zadny signél. Pro jejich zmapovani a ulozeni do paméti
stiskneme tlacitko ,,Save map of hot pixel“.

K pouziti mapy vadnych pixelt pii sumovani imagu zaskrtneme checkbox
s titulkem ,,Use map of hot*.

K dispozici jsou i histogramy tfech vyznamnych kiivek.
(a) Histogram po vertikéle

(b) Histogram po horizontéle

(c) Histogram po tsecce

Vertikalu a horizontalu z bodu [I5al, ur¢ime kliknutim na libovolny bod
v obrazku. Z tohoto bodu jsou vedeny dvé vyse zminéné.

Pocatecni a koncovy bod kfivky z bodu [I5d uré¢ime nasledovné:

(
(

a) Klikneme na tlacitko ,,Set points of*

)
b) Klikneme na bod v obrazku, ktery chceme, aby byl poc¢ate¢nim
(¢) Klikneme na bod v obrazku, ktery chceme, aby byl kone¢nym

)

(d) Jiz je urcena usecka, na které je sledovan histogram

Grafy pro histogramy se zobrazi ve chvili, kdy jsou urceny vertikala a hori-
zontéla ¢i tsecka z bodu [I4l

Sledovani histogramu lze zastavit tlac¢itkem ,,Stop Histrogram®.

Sledovani histogramu lze opét spustit tlacitkem ,,Start Histrogram®.
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21.

22.

23.

24.
25.

26.

27.

Pro zobrazeni histogramu ve formuléfi s imagem, ktery se sumuje, klikneme
na libovolny bod v imagi. Tim se vybere piislusna vertikala a horizontala,
kde se sleduje histogram.

Sledovani histogramu na formulafi s imagem, ktery se sumuje, lze zastavit
tlac¢itkem ,,Stop Histrogram®.

Sledovani histogramu na formulari s imagem, ktery se sumuje, lze opét
spustit tlacitkem ,Start Histrogram®.

V popisku ,,Count of frames: ...“ je informace, kolik imagt je jiz se¢teno.
7 7
Sumovani muzeme ru¢né zastavit tlacitkem ,,Stop Averaging*.

Okno s imagem, ktery se sumuje, zavieme tla¢itkem ,Exit* a tim se zastavi
1 sumovani.

Nasumvany image lze ulozit tla¢itkem ,,Save image®. Ulozi se textovy sou-
bor, ve kterém jsou ulozena puvodni nasumovana data, a tif obrazek, ve
kterém jsou data naSkalovana na maximum obrazku, protoze tento tif ob-
razek muZe obsahovat maximéalni hodnotu 2'671, ale v textovém souboru

toto maximum neni.
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Obrazek 29: Uvodni formular
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_Unibrain Fire-i 780b 65537

Format 0 | Format 1 | Formar 2 | Formst

I Simely Sum

Teochvonous charnel umber: [T =] Transmisson speed: [s500 - Usemspolhat ]
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Mads 7 Unsupported

Swor: Minimum required transmission speed, FFF: Packets Per Frame, BFF: Bytes Per Packet Bandwicth usage: 0.0%.

Obrézek 30: Formulafr k nastartovani kamery
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Obrazek 31: Formulaf s nastavenim sbéru snimkt
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Obrazek 32: Nastaveni sumovani
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Obrazek 36: Kamera Obrazek 37: Kamera Obrazek 38: Kamera
unibrain® FireWire-800 uEye UI-2230SE-M-GL unibrain® Fire-i 702b
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1.

10.

11.
12.

13.

KoKos - Manual

Spustit soubor ,,KoKos V2.exe*. Zobrazi se hlavni okno viz obréazek ¢islo

4.1l

Stiskem tlacitka ,,Select source dir se zobrazi dialogové okno pro vybér
slozky, ve které mame ulozeny obrazky urcené ke konverzi.

Po vybrani slozky se vypise obsah slozky do textového pole.

Pro vybrani cilové slozky, tj. slozky, do které se budou ukladat konvertované
soubory, je urcené tlacitko ,Select target dir“. Po jeho stisknuti se zobrazi
podobné dialogové okno jako v bodé|3l V némz je mozné vytvaret slozky. V
pripadé nevybrani cilové slozky se vystupni soubory ulozi do stejné slozky,
ze které byly zdrojové soubory nacitany.

Dalsim krokem je vybér vychoziho formétu, tj. formatu, ze kterého se bude
vychazet pri konverzi.

Po vybrani daného formatu se seznam soubort zredukuje na seznam sou-
bort s koncovkou vybraného zdrojového formétu.

Nyni mizeme v textovém poli vybrat soubory, které chceme konvertovat,
zaskrtnutim ¢tverecku vlevo.

Pro pripad vybrani vSech soubori slouzi tlacitko ,,Select All“.
Pro piipad zruseni vybéru vSech soubori slouzi tlacitko ,,Deselect All*.

Pro vybrani vystupnich forméati, tj. do forméti, do kterych chceme vybrané
soubory konvertovat, slouzi skupina voleb ,,Output format“. Vystupnich
formata mize byt vybrano vice.

Pro pripad exportu imagu do ¢lanku aj. je urcéena skupina voleb , Image‘.

K dispozici jsou rizné barevné mapy, které jsou schované ve skupiné voleb
,,Colour map*, jejichz ukazka je vidét na obrazku ¢islo ?77.

Po vybrani standardniho obrazku pro ¢lanek aj. se automaticky vybere
moznost barevné mapy ,,GRAY", protoZe musi byt vybrana alespon jedna
barevna mapa.
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14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

3

Lze vybrat vice klasickych formatu i vice barevnych map. Program vytvo-
i1 pro vSechny vybrané klasické formatu vSechny vybrané barevné mapy.
Nazev vybranych barevnych map je ulozen do nazvu souboru.

Dale jsou k dispozici obrazové upravy, které lze pouzit jiz pii sbéru dat
z kamery, jedna se o eliminaci sousedi. Tato moznost je ve skupiné voleb
,Jmage prostprocessing™:

e All pixels” — nechava vSechny pixely
e _alone pixel elimination* — odfiltruje vSechny osamocené pixely

e > 2 pixel segmants“ — ponechava pouze pixely s vice jak jednim
sousedem

e > 3 pixel segmants® — ponechava pouze pixely s vice jak dvéma sou-
sedy

e 3 X 3 cluster detection” — ponechava pouze segmenty 3 x 3 pixeld,
které jsou celé nenulové

Déle je mozno obrazek otocit o libovolny thel, tuto volbu je nutné zaskrt-
nout u popisku ,,Rotation®.

Pod timto polickem se nachéazi iidaj o velikosti thlu, o ktery se bude image
otacet. Udaj je uvedeny ve stupnich. Prednastavend hodnota je urcena z
konfigurace laserii v nasi laboratofi.

Dale je moznost aplikovat dolni diskriminant. Pixely, které maji hodno-
tu mensi, nez hodnota dolniho diskriminantu, se zméni na nulu. Vychozi
hodnota je minimum obrazku.

K tomu komplementarni funkce je horni diskriminant. Pixely, které maji
hodnotu mezi maximem a timto hornim diskriminantem, se zméni na ma-
ximum. Vychozi hodnota je maximum obrazku.

Konverzi spustime tlacitkem ,,Conversion“. Pt¥i ukladani konvertovaného
image se kontroluje, zda li jiz neexistuje soubor se stejnym jménem. Po-
kud existuje, tak je k nézvu nového (mladsiho) souboru pfidédno slovo
,,converted‘.

. . vient 5 vertovanmi 5t v
Pro usnadnéni otevieni slozky s konvertovanymi soubory slouzi tlacitko
,Open target dir“. Po kliknuti na néj se otevie slozka, kterou jsme oznacili
jako cilovou.

Ostatni

Zde uvadim celou matici rotace, ktera je Sirsi nez je sitka textu ddna formétovanim
této prace, proto zavedu néasledujici zkracené znaceni:

s(¥) = sin(y) (56)
c(y) = cos(v) (57)
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Takze matice rotace podle obecné osy ma nasledujici tvar:

c@)+nz(l—c())  nany(1—c(@)) =ns@) nen. (1—c(yh)) —nes ()
Ry()=| nyne (L —c(¥)) —mns(¥)  c(@)+ng(I—c())  nyn.(l—c(¥)) = nes(¥)
nng (1 —c () =nys () nzny (1 —c () —nas (¢)  c(¥) + (55)(1 ¢ (¥))
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