Version 1.0, 24.09.02

Développement SimulReflec

Il y a un problème avec la compilation du composant xyGraph depuis quelques temps.

Il ne faut pas le mettre sous contrôle CVS

1 Choix techniques de la structure du programme

· on définit la description du système en variables statiques et globales à toute l'unité afin de limiter le passage d'un tableau complexe décrivant le système.

· un certain nombre de variables sont passées en globales pour simplifier l'écriture des procédures de fit

· ACHTUNG!!! indexParam doit être gardé comme variable globale
sinon sérieux problèmes de fit

2 Hors spéculaire

Critère intégral 

2.1 Non magnétique

2.1.1 Cas de la rugosité d’interface (petites fluctuations au niveau des interfaces)

Ce cas est très bien traité par une approche DWBA car les fluctuations de potentiel sont faibles.

Pour le traitement proprement dit : voir Stettner.

Potentiel d’interaction : V = V0 + V1

On calcule les fonctions de base à partir du potentiel V0. A partir de ces fonctions de base, on calcule la perturbation induite par le potentiel V1 (qui décrit les fluctuations au niveau des interfaces).

A VERIFIER : dans le formalisme DWBA II et DWBA III les résultats peuvent être significativement différents.

Ce cas est traité par le programme de simulation.

Régler le problème de la normalisation.

L’approximation de Born n’est pas si mauvaise à l’exception des pics de Yoneda. Mais la partie hors spéculaire autour du pic spéculaire est très bien reproduite quantitativement.

2.1.2 Cas de la modulation de la structure : e.g. réseaux

Deux options sont ouvertes : 

· Calcul dans l’approximation DWBA. Petite discussion dans Chap 8 de Baumbach (Daillant book). DWBA est certainement assez faux.
On peut faire le calcul en prenant une fonction de corrélation pertinente : fonction de corrélation en dents de scie. A FAIRE ABSOLUMENT. Introduire une perte de « cohérence » à longue distance pour pouvoir faire le calcul en pratique. Voir page XXX de la thèse de Stettner.

· Calcul dynamique complet : voir le programme écrit sous Matlab. Le calcul dynamique suppose des interfaces planes et des fluctuations uniquement planaires.
ETENDRE LE CALCUL A UN SPECTRE DE CORRELATIONS DANS LE PLAN.

Comparer les deux types de résultats.

Comment rapprocher le calcul dynamique complet de l’approximation DWBA. Différences – ressemblances ?

2.2 Cas magnétique

2.2.1 Cas « simple » de domaines magnétiques dans une couche continue

On considère l’aimantation comme la perturbation pour le calcul DWBA. Cette situation est différente du traitement de Sinha pour le hors spéculaire d’interface. Ici le potentiel fluctuant est l’aimantation et la perturbation s’applique dans toute l’épaisseur de la couche.

PROBLEME POTENTIEL : quelle est la validité d’une approche DWBA dans le cas de perturbations aussi importantes que l’aimantation (pour le cas des neutrons).

· Calcul dynamique complet s’applique directement

2.2.2 Cas d’une structure gravée avec des lignes magnétiques

Ce cas est assez similaire au cas ci-dessus à l’exception que la perturbation est aussi structurale. Pas de changement de fond.

2.2.3 Prise en compte du spin-flip dans une structure en domaines

· Calcul dynamique complet s’applique (VRAIMENT ?)
A IMPLEMENTER ! ! ! OU AU MOINS VERIFIER LES RESULTATS

2.2.4 « Rugosité magnétique de surface »

A quoi cela correspond-il physiquement?

2.2.5 « Rugosité magnétique de surface » avec prise en compte du spin-flip

???????? encore plus obscur, voir les calculs de Toperverg

On peut largement s’arrêter à Born

3 Gratings

· Faire le calcul en Born en faisant la TF du potentiel tout simplement (pour voir)
ca suppose de generer une matrice de potentiel à 2 dimensions et de la renormaliser correctement

· Il faut implementer une colonne qui donne la largeur des lignes et la période

· La période peut certainement etre donnée comme paramètre global

· Description d’un créneau OK mais comment c’est impléméneté pour des trapèzes?






4 Remarques

{ ============================================================================     }

{ A FAIRE                                                                          }

{ * autocharger un fichier de data au départ                                       }

{ * essayer MonteCarlo ou Minimum d'entropie                                       }

{ * ETUDIER LE PROBLEME DES POINTS DE dPART POUR LES FITS                          }

{ * tester l'influence de la taille des vecteurs/tableau sur la vitesse d'execution}

{ * N.B. mettre l'épaisseur d'une couche à zero n'est pas equivalent à mettre Y/N !! }

{   à cause des paramètres de rugosité                                               }

{ * N.B.: si on prend le vrai signe de mun (cad negatif) il faut inverser le signe du potentiel }

{         dans refreshParameters    }

5 A FAIRE

· Permettre la superposition de plusieurs types de domaines magnétiques

· Introduire spectre de la fonction de corrélation dans le programme
Pour la fonction de corrélation dans le cas de structures périodique : 2 options :
* introduire un "damping" pour pouvoir réutiliser le calcul tel quel (sinon on a probablement des problems de convergnece de la TF
* OU tenir compte du fait que la fonction de corrélation est périodiqe et faire une DFT
=> les temps de calcul ne sont pas du tout comparables !!!

· Sucrer les espaces quand on fait les conversions StrToInt

6 ReLecture des paramètres lors du chargement d’un fit

On crée une feuille VCF1 nommée « parameters »

Dans la première colonne il suffit de mettre un nom correspondant au paramètre à charger. Ce nom devra être choisi par convention. 

AVANTAGE : on peut changer le nombre de paramètres de version en version

La seule chose importante est le nom du paramètre

6.1 CONVENTIONS

Ci-dessous le tableau des paramètres avec les valeurs possibles:

Version
1.1
Version number





EXPERIMENTAL PARAMETERS



Particles
neutrons

x-rays
Type of particles

Polarisation
non polarised

polarised

with spin-flip

with SF high field


Central Lambda
0.43
Nm

Delta Lambda
0.037
Nm

Nr. Points in dLambda
3
Anciennement Nbr.

Full Spectrum Lambda
TRUE or FALSE


Delta Theta
0.04
deg

Nr. Points in dTheta
3
Anciennement Nbr.

Full Spectrum Theta
TRUE or FALSE


Beam Width
1.5
Mm

Sample Width
10


FIELD



Field magnitude
10
mT

Field Theta
90
Deg.

Field Phi
0
Deg.

MULTILAYERS



Nr. of multilayers
1


FITTING PARAMETERS



Normalisation
1


Fitting normalisation
TRUE or FALSE


Nr. Iterations
1


Randomness
0


Weighting
None

Least square

Log form


BEAM SIZE



Beam Width

mm

DIFFUSE



Diffuse scan type
Fixed 2T

Fixed T

Longit.

2D


ThetaDiff min
0.01
°

ThetaDiff max
1.99
°

ThetaDiff step
0.01
°

2ThetaDiff min
0.01
°

2 ThetaDiff max
2
°

2 ThetaDiff step
0.01
°

AutoRangeDiff
TRUE or FALSE


AbscisseDiff
(Ti-Tf)/2

Qx

Ti
En fait c’est trop compliqué

Il faudrait plutot une combo qu’une radiobutton

FormalismDiff
Born

DWBA II

DWBA III


PROFILES







STABILITY



7 VITESSES D’EXECUTION

7.1 Courbes de reflectivité

 Vitesse d'évaluation de 100 courbes de réflectivité Ni sur Si rho1 de 4 à 6 et rho2 de 8 à 10 }

{ sur P133                                                                                      }

{ le 30.10.2000:       23 s (aucune optimisation)  = 230 ms pour une courbe de 100 points                                                                   }

{ le 30.10.2000:       on utilise NormL2 pour calculer la somme des moindres carrés                                   }

{                      pas de changement mesurable?!?                                                                 }

{ Test sur TECRA 8000: 6000 eval en 300s = 50 ms par courbe de 100pts (en Non Polarises)                              }

{                      il s'agit d'un PII à ??? Mhz

{                      1000 courbes en 2D, version initiale                  => 33.5 ms par courbe                    }

{                      suppression de Create et Free des tableaux auxilaires => 30 ms /courbe                          }

{ le 18.01.2001        Nouvelle mesure sur P133 : 120ms par courbe (pour une courbe de 100 points) }

{                      (seule diff. avec 1ere mesure est la supression des create et free }

{ le 18.01.2001        Nouvelle version de la récursion V2.0: 30 ms/courbe de 100 points  }

{                      GAIN d'un facteur 4

{                      avec le PII Tekra : 8.3 ms                                         }

{   ACHTUNG            il doit y avoir un probleme avec la bibliothèque mathématique sur PII }

{                      le PII apparait beaucoup trop lent !                                  }

{ VERIFIER: différentes machines semblent donner des résultats légèrement différents?!?}

{           comparer les résultats sur Pentium I et Pentium II et Pentium III          }

{ ======================================================================== }

7.2 Vitesses d'évaluations d'un scan diffus.

7.2.1 Influence du critère intégral et de l'ordre de Gauss-Legendre

· un substrat de Si nu   2T = 2°, 2000 points, sig = 0.1, xsi = 100, h = 0.2 , critere intergral 0.01, Gauss  = 15 sur LB355_Menelle : 2.5s

·  un substrat de Si nu   2T = 2°, 2000 points, sig = 0.1, xsi = 100, h = 0.2 , critere intergral 0.001, Gauss  = 15  sur LB355_Menelle : 3.8s; la courbe est clairement meilleure

· on diminue l'ordre : ordre 10, 3.2s idem; ordre 6, 2.5s mais petite difference apparait

· sur LLB355_Menelle : 3s; sur P133 : 26 s; sur LLB357_ott (Celeron) : 5.3s

· { on ne gagne pas enormement en diminuant le critere integral + on perd en precision

· { si on precalcule sigval^2, on passe de 3.2 a 3.0 s

· SPECULAIRE : 20 lambda, 20 theta, 2000 points
= 8000 courbes de reflectivite avec 1 couche Ni sur Si => 1.6 ms / courbe

· LLB355_menelle : 
13.2 s avec librairie Lapack all CPU
13.6 s avec librairie PIII.

8 Diffus

· le critère intégral doit être fixe à 1e-3 pour de "bons" resultats.

· faut-il vraiment utiliser l'ordre 15 pour le calcul de l'intégrale
ordre 10 apparait comme un bon compromis

9 Commentaires sur MTXVEC                               

· il y a clairement des problèmes avec la procédure d'inversion
elle ne verifie pas si la matrice est singulière.
Si la matrice est singulière, elle rend un résultat fantaisiste
NEW : avec la version 1.02, une fonction déterminant a été ajoutée.

· il ne faut pas écrire des procédures trop compactes pour la   
manipulation des matrices sinon ca fait n'importe quoi         

· DRAWValues n'est pas documenté ?! how come                     

· Levenberg MArquart fonctionne mais est assez lent
dans certains cas LM diverge ?!                                

· Simplex BRENT et BFSG ne fonctionne tout simplement pas

· VERIFIER : la procédure SCALE a l'air FOIREUSE pour les matrices !!!???!!!
C'est la cas pour les complexes dans la version 1.01

· DEMANDER à ce qu'on puisse faire des multiplication scalaires de complexes            

10 A TRIER

· La pondération "least square" ne parait pas judicieuse par rapport à des pondérations plus simples.
"Least square surestime les prmeiers points au détriment des derniers points (sur lesquels on a quand même une confiance assez bonne malgré la mauvaise statistique)
(meme si mathématiquqment c'est la plus juste)

· { * GoldenSearch fonctionne mais semble peu efficace comparée à Brent livrée avec MtxVec }

· {   il y a trois fois plus d'évaluations!!!                                              }

· {   essayer de reimplementer Brent                                                       }

· { * Simulated Annealing est de loin la méthode qui parait la plus efficace               }

· {   utilisation de la procédure de TPmath                                                }

· { *  Ne pas mettre une épaisseur 0 pour une couche mais la desactiver avec Y/N           }

· EN PRATIQUE : un fichier en dL a trois points est très largement suffisant pour obtenirdes fits corrects, au dela de trois point, les corrections deviennent mineures, surtout en comparaison des autres details inftittables.

· on gagne un tout petit peu si on prend un dtheta à 5 points plutot qu'a trois points

· dans l'unité SimOpt pour le simulated Annealing, il y a un certain nombre de paramètres }
qui sont fixés arbitrairement, Tstep,NbrLoops etc... A CORRIGER

11 A FAIRE LONG TERME

{ * implmenter le calcul du diffus pour des directions perpendiculaires au plan d'incidence            }

{   cad ne plus proceder arbitrairement a l'intregration suivnat la direction Oy                      }

{   DIrcetement applicaclble a l adiffracton de surface ? LIKEly                                      }

{ * commencer a envisager de sous-diviser en sous modules pour bien separer les calculs de l'interface }

{   i.e. simplement introduire une unité de calcul pour les procédures qui sont 100% du calcul         }

{ * superposition de plusieurs types de domaines ou de configurations magnétiques        }

{   avec un poids sur chaque type de configuration                                       }

{ * bien faire la distinction entre M bulk et M surface = differents types de rugosité   }

{ * VERIFIER les calculs en longitudinal : RESULTATS BIZARRES...                         }

{ * on peut gagner en ne calculant pas les valeurs symétriques en qx (mais attention lors des degugging }

{ * la seule normalisation est celle par 1/K0, c'est un peu leger ...                    }

{   il faudrait integrer sur l'angle solide au moins !                                   }

{   on ne sait pas exactement ce que plotte Stettner                                     }

{ * comparaison avec WInGixsa

{ * mettre les procedures tres appelées en expand                                         }

{   pour eviter les aller retour inutiles                                                }

{ * limitation, on ne peut mettre qu'une série de multicouches                           }

{ * permettre les fits de variables corréles (implémentation non triviale)                 }

{ * peut-on améliorer la convolution en ne recalculant pas tout tout le temps?             }

{   utiliser une somme sur les R(theta) deja calculés, si le point n'est pas disponible, interpoler }

{ * permettre de fitter sur f et f' pour les methodes de fit simulated annealing et golden search }

{ * permettre de fitter sur le coefficient bi (pas urgent)                                        }

{ * IL Y A UN SERIEUX PROBLEME AVEC LE RUGOSITE : ELLE N'A D'EFFET QUE SI ELLE EST SUR LA DERNI7RE COUCHE }

{   A VERIFIER et comparer avec d'autres programmes !!!                                                                                        

{ * pour le moment crawling ne fitte qu'avec les methodes de calcul 'non polarised' ou 'polarised' }

{ * on fixe une limite de 20 points par profil }

{ * Achtung : pour le moment, la ponderation dans la difference est mise un peu n'importe ou }

{ * A NOTER pour les fits smooth : la ponderation est cruciale !!!; trop de ponderation domine vite la différence 

{   et tue le fit    }
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