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Oswiadczenie studenta

Uprzedzony o odpowiedzialnosci karnej na podstawie art. 115 ust. 1i 2 ustawy z dnia 4
lutego 1994 r. o prawie autorskim i prawach pokrewnych (tj. Dz. U. z 2018 r. poz. 1191 z pdzn.
zm.): ,Kto przywtaszcza sobie autorstwo albo wprowadza w btad co do autorstwa catosci lub
czesci cudzego utworu albo artystycznego wykonania, podlega grzywnie, karze ograniczenia
wolnosci albo pozbawienia wolnosci do lat 3. Tej samej karze podlega, kto rozpowszechnia bez
podania nazwiska lub pseudonimu twércy cudzy utwér w wersji oryginalnej albo w postaci
opracowania, artystyczne wykonanie albo publicznie znieksztatca taki utwodr, artystyczne
wykonanie, fonogram, wideogram lub nadanie.”, a takze uprzedzony o odpowiedzialnosci
dyscyplinarnej na podstawie art. 307 ust. 1 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (Dz. U. z 2018 r. poz. 1668 z pdzn. zm.) ,Student podlega odpowiedzialnosci
dyscyplinarnej za naruszenie przepisdw obowigzujgcych w uczelni oraz za czyn uchybiajgcy
godnosci studenta.”, os$wiadczam, ze niniejszg prace dyplomowg wykonatem osobiscie i

samodzielnie i nie korzystatem ze Zrédet innych niz wymienione w pracy.

Jednoczesnie Uczelnia informuje, ze zgodnie z art. 15a ww. ustawy o prawie autorskim i
prawach pokrewnych Uczelni przystuguje pierwszenstwo w opublikowaniu pracy dyplomowej
studenta. Jezeli Uczelnia nie opublikowata pracy dyplomowej w terminie 6 miesiecy od dnia jej
obrony, autor moze j3 opublikowaé, chyba Zze praca jest czescig utworu zbiorowego. Ponadto
Uczelnia jako podmiot, o ktérym mowa w art. 7 ust. 1 pkt 1 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. ---
Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2018 r. poz. 1668 z pdzn. zm.), moze korzystaé
bez wynagrodzenia i bez koniecznosci uzyskania zgody autora z utworu stworzonego przez
studenta w wyniku wykonywania obowigzkéw zwigzanych z odbywaniem studiow, udostepniac
utwor ministrowi wtasciwemu do spraw szkolnictwa wyzszego i nauki oraz korzysta¢ z utworéw
znajdujgcych sie w prowadzonych przez niego bazach danych, w celu sprawdzania z
wykorzystaniem systemu antyplagiatowego. Minister wtasciwy do spraw szkolnictwa wyzszego
i nauki moze korzysta¢ z prac dyplomowych znajdujgcych sie w prowadzonych przez niego
bazach danych w zakresie niezbednym do zapewnienia prawidtowego utrzymania i rozwoju tych

baz oraz wspodtpracujgcych z nimi systemow informatycznych.

(czytelny podpis)



Na kolejnych dwdch stronach prosze dotaczyé kolejno recenzje pracy popetnione
przez Opiekuna oraz Recenzenta (wydrukowane z systemu MISIO i podpisane przez
odpowiednio Opiekuna i Recenzenta pracy). Papierowg wersje pracy (zawierajgca

podpisane recenzje) prosze ztozy¢ w dziekanacie celem rejestracji.
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1 Wstep

Rozwdj nowoczesnych technologii dostepnych dzigki postgpom roznych
dziedzin nauki i techniki zawdzigczamy m.in. odkryciom inzynierii materiatowej.
Dzigki zglgbianiu wiedzy na temat materii i wzajemnych interakcji mig¢dzy
wykorzystywanymi  substancjami  mozliwe jest uzyskiwanie materialow
posiadajacych $cisle okreslone cechy uzytkowe, a takze pozwala opracowa¢ wydajne

metody ich produkcji i przetwarzania.

Jedng z dziedzin umozliwiajaca badanie struktury fizykochemicznej materii
jest spektroskopia rentgenowska. Zajmuje si¢ ona analizg efektow reakcji materii na
promieniowanie rentgenowskie. Dzigki technikom analitycznym spektroskopii
rentgenowskiej mozna uzyska¢ informacje m.in. o wewngtrznej strukturze

molekularnej analizowanej probki.



2 Spektroskopia rentgenowska

Analiza widm spektroskopowych jest istotnym narzgdziem pozwalajagcym na
zglebienie wiedzy na temat struktury wewnetrznej materiatdéw. Pozwala na zdobycie
informacji o zachodzacych procesach fizykochemicznych i jest metoda opisywania
srodowiska atoméw w molekutach. W tej pracy szczegdlna uwaga zostanie

poswiecona spektroskopii rentgenowskiej (ang. x-ray spectroscopy).

2.1 Spektroskopia absorpcyjna

Techniki stuzace do pomiaru pochlaniania promieniowania w wyniku
interakcji z probka w zaleznos$ci energii 1 czgstotliwosci okresla si¢ spektroskopia
absorpcyjna. Zdolno$¢ absorpcyjna okreslona jako funkcja czestotliwosci definiuje
spektrum absorpcji. Istnieje wiele metod eksperymentalnych pozwalajacych na
pomiar tego spektrum. Czgstym scenariuszem jest wymierzenie kierowanej wigzki
energii na probke i pomiar energii wigzki po jej przej$ciu przez obiekt. Energia

zmierzona wtedy pozwala obliczy¢ stopien absorbcji przy danej energii.



Jednym z badanych procesow w rentgenowskiej spektroskopii absorpcyjnej
(XAS — ang. X-ray Absorption Spectroscopy) jest zjawisko absorbcji fotonu. W
procesie tym elektron rdzenia atomowego probki reaguje z wigzka rentgenowska,
potencjalnie  przechodzac w  wyzsze dostgpne stany  energetyczne.
Prawdopodobienstwo tego przejs$cia ro$nie wraz ze zblizaniem si¢ energii fotonu do

energii wigzania elektronu.

Eksperymenty kategorii XAS w obszarze K-edge prowadzone na zwigzkach
metalach przej$ciowych bloku 3d (m.in. tytan, chrom i miedz) sa rutynowa metoda
analizy tych materialdéw. Pomiary EXASF (ang. Extended X-ray Absorption Fine
Structure) s3 powszechnie wykorzystywane celem okreslenia geometrii lokalnej
osrodka, a pomiary XANES (ang. X-ray Absorption Near Edge Structure) dostarczaja

danych o m.in. stanie utlenienia metalu [5, 8].
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Rys. 2.1 — Wizualizacja pomiaru XAS dla zelaza w obszarze K-edge [I]



2.2 Spektroskopia emisyjna

Spektroskopig emisyjng nazywamy dziedzing pomiaré6w w ktorej badane sa
czastki emitowane przez probke w wyniku powrotu wzbudzonego elektronu do stanu
niewzbudzonego. Moga to by¢ fotony o réznych dlugosciach fali zaleznych od
pierwiastkow zawartych w badanej probce. Analiza spektrum w rentgenowskiej
spektroskopii emisyjnej (XES — ang. X-ray Emission Spectroscopy) pozwala na m.in.
analize sktadu fizykochemicznego badanej probki.

Jedng z rozwijanych technik eksperymentalnych spektroskopii emisyjnej jest
RXES (ang. Resonant X-ray Emission Spectroscopy). Bazuje ona na rezonansowej
spektroskopii Ramana. Polega ona na wzbudzeniu elektronu rdzenia atomowego za
pomoca fotonu o odpowiedniej dlugosci fali, co powoduje powstanie dziury
elektronowej. W wyniku zapetnienia jej przez inny elektron z wyzszej powtoki
uwolniona energia pod postacig fotonu pozwala zyskac informacje o zajetosci stanow

powlok elektronowych [6-7].
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Rys. 2.2 — Uproszczony schemat scenariusza pomiarowego eksperymentu RXES [II]



3 Cel pracy

Celem niniejszej pracy bylo utworzenie aplikacji z graficznym interfejsem
uzytkownika (GUI - ang. Graphical User Interface), umozliwiajacej analize
wielowymiarowych widm spektroskopowych korzystajac z jezyka Python. Jako
wzorzec obrana zostala istniejagca wczesniej funkcjonujaca w tym celu aplikacja
napisana j¢zyku programowania pakietu MATLAB przez opiekuna tej pracy.
MATLAB jest oprogramowaniem licencjonowanym, co utrudnia dystrybucje i
uruchamianie aplikacji opartej na tym $rodowisku, podczas gdy Python, jako
ogolnodostepny jezyk 1 $rodowisko uruchomieniowe (oparte na licencji
zaaprobowanej przez Open Source Initiative), wraz z duza ilo$cig dodatkowych
bibliotek oferowanych w nim, umozliwia utworzenie aplikacji prostej w dalszym
rozwoju, niezaleznej od systemu operacyjnego i bez zaleznosci od licencjonowanego

oprogramowania.
3.1 Zalozenia mozliwosci aplikacji
e Import jednowymiarowych i/lub dwuwymiarowych zestawoéw danych w
okreslonych formatach
e Selekcja wybranych pozycji z wezytanych zestawéw danych celem
przygotowania wizualizacji
e Podstawowe operacje na wczytanych zestawach danych — odejmowanie 1
dzielenie zestawOw od siebie, oraz normalizacja danych do jednosci
e Wizualizacja przygotowanych i wyselekcjonowanych zestawdéw danych, wraz
z mozliwoscig interaktywnego dostosowania wys$wietlanego obszaru
(przesuwanie, przyblizanie/oddalanie)
e Eksport wyselekcjonowanych zestawdéw danych w okreslonych formatach

e Zapis wizualizacji jako pliku graficznego






4 Projekt aplikacji
4.1 Narzedzia i biblioteki wykorzystane przy tworzeniu aplikacji

4.1.1 Jezyk Python

Python jest wysokopoziomowym j¢zykiem interpretowanym, stawiajagcym na
czytelng 1 intuicyjng skladni¢, wspierajacy wiele paradygmatow programowania
(m.in. obiektowy i proceduralny). Jest to jezyk stosujacy typowanie dynamiczne, w
ktorym kazda warto$¢ jest obiektem, a zmienne je przechowujace sa jedynie
etykietami wskazujacymi na ich potozenie — typ zmiennej wynika jedynie z wartos$ci
jaka przechowuje.

W projekcie wykorzystany zostat Python w wersji 3.7, bedaca najnowsza
dostepna wersja w trakcie rozpoczgcia prac nad aplikacja. Jest to istotne ze wzgledu

na wykorzystanie funkcjonalnosci oferowanych dopiero od tej wersji.

4.1.2 Biblioteka Matplotlib

Matplotlib jest obszerng bibliotekg umozliwiajacag w tatwy sposéb tworzenie
réznych wykresow 1 wizualizacji w jezyku Python. Wiele elementow jej API
(Application Programming Interface) oferuje podobny schemat zastosowania jak w
jezyku pakietu MATLAB, co pozwala na tatwe odwzorowanie operacji w nim

zapisanych w aplikacji Pythona.

4.1.3 Biblioteka MyPy

W jezyku Python fakt, iz jest to jezyk typowany dynamicznie, nie pozwala
okresli¢ typow przechowywanych przez zmienne przed uruchomieniem programu.
Analiza kodu pozwala wyciggna¢ pewne wnioski na ten temat, jednak poczawszy od
Pythona 3.5 (z dodatkowymi modyfikacjami w p6zniejszych wersjach) mozliwe jest
tworzenie adnotacji typow — komentarzy poshugujacych si¢ okreslona sktadnia,
opisujacych jakie warto$ci powinna przechowywaé¢ zmienna. Nie wptywa to w zaden
sposob na natur¢ wykonania kodu, jednak kod pisany z adnotacjami typow pozwala
na przeprowadzanie automatycznych inspekcji sprawdzajacych poprawne
zastosowanie funkcji i zmiennych za pomoca zewnetrznych aplikacji, takich jak np.
MyPy. Dzieki temu wiele btedow w trakcie rozwoju aplikacji mozna wychwycic¢

nawet przed pierwszym faktycznym uruchomieniem kodu.



Projekt tworzony w ramach tej pracy wykorzystuje ten mechanizm w duzym
stopniu, wraz z funkcjonalno$cig ich dotyczaca, ktéra dostepna jest dopiero od

Pythona w wersji 3.7.

4.1.4 Biblioteka TkInter

Biblioteka TklInter, oferowana podczas instalacji Pythona, funkcjonuje jako
ogoblnie przyjety standard podczas pisania aplikacji graficznych w tym jezyku. Jest
interfejsem do opensourcowego, wieloplatformowego zestawu narzedzi Tk,

odpowiadajacych za faktyczng budowe silnika graficznego interfejsu uzytkownika.

4.1.5 Biblioteka NumPy

Biblioteka NumPy pozwala na wydajne operacje numeryczne na
macierzowych zbiorach danych. Podobnie jak biblioteka Matplotlib (bedaca wraz z
NumPy czg$cia stosu SciPy) oferuje podobny interfejs programistyczny do jezyku
pakietu MATLAB. Operacje macierzowe w NumPy beda wykonywane szybciej i
wydajniej niz w przypadku uzycia standardowych list/tablic, dzigki wykonywaniu ich
poprzez rozszerzenie skompilowane w jezyku C.

Wykorzystana zostaje rowniez biblioteka SciPy (nie myli¢ ze stosem SciPy,
bedacym kolekcja bibliotek) celem wykorzystania funkcjonalno$ci wczytywania

plikéw w formacie MAT-File utworzonych za pomoca pakietu MATLAB.

4.1.6 PyCharm IDE (Integrated Development Environment)

PyCharm jest popularnym narzgdziem stuzagcym do rozwoju aplikacji w
jezyku Python. Oferuje wygodny edytor z funkcjag podswietlania sktadni,
uzupetniania kodu 1 stylistycznej refaktoryzacji kodu. Poza tym pozwala na tatwa
nawigacje mi¢dzy elementami projektu, daje dostep do tatwego w uzyciu graficznego
debugera oraz oferuje automatyczne inspekcje kodu usitujac znalezé typowe

potencjalne btedy w kodzie uzytkownika.

Dzigki mozliwosci instalowania dodatkowych rozszerzen w postaci wtyczek
mozliwe jest dalsze rozszerzania mozliwosci tego IDE. Jedna z takich wtyczek
pozwala na tatwg integracje automatycznych inspekcji typowania za posrednictwem
MyPy. O ile domys$lnie PyCharm zawiera system oferujacy podobng funkcjonalno$¢,

nie jest ona rownie konfigurowalna i doktadna, co rozwigzanie dedykowane.



4.2 Interfejs uzytkownika

§ RXES_GUI Python — O x
Load files
201309300320_RIXS_Ti203_0000 (ROI1)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 " XAS & 1D
1.0

1800 (" XES (1DxN)
175 {+ RXES (2D)
1600
Horizontal scale
150
L 1400 Energy v|
Vertical scale
= - 1200 PIXELS
3 100 L 1000 Intensity scale
= [Roit V]
o
75 - 800 Subtract
|N0ne v|
600
50 Divide by
400 |N0ne v|
25 Export |

200

Rendering options

Contours Meshing Levels

L] s 3

Energy

[ Mormalize

f ‘ € ‘ -) ‘ o{»‘ Q‘ = ‘ *=5.073900 y=71.242386 z=25.000000

Rys. 4.1 — Zrzut ekranu przedstawiajacy interfejs uzytkownika wraz z wizualizacja
przyktadowych danych

Interfejs podzielono na dwa obszary logiczne — obszar ptdtna po lewe;,
zajmujacy si¢ wyswietlaniem przetworzonych danych na ekranie oraz obszar panelu
kontrolnego po prawej, stuzacy do zarzadzania wyswietlanymi danymi.

Na panelu ptétna wyswietlana jest biezgca wizualizacja utworzona na
podstawie wybranych danych. W zalezno$ci od wybranego trybu wizualizacji
(opisanych w rozdziale 4.3), przedstawiane sa jednowymiarowe wykresy liniowe
reprezentujace np. widma spektroskopii absorpcyjnej lub emisyjnej albo kolorowe
wizualizacje dwuwymiarowe obrazujace np. pomiar eksperymentu spektroskopii
rezonansowe] (przyktadowo RXES). Uzytkownik jest w stanie manipulowac
wys$wietlanym obszarem za pomoca myszy oraz narz¢dzi na dedykowanym pasku u
dotu ekranu. Z poziomu tego paska mozliwy jest powr6t do oryginalnego widoku, jak
1 rowniez eksport wizualizacji jako pliku graficznego. W prawym dolnym rogu
wyswietlana jest biezaca pozycja myszki w uktadzie wizualizacji oraz warto$¢

dostepna pod kursorem (w przypadku danych 2D).



Za pomoca panelu kontrolnego uzytkownik dokonuje wigkszosci kluczowych

interakcji z programem dotyczacych zarzadzania wyswietlanymi danymi i sposobem

ich wyswietlania.

W jego sktad wchodza:

e Przyciski stuzace do importu i eksportu danych

e Pole selekcji trybu wizualizacji (przegladanie danych 1D lub 2D oraz

wizualizacji 1DxN)

e Listy wyboru stuzace do selekcji zestawow danych uzytych w wybranym

trybie wizualizacji

e Obszar wyboru sposobu reprezentacji danych 2D (wigcej w dziale 4.3.3)

e Pole aktywacji normalizacji danych (do eksportu danych i wyswietlania

warto$ci pod wizualizacjq)

Kod odpowiadajacy za budowe interfejsu uzytkownika oraz za jego kluczowe

funkcjonalno$ci znajduje si¢ w module gui.

W jego sktad wchodza pliki:

Wydzielajace struktury przechowujace interaktywne elementy panelu
kontrolnego

o Dbuttons.py

o comboboxes.py

o radiobuttons.py

o renderingoptions.py
displaydata.py — definiujacy struktur¢ przechowujaca biezaco
wyswietlane dane i ich etykiety
localutils.py — przechowujacy definicje funkcjonalnos$ci wspdlnych
elementow interfejsu oraz integrujacy je (np. podswietlenie elementu
1/lub zmiana wygladu kursora po najechaniu na niego)
gui.py — plik przechowujacy klas¢ GUI, bedaca podstawg dziatania
aplikacji
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4.3 Tryby wizualizacji danych

W zaleznosci od wezytanych zestawow danych aplikacja oferuje rdzne tryby
wizualizacji danych. Decyduja one o typie wyswietlanego wykresu, doborze

dostgpnych zestawow danych 1 selekcji danych do eksportu.

4.3.1 XAS & 1D

Jest to tryb stuzacy do analizy danych jednowymiarowych. Za pomoca list
wyboru ,, Horizontal scale” oraz ,, Vertical scale” uzytkownik dobiera dane
odpowiadajgce za wartosci osi X 1 Y, 1 wySwietlany wykres liniowy z zaznaczonymi
punktami odpowiadajgcymi parg zawartych warto$ci. Za pomocg list wyboru
,,Subtract” oraz ,, Divide by ” mozna dobra¢ zestawy danych, ktorymi wartosci osi Y

zostang zmodyfikowane (poprzez odjecie lub podzielenie wartosci).

# RYES_GUI Python — ] ®

Load files
201309300320_RIXS_Ti203_0000

0.2 0.4 0.6 0.8 « XAS& 1D
: : : I " XES (1DxN)
12000 " RXES (2D)
r08 Horizontal scale
10000 |Energy v|
Vertical scale
L 0.6 |Tota|Cour1t5 V|

8000

Intensity scale

MNone

6000 Subtract

0.4

(TotalCounts - Energy) / (SAIO1-MEAN)

|Energ)r V|
2000 Divide by
[sA101-MEAN ~|
- 0.2
Export |
2000 Rendering options
s T 14 |95I T :_I) L '5 :)5' L 5|l' T '5 |15‘ T s Contours Meshing Levels
. : - . . . I 45 =
Energy :I
™ Mormalize
ﬁ.| (.| -)| ..l..|Q| :_.:| x=5.100078 y=11397.206065

Rys. 4.2 — Przyktad wykresu wyswietlanego w trybie 1D
W zaleznos$ci od dobranych danych wys$wietlany jest wykres reprezentujacy
odpowiednie dane, z odpowiadajgcymi etykietami danych. U gory widnieje nazwa
analizowanego pliku (bez rozszerzenia).
W trakcie eksportu danych zapisywane sa dwa jednowymiarowe zestawy
danych — dane dotyczace osi X 1 odpowiednio zmodyfikowany zestaw danych

dotyczacy osi Y (tymczasowo zapisany w pamigci przez utworzeniem wykresu).
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4.3.2 XES (1DxN)

Tryb ten stuzy do analizy danych dwuwymiarowych jako wielu serii
jednowymiarowych. Za pomoca listy wyboru ,, Vertical scale” uzytkownik wybiera
analizowany dwuwymiarowy zestaw danych, ktorego wartosci beda odpowiadac osi
Y. Warto$¢ wybrana w liscie wyboru ,, Horizontal scale” decyduje o obranym
kierunku trawersowania obranej macierzy dwuwymiarowej. Macierz dwuwymiarowa
jest traktowana jako seria N danych jednowymiarowych, gdzie N jest rozmiarem
obranego kierunku macierzy. Wizualizacja zawiera nalozone na siebie liniowe
wykresy reprezentujace warto$¢ Z zawartg w poszczegolnych punktach X dla kazdej
serii (efektywne w wyniku podziatu Y) oraz seri¢ usredniong wyrdzniong na

niebiesko. Legenda w rogu zawiera liczb¢ wydzielonych serii.

# RXES_GUI Pythan — O ®

Load files
f304_sc458 RixsMcd_4545_237-8_Abs

0.2 0.4 0.6 0.8 " XAS & 1D
- I I I I (& XES (1DxM)
1 — N=72
~
120000 — RXES (2D)
] 0.8 Horizontal scale
100000 — PIXELS ~
: Vertical scale
] L RXES_MAT
. 80000 0.6 =
g j Intensity scale
' i None
g 60000 —
] L 0.4 Subtract
MNone
Divide by
Maone V|
Export |
Rendering options
T T T | T T T | T T T | T T T I T T T | T T T | T T T | T T T

0 20

40

60

80

PIXELS

100

120

140

160

Contours Meshing Levels

L] 45 3

[ Meormalize

al€d #al=

Rys. 4.3 — Przyktad wykresu wyswietlanego w trybie 1DxN
Listy wyboru ,,Subtract” oraz ,, Divide by” pozwalaja na odjecie innego
dwuwymiarowego zestawu danych od analizowanego zestawu, lub podzielenie
warto$ci macierzy w danej wspotrzednej X przez odpowiednig wartos¢ z zestawu

jednowymiarowego (dzielenie macierzy przez wektor).
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W trakcie eksportu zapisywany jest wektor danych dotyczacych osi X i N+1
wyswietlonych serii (po odpowiednich modyfikacjach). Dane te mozna wczytaé

ponownie i przeglada¢ w widoku 1D by uzyska¢ dostep do poszczegodlnych serii.

4.3.3 RXES (2D)

Za pomoca tego trybu mozliwe jest przegladanie wczytanych
dwuwymiarowych zestawow danych jako kolorowanych wykresow 2D. Za pomoca
list wyboru ,, Horizontal scale” oraz ,, Vertical scale” dobierane sg wektory opisujace
odpowiednio osie poziomg 1 pionow3a, a warto$¢ zawarta w liScie wyboru ,, Intensity

scale” decyduje o macierzy zawierajacej reprezentowane wartosci.

# RXES_GUI Pythan - m| X
. Load files
f304_sc458_RixsMcd_4545 _237-8_Abs (RXES_MAT)
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 " XAS& 1D
(* RXES (2D)
140 120000
0.8 105000 : Haorizontal scale
120 Incident_Energy -
- 90000 Vertical scale
100 0.6 PIXELS
i | - 75000 Intensity scale
% 80 RXES_MAT
& - 60000 b
0.4 ubtract
60 Mone
- 45000
Divide b
40 30000 None : ~|
0.2
Export
20 15000 P |
Rendering options
0 711 7.112 7114 7116 7118 0.0 0 Contours Meshing Levels
. . s . . 5 =
Incident_Energy L &
[ Meormalize
ﬂ-‘ (-‘ > ‘ o-I-o‘ Q‘ ‘_.—-:‘ %=7.114258 y=131.706462 z=130500.000000

Rys. 4.4 — Przyktad wykresu wyswietlanego w trybie 2D
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Mozliwy jest tez wybor postaci graficznej reprezentacji danych.

Dostepne sg dwie opcje:

e Reprezentacja konturowa (opcja ,, Contours” w rubryce ,, Rendering options ™)
mapuje wartosci macierzy do n ograniczonych wartosci i okresla gladkie
przej$cia migdzy obszarami — jest to przystepna graficznie opcja reprezentacji
danych. Niestety tracimy informacj¢ o doktadnych wartosciach w
poszczegbdlnych miejscach na wykresie.

e Reprezentacja siatkowa (opcja ,, Meshing” w rubryce ,, Rendering options”)
wiernie odwzorowuje wartosci zawarte w macierzy i odpowiednio koloruje
pola za pomocg najblizej pasujacego koloru z puli n kolorow. Ze wzgledu na
brak gladkich przejs¢ migdzy wartosciami reprezentacja ta nie jest rOwnie
graficznie przystepna co konturowa, ale pozwala na podglad doktadnych
warto$ci zawartych w macierzy podczas najezdzania mysza na poszczeg6lne
obszary.

# RXES_GUI Pythan - m| ®
. Load files
f304_sc458_RixsMcd_4545 237-8_Abs (RXES_MAT)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 " XAS&D

160 1.0 g 135000 ® T
* RXES (2D)
140 120000
0.8 105000 : Harizontal scale
120 Incident_Energy ~ |
I 90000 Vertical scale
100 0.6 PIXELS
] - 75000 Intensity scale
% 80 RXES_MAT
o 60000 Sub
ubtract
60 o4 MNone
45000
40 Divide by
02 30000 None ]
Export
20 15000 i |
Rendering options
’ 7.11 7.112 7.114 7.116 7.118 >0 ’ SEes s s
Incident_Energy 1|k =
[ Normalize
.ﬁ.| (-‘ 2> ‘ o*.‘ Q‘ E‘ *x=7.114235 y=130.007739 z=134242.357223

Rys. 4.5 — Przyktad z rys. 4.4 w reprezentacji siatkowej
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Ilos¢ kolorow ktére uzyte sa celem reprezentacji warto$ci na przestrzeni

dwuwymiarowej mozna dobraé w polu ,,Levels” w rubryce ,, Rendering options”

(mozliwe wartos$ci z zakresu 5-50).

# RXES_GUI Python

f304_sc458_RixsMcd_4545_237-8_Abs (RXES_MAT)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
160 —jge - = - : 1.0 135000
140 120000

0.8 105000
120
- 90000
100 06

" L 75000

T g0

=

= L 60000

0.4
60
45000
40
02 30000
20 15000
0 0.0 0

7.112

7.114
Incident_Energy

7.116 7.118

&€/ Q=

x=7.114164 y=130.432420 z=127500.000000

- O X

Load files

" XAS&1D
™ XES (1DxM)
f* RXES (2D}

Herizontal scale

Incident_Energy V|

Vertical scale
PIXELS

Intensity scale
RXES_MAT
Subtract
MNone
Divide by

Mone V|

Export |

Rendering options

Contours Meshing Levels

L] 0 3

[ Mormalize

Rys. 4.6 — Przyktad z rys. 4.4 z ilosScig koloréw zanizong do 10

Modyfikacji danych 2D dokonuje si¢ analogicznie do trybu 1DxN, za pomoca

pol wyboru ,, Subtract” oraz ,, Divide by”, uzywajac tak samo dobranych zestawow

danych.

W trakcie eksportu zapisywane sa wektory reprezentujace dane dotyczace osi

X 1Y oraz macierz danych Z. Istotng roznicag w eksporcie jest fakt, ze zapisywane

dane biorg pod uwage biezacy widok panelu ptétna. Jesli uzytkownik przesunat i/lub

przyblizyt/oddalit utworzony wykres ze wzgledu na ciaggla reprezentacje danych

mozliwe jest jednoznaczne wybranie jedynie wys$wietlanych danych jako

eksportowanych. Wykresy liniowe dla trybéw 1D i IDxN utworzone s3 z

niejednorodnych punktoéw, co pozostawia niejednoznacznosci gdy jeden z dwoch

potaczonych punktow zostanie przesunigty poza obszar rysowania.
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4.4 Funkcjonowanie aplikacji

Istota dziatania aplikacji z interfejsem graficznym w bibliotece TkInter opiera
si¢ na relacji wydarzen i funkcji zwrotnych. W momencie zaistnienia odpowiedniego
wydarzenia, np. zmiana rozmiaru okna, wcisni¢cie przycisku, wybor pola z listy lub
przesunig¢cie myszka w okre§lonym obszarze uruchamiana jest odpowiednia funkcja
zwrotna (ang. callback function) oczekujaca na to wydarzenie. Oznacza to, ze po
uruchomieniu 1 inicjalizacji interfejsu, dalsze fragmenty kodu bgda uruchamiane

zaleznie od odpowiednio przewidzianych interakcji z uzytkownikiem.

Podczas wezytywania poszczegdlnych elementow interfejsu przypisywane sa
odpowiednie funkcje zwrotne modyfikujace zarowno ich stan (wyswietlany tekst,
wyszarzenie zalezne od aktywacji elementu, podswietlenie) jak i stan aplikacji
(modyfikacja zmiennych pseudoglobalnych dotyczacych catego interfejsu, np. dane
wezytane z pliku, wybrane warto$ci list wyborow, tryb renderowania).

Przed wezytaniem jakichkolwiek danych wiekszo$¢ elementow interfejsu jest
nieaktywna. Po udanym zatadowaniu pliku okreslane sg dostepne funkcjonalnosci,

interfejs jest aktualizowany, a przetworzone dane sa wyswietlane na ekran.

§ RXES_GUI Python - m] ®
Load files
¢ XAS&1D
" XES (1DxN)
" RXES (2D)
Horizontal scale
Vertical scale
Press 'Load files' button to start Intensity scale
Subtract
Divide by
Export
Rendering options
Contours Meshing Levels
a5 3
I™ Normalize
-— O
# €9 /=]

Rys. 4.7 — Ekran startowy aplikacji
Po udanym wczytaniu pliku dane sg przetwarzane celem ustalenia mozliwosci
ich reprezentacji oraz aktualizacji interfejsu. W przeciwnym razie zwracany jest
komunikat o btedzie. Klasy dotyczace funkcjonalnosci odczytu (i zapisu) danych

zostaty wyodrebnione do modutu filehandlers.
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Funkcja determine available plot types from data okresla jakiego typu
dane zostaly wczytane (sprawdzenie wymiarowo$¢) i okresla dostgpne tryby
przegladania danych (1D dla danych jednowymiarowych, I1DxN 1 2D dla
dwuwymiarowych). Aktywuje tez ona tryb aktywny po zakonczeniu wczytywania
danych — jesli to mozliwe, bedzie to widok 2D, a w przypadku braku danych
dwuwymiarowych, widok 1D.

Funkcja  configure control _panel from gui settings  odpowiada  za
(de)aktywacje oraz populacje wartosci rozwijanych pdl wyboru, umozliwiajacych
wybor odpowiednich pél/kolumn z wezytanego pliku. Dobor warto$ci opiera si¢ na
wymiarowosci danych i aktywnym trybie przegladania. Deaktywuje rowniez obszar
trybu renderowania poza widokiem 2D. Akcja ta wykonywana jest przy kazdej
zmianie trybu przegladania danych.

Horizontal scale

Column_or_Incident_Energ: l v |

Column_or_Incident_Energy
RXES_DAT_sum
'PIXELS

Intensity scale
RXES_DAT

Subtract

Rys. 4.8 — Interaktywne listy wyboru. Lista ,Intensity scale” zawiera tylko jedna
dostepng wartosé, stad nie oferuje mozliwosci wyboru. Lista ,Subtract” nie zawiera
dostepnych wartosci, stagd rowniez jest nieaktywna

Funkcje generate figure from gui settings oraz reload canvas figure sa
uzywane w kazdej sytuacji majacej na celu przetworzenie ustalonych parametréw
aplikacji celem utworzenia odpowiedniej reprezentacji graficznej danych (wykresow)
1ich poprawnym wyswietleniem, blokujgc interaktywno$¢ na czas operacji. Pierwsza
z nich korzystajac z wartosci przechowywanych w listach wyboru danych tworzy
odpowiednio zmodyfikowane zestawy danych 1 ich etykiety, przechowuje je w
pamigci tymczasowej (do eksportu) 1 przekazuje je do funkcji wizualizujgcych. Druga
z nich odpowiada za integracj¢ wizualizacji z panelem ptotna. Razem tworza

uniwersalny mechanizm pozwalajacy na aktualizacj¢ panelu ptotna odpowiednimi

tre$ciami.
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Te cztery funkcje definiuja kluczowa funkcjonalno$¢ interaktywnosci
aplikacji 1 sg podstawa wigkszo$ci interakcji uzytkownika z panelem kontrolnym,

bedac zawartymi w przewazajacej czesci funkceji zwrotnych.

4.5 Tworzenie wizualizacji

Odpowiednio dobrane 1 spreparowane dane muszg zosta¢ poprawnie
zwizualizowane. Niezaleznie od obranego trybu wizualizacji danych do
dedykowanych funkcji wysylane sa:

e Wektory i macierze danych

e Etykiety opisujace zestawy danych

e Tytul wykresu (na podstawie nazwy wczytanego pliku)
e Informacja o normalizacji danych

Dodatkowo w przypadku trybu RXES (2D) wysytane sg informacje z rubryki
,,Rendering Options” przechowujace informacje o trybie renderowania i liczbie
koloréw do wykorzystania.

Z pomocg biblioteki Matplotlib tworzone s3 odpowiednie wykresy.
Dodatkowo zamieszczane sg etykiety 1 tytut, tworzone sg legendy dla widokow 1DxN
12D, usuwane sg zbedne marginesy, aktywowane sg dodatkowe osie znormalizowane
oraz integrowana jest funkcjonalno$¢ interakcji za pomoca myszy (domyslnie
niedostgpna).

Wigkszo§¢ funkcjonalno$ci dotyczace obstugi panelu ptdtna i tworzenia
wizualizacji zostaly umieszczone w osobnym module plottools. W jego sktad
wchodzg pliki:

e plots.py — zawierajacy funkcje tworzace wizualizacje

o formatters.py —  przechowujace = zmodyfikowane formatery
wspotrzednych wyswietlanych pod wykresem (liczba miejsc po
przecinku, normalizacja do jednosci, dostep do wartosci Z dla 2D)

e Jocalutils.py — odpowiada za wyodrebnienie wspdlnych elementow

wszystkich funkcji wizualizujacych
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Dodatek A — przygotowanie i uruchomienie aplikacji

Do uruchomienia aplikacji wymagane jest srodowisko Python w wersji
przynajmniej 3.7. W przypadku systemu Windows dostepne gotowe sg przystepne
instalatory — nalezy pamic¢ta¢ by w trakcie instalacji zaznaczy¢ opcj¢ dodajaca pakiet
TklInter. Dla systemu Linux potrzebne bgdzie zainstalowanie odpowiednich pakietow
1 proces bedzie zalezal od dystrybucji systemu. Dla dystrybucji opartych na Debianie
polecenie apt-get install python3.7 python3.7-tk powinno dokona¢ wymaganych

procedur.

B3 Python 3.7.5 (A4-bit) Setup — *

Optional Features
MiDocumentation:
‘Installs the Python documentation file.
M pip
Installs pip, which can download and install other Python packages.

tcl/tk and IDLE

Installs tkinter and the IDLE development environment.

[ Python test suite

Installs the standard library test suite.

[ py launcher for all users (requires elevation)

Installs the global 'py’ launcher to make it easier to start Python.
python
for

WIﬂd()WS Back Next Cancel

Rys. A.1 — Zrzut ekranu przedstawiajgcy instalator Srodowiska Python dla systemu
Windows

Proces pobrania i instalacja bibliotek odbywa si¢ za pomoca polecenia pip
install -r requirements.txt zakladajac, ze polecenie zostato uruchomione w folderze z
aplikacja, zawierajaca plik requirements.txt. Zalecane, ale nie wymagane, jest
rowniez uzycie wirtualnego srodowiska Pythona, temat ten jednak wykracza poza tg

prace (wigcej pod https://docs.python.org/3.7/tutorial/venv.html).

Aplikacje z pobranym interpreterem Pythona i zainstalowanymi bibliotekami

mozemy uruchomi¢ poleceniem python main.py.
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