EasyLeed-ohjelman kehitys

EasyLeed on leed-tutkimuksessa (low energy electron diffraction) kdytettdvd apuvéline. Ohjelma
laskee elektronien intensiteetin tutkimuskuvien perusteella. Laskennallisen puolen koodista on
kirjoittanut Andreas Mayer enka ole itse perehtynyt syvillisemmin leed-teoriaan.

Ohjelmaan ladataan tutkimuskuvat (esimerkki kuva 1). Olen ymmadrtinyt, ettd jotakin ainetta
pommitetaan elektroneilla eri energioilla ja ndmé kuvat ovat otettu kyseessd olevasta tilanteesta.
Ohjelmalla valitaan kuvasta halutut seurattavat pisteet ja ohjelma laskee ndiden pisteiden intensiteetin
kiyttden Kalman filterid, kun ndmai pisteet “litkkuvat” eri energioissa. Omaan toimenkuvaani kuuluu
ohjelman kéytettivyyden parantaminen, joten en ole koskenut laskennalliseen osioon, etten sotkisi sitd
kokonaan teoriaa ymmartamattoméana.

Kuva 1. Esimerkki tutkimuskuvasta

Olen tdhdn mennessé lisdnnyt ohjelmaan mahdollisuuden piirtdd kuvaajan lasketuista intensiteeteistd ja
energiasta sekd kuvaajan, intensiteettien ja seurattavien pisteiden alkupaikkojen tallennuksen. Olen
my0s muokannut kayttoliittymad kayttdjaystavallisemmaksi.

Ohjelma on kirjoitettu Pythonilla ja grafiikka on toteutettu Qt:11d (PyQt 4). Kuvaajien piirtdmiseen on
kiytetty matplotlib-kirjastoa.

Kesdn aikana pitdisi saada toteutettua lisdd toiminnallisuutta ja muokata koodia julkaisukuntoon;
esimerkiksi selvitettdva kéayttdongelmat Windows-ymparistossd ja mahdollisuus merkata seurattavat
pisteet manuaalisesti kaikissa energioissa sen sijaan, etti ohjelma seuraisi pisteitd valoisuuden
perusteell. Téhdn mennessd suurin osa ajasta on mennyt alkuperdisen koodin tulkitsemiseen ja
selventdmiseen (mukana funktioita ja luokkia, joita ei tarvita etc.).



