Laboratorio

‘ Nacional

de Fusion
Universidad Nacional Universidad Centro de Investigaciones
de Educacion a Complutense de Energéticas,
Distancia Madrid Medioambientales y
Escuela Técnica Superior Facultad de Tecnolégicas
de Ingenieria Informatica Informatica Laboratorio Nacional de
Fusion

ANALISIS AUTOMATICO DE
DATOS EN MEDIDAS
ESPECTROSCOPICAS DE PLASMA
EN EL STELLARATOR TJ-I1

David Amador Roberto prueba

Director/a: Belén Lopez-Miranda
Co-director: Jesiis Antonio Vega Sanchez
Tutor: Sebastian Dormido Canto

Trabajo de Fin de Master

Master Universitario
en Ingenieria de Sistemas y Control

[Curso 2024-2025/Junio]






Agradecimientos

A Belén, Jesus y Sebastian por su ilusion y dedicacion en la ensefianza.
A Luis, por convencerme de iniciar este viaje.
Y a Eva por recordarme—cuando mas lo necesitaba— que también hay que descansar.






Resumen

La espectroscopia Doppler constituye una herramienta crucial para la investigacién de plasmas de fusion
en el marco de dispositivos de confinamiento magnético como el stellarator TJ-11. El tratamiento de las
sefales espectrales requiere algunas estrategias complejas, como la calibracion espectral, la correccion de
la tendencia de los datos experimentales y la eliminacion de valores andémalos. Ademas, el ajuste gaussiano
de los espectros permite obtener parametros fisicos relevantes como la temperatura idnica y la velocidad
Doppler. Actualmente, en TJ-II, este analisis se lleva a cabo de forma no automatizada, lo que implica una
carga de trabajo alta, un aumento de los errores humanos posibles y una trazabilidad pobre.

En este trabajo de fin de master, se ha creado la interfaz grafica de usuario (GUI) ITA (lon Temperature
Analyzer) como aplicacion automatizada para el analisis de lineas espectrales de un sistema
espectroscopico multicanal. Este instrumento software ejecuta todos los modulos elementales del
procesado de sefiales espectroscopicas, trabajando tanto con informacion de calibracion como
experimental, usando métodos de preprocesamiento, estimacion de pardmetros instrumentales y calculo
de parametros fisicos.

Ademas, se ha implementado una base de datos relacional dentro de la aplicacién para almacenar,
gestionar, comparar y clasificar los resultados obtenidos. Esto convierte a ITA en una plataforma de trabajo
preparada para ser utilizada por los investigadores del Laboratorio Nacional de Fusion de manera eficiente
y rapida. El resultado es una herramienta robusta e intuitiva que acelera la investigaciéon automatizando
una gran cantidad de procesamiento y posibilita avanzar en el estudio de plasmas de fusion en el TJ-II.

Palabras clave: Fusion, plasma, stellarator, TI-1I, espectroscopia pasiva, ajuste gaussiano,
temperatura idnica, velocidad Doppler, automatizacion del analisis, calibracion espectral.






Abstract

Doppler spectroscopy is a crucial tool for investigating fusion plasmas in the framework of magnetic
confinement fusion (MCF) devices such as the TJ-II stellarator. Processing spectral signals requires some
complex strategies, such as spectral calibration, trend correction of experimental data, and outlier removal.
In addition, the spectra Gaussian fit allows for obtaining relevant physical parameters such as ion
temperature and Doppler velocity. Currently, in TJ-II, this analysis is carried out in a non-automated way,
which implies a high workload, an increase in possible human errors, and poor traceability.

In this master's thesis, the graphical user interface (GUI) ITA (Ion Temperature Analyzer) has been created
as an automated application for spectral line analysis of a multichannel spectroscopic system. This
software instrument executes all the elementary modules of spectroscopic signal processing, dealing with
both calibration and experimental information, using not only preprocessing methods but also instrumental
parameter estimation and physical parameter calculation.

In addition, a query database has been implemented within the application to store, manage, compare, and
classify the results obtained. This constitutes ITA as a working platform ready to be used by researchers
at the National Fusion Laboratory in an efficient and rapid manner. The result can be a utilitarian, effective,
and intuitive instrument that accelerates research and makes it possible to advance into the study of fusion
plasmas at TJ-II.

Keywords: Fusion, plasma, Stellarator, TI-II, passive spectroscopy, Gaussian fitting, ion
temperature, Doppler velocity, analysis automation, spectral calibration.
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Glosario

A lo largo de este trabajo fin de master se ha intentado traducir todos los términos y expresiones al
castellano. Unicamente en aquellos casos donde la traduccion pudiera llevar a confusion se ha mantenido
el término o expresion en inglés.

Tabla Glosario 1 Acronimo/Abreviatura/Términos en inglés y su significado en castellano

Acronimo/ Abreviatura/Término en inglés Significado
Background Contribucion no deseada al pico espectral de interés en
la sefial
Binning Técnica de procesamiento que agrupa pixeles

contiguos para formar un canal virtual

CIEMAT Centro de investigaciones energéticas,
medioambientales, y tecnologicas

ECRH (por sus siglas en inglés Electron Cyclotron Calentamiento por resonancia ciclotrénica electronica.
Resonance Heating) TJ-1I dispone de dos inyectores de microondas al doble
de la frecuencia de resonancia de los electrones (53.2
GHz). Cada uno inyecta una potencia de unos 250 kW.

FWMH (por sus siglas en inglés Full Width at Half Anchura a media altura. Medida de la extension de una

Maximum) curva, que indica la distancia entre los dos puntos
donde la funcién gaussiana alcanza la mitad de su valor
maximo.

GUI (por sus siglas en inglés Graphical User Interface) Interfaz Grafica de Usuario es una aplicacion que
permite al usuario interactuar con un sistema
informatico o un programa a través de elementos
visuales como ventanas, iconos y menus. A diferencia
de las interfaces de linea de comandos (CLI), las GUI
son mas intuitivas y faciles de manejar por el usuario.

IQR (por sus siglas en inglés InterQuartile Range) Rango Intercuartilico
ITA (por sus siglas en inglés lon Temperature Analyzer) Analizador de temperatura ionica
LNF Laboratorio Nacional de Fusion

MCEF (por sus siglas en inglés Magnetic Confinement Fusion por confinamiento magnético
Fusion)

NBI (por sus siglas en inglés Neutral Beam Injection)  Inyeccion de haces de atomos neutros. TJ-II dispone de
dos inyectores de haces neutros (co- y contra-
inyeccion, es decir, a favor o en contra del campo
magnético, correspondientes a NBI1 y NBI2,
respectivamente), cada uno de los cuales puede



Offset

Outliers

Query

Shift or Doppler Shift

producir < pulsos de 300 ms de hidrégeno neutro
acelerado a 40 keV, para proporcionar hasta 1,0 MW
de calentamiento adicional absorbido para densidades
de electrones centrales de hasta 1,6x10?° m-3. Los
haces también impulsan corriente en el plasma.

Desplazamiento constante o nivel base no deseado en
una sefial

Valores atipicos o anémalos que se desvian del patrén
general de una serie de datos.

Solicitud especifica formada por una palabra, frase o
conjunto de frases, que el usuario introduce para
obtener informacion o manipular datos de una base de
datos, un motor de busqueda o cualquier otra fuente de
datos y asi poder realizar una consulta relacional.

Desplazamiento espectral debido al efecto Doppler. El
desplazamiento Doppler en espectroscopia es el
cambio en la frecuencia de la luz (o de otras ondas
electromagnéticas) debido al movimiento relativo
entre la fuente y el observador. Este desplazamiento se
manifiesta como un corrimiento en longitud de onda
hacia el rojo (si la fuente se aleja) o hacia el azul (si la
fuente se acerca). En espectroscopia, esto se observa
como un cambio o desplazamiento en la posicion de las
lineas espectrales y se relaciona con parametros fisicos.




Capitulo 1 Introduccion

En este capitulo se presenta la motivacion que dio origen a la realizacién de este trabajo fin de master
(TFM), asi como los objetivos que guiaron su desarrollo permitiendo alcanzar los resultados propuestos.
En particular, se aborda el disefio y la implementaciéon de una interfaz grafica de usuario (GUI),
desarrollada en MATLAB, orientada a la automatizacion del analisis de datos provenientes de medidas
espectroscopicas realizadas en plasmas de fusion en el stellarator TJ-11.

Finalmente, este capitulo concluye con una descripcion detallada de la estructura del documento,
proporcionando una vision general del contenido de cada uno de los capitulos que conforman la presente
memoria.

1.1 Motivacion

La espectroscopia se ha consolidado como una herramienta fundamental a la hora de monitorizar
impurezas presentes en plasmas de fusion, permitiendo identificar elementos mediante el analisis de las
lineas de emision en distintas regiones del espectro electromagnético. En el caso del TJ-II, se emplean
diferentes técnicas espectroscopicas. En concreto, en el trabajo que nos ocupa, los datos espectroscopicos
se obtienen a través de un espectrometro ACTON de 1 metro de distancia focal, que recoge 72 espectros
por descarga, dando lugar a una base de datos de gran volumen. La motivacion principal de este trabajo
radica en la necesidad de optimizar y simplificar el procesamiento de esa amplia base de datos
espectroscopicos, tarea que tradicionalmente se realiza de manera manual o semiautomatizada, lo que
implica una inversion considerable de tiempo, un mayor riesgo de errores y una mayor dificultad a la hora
de aprovechar los datos experimentales. A través del desarrollo de esta herramienta, se busca proporcionar
una solucidon que facilite el tratamiento, visualizacion y organizacion de los datos experimentales,
mejorando asi la eficiencia del analisis y la reproducibilidad de los resultados.

1.2 Propuesta y objetivos

La propuesta central de este TFM consiste en el desarrollo de una herramienta sofiware que permita
automatizar el andlisis de datos espectroscopicos obtenidos mediante espectroscopia pasiva en el
stellarator TJ-11. Para ello, se plantea el disefio e implementacion de una interfaz grafica de usuario (GUI),
desarrollada en MATLAB, orientada al estudio completo de datos experimentales, incluyendo la
calibracion de sefiales espectrales y posibilitando el andlisis sistematico de los datos. Esta herramienta
busca proporcionar una solucion integral, eficiente y escalable para el tratamiento masivo de datos, con
capacidades tanto analiticas como visuales, y con funcionalidades de gestion estructurada mediante bases
de datos.
Para su consecucion se persiguen los siguientes objetivos especificos:
o Disefiar una interfaz grafica de usuario (GUI) intuitiva, funcional y robusta.
e Implementar un sistema que permita la seleccion diferenciada de ficheros de calibracion y de
experimentacion.
e Automatizar el proceso de deteccion y eliminacion de valores atipicos (outliers) en los datos
espectroscopicos.
o Realizar ajustes gaussianos automaticos sobre las sefiales espectrales para la extraccion de
parametros relevantes.
o Utilizar las herramientas desarrolladas para llevar a cabo procesos de calibracion, con el fin de
extraer informacion util a partir de espectros de lamparas de calibracion.
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Aplicar estas herramientas al analisis de datos provenientes de experimentos reales en el dispositivo
de fusion TJ-II.

Visualizar de forma clara e interactiva la informacion procesada para facilitar la interpretacion por
parte del usuario.

Disefiar y crear una base de datos que permita la gestion, almacenamiento y posterior estudio de
los resultados obtenidos durante los procesos de calibracion y analisis.

Estos objetivos se alinean con la necesidad de dotar al Laboratorio Nacional de Fusion de una herramienta
flexible que facilite el trabajo diario con grandes volimenes de datos espectroscopicos, mejorando la

productividad, reduciendo los errores manuales y permitiendo el desarrollo de estudios mas sistematicos
y reproducibles. Como entregable final se proporciona una version compilada de la herramienta, lo que
permite su ejecucion en cualquier computador sin tener la necesidad de que MATLAB esté instalado

previamente. En este sentido, conviene mencionar la dificultad y el trabajo que ha llevado el poder
conseguir la version compilada con toda la funcionalidad de la herramienta plenamente operativa.

1.3 Estructura del documento

La presente memoria se organiza en seis capitulos, ademas de la bibliografia y los apéndices, cada uno de
los cuales aborda un aspecto clave del trabajo realizado:

Capitulo 1: Introduccion

1.1 Motivacion: Presenta el contexto cientifico del trabajo, destacando la relevancia del analisis
espectroscopico en plasmas de fusion y la necesidad de automatizar estos procesos en el stellarator
TJ-II.

1.2 Propuesta y objetivos: Define los objetivos especificos del TFM, incluyendo el desarrollo de
una interfaz grafica en MATLAB para la gestion y analisis automatico de datos espectroscopicos.
1.3 Estructura del documento: Resume la organizacion del contenido y la l6gica de los capitulos
que conforman el trabajo.

Capitulo 2: Espectroscopia pasiva en el dispositivo TJ-11

2.1 Fusion nuclear y el TJ-II: Introduce los principios basicos de la fusion nuclear y describe las
caracteristicas del stellarator TJ-11.

2.2 Espectroscopia pasiva en el TJ-1I: Expone los fundamentos de la espectroscopia pasiva como
técnica de diagndstico en plasmas.

2.3 Estado actual del anélisis espectroscopico en el TJ-11. Contextualiza las técnicas y métodos del
andlisis actual de los datos espectroscopicos para el TJ-II, asi como plantea la necesidad de una
mejora en el proceso.

Capitulo 3: Desarrollo del software

3.1 Eliminacion de la tendencia y componente continua: Describe el proceso de supresion de una
tendencia lineal en el offset de las lineas espectrales que se usan en el desarrollo, asi como la
eliminacion de la componente continua.

3.2 Busqueda de centros espectrales: Estrategia de apoyo que ofrece recomendaciones al usuario
de las posiciones de los centros espectrales.
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3.3 Eliminacién de outliers: Detalla las herramientas matematicas utilizadas en el proceso de
supresion de valores andmalos en las sefales espectroscopicas.

3.4 Ajuste Gaussiano: Algoritmo de extraccion de parametros de la funcidon gaussiana con objeto
de que dicha funcién se adapte a las lineas espectrales.

Capitulo 4: Analisis espectroscopico

Se describe el proceso completo de calibracion espectral, en el que se explican los conceptos de
dispersion lineal y anchura instrumental y como estimarlos con el uso de ldmparas de referencia.
Ademas, se aborda la conversion pixel-longitud de onda, el calculo de la temperatura idnica, la
velocidad de rotacion y el desplazamiento Doppler de descargas experimentales a partir de las
calibraciones.

Capitulo 5: Resultados

Se presenta la aplicacion desarrollada, ITA, “lon Temperature Analyzer”, los bloques funcionales
que la componen y su interfaz grafica. Se detalla también la base de datos creada para
especificamente para la herramienta y sus funcionalidades de filtrado.

Capitulo 6: Conclusiones y trabajos futuros

Resume los principales logros alcanzados, informa sobre las conferencias internacionales donde
sera usada la herramienta, discute las limitaciones detectadas durante el desarrollo y plantea
posibles mejoras o ampliaciones para trabajos futuros.

Bibliografia

Retine todas las referencias bibliograficas utilizadas en la elaboracién del presente trabajo,
incluyendo articulos cientificos, manuales técnicos y documentacion de software.

Anexo A
Tutorial de instalacion de la aplicacion ITA.

Anexo B
Manual de uso para el usuario de la aplicacion ITA.



Capitulo 2 Espectroscopia  pasiva en el
dispositivo TJ-I1

Este capitulo constituye el punto de partida técnico y conceptual para entender el contexto y la motivacion
que ha impulsado el desarrollo de la solucion de ingenieria que se ha desarrollado a lo largo del presente TFM.
Se presentan conceptos cientificos basicos de la fusion nuclear y el papel del stellarator TJ-11 como plataforma
experimental. Posteriormente se describe el sistema espectroscopico implementado, asi como una descripcion
breve del procedimiento actual de obtencion de parametros fisicos y la necesidad de mejorar la eficiencia y
velocidad del andlisis del plasma de fusion.

2.1 Principios basicos de la fusion nuclear

La fusion es el mecanismo que alimenta las estrellas, incluido nuestro Sol, donde la enorme presion
gravitatoria permite que los nucleos de hidrégeno se fusionen para formar helio. Puede definirse como el
proceso mediante el cual dos nucleos atomicos ligeros, tipicamente is6topos de hidrégeno, se combinan para
formar un ntcleo mas pesado, liberando una gran cantidad de energia en el proceso. En concreto, en el caso
de una reaccion deuterio-tritio, se liberan 17.6 MeV. Una reaccion de fusion es contraria a la fision nuclear,
donde un nticleo pesado al ser bombardeado con neutrones se divide en otros mas ligeros. En ambos casos, la
diferencia entre las masas de los reactivos y los productos se transforma en energia siguiendo la ecuacion de
Einstein de equivalencia de masa y energia. Puede apreciarse de forma simplificada la diferencia entre ambas
reacciones en la Figura 2.1.1.
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TRITIO NEUTRON ()

NEUTRON

Figura 2.1.1. Fusion nuclear vs fision nuclear

Para que la fusion se produzca, es necesario superar la barrera debida a la repulsion electrostatica entre los
nucleos, conocida como fuerza de Coulomb. En el interior de las estrellas, como se menciono mas arriba, esta
barrera se supera gracias a los efectos gravitatorios asociados a la masa de las estrellas. En la Tierra, donde no
se dispone de masas gravitacionales comparables, es necesario calentar los nicleos a temperaturas del orden
de 100 millones Kelvin para proporcionar suficiente energia cinética a las particulas [1]. A esas temperaturas
extremas, los &tomos se ionizan completamente formando un plasma, el cuarto estado de la materia, compuesto
por nucleos libres y electrones. La condicidon para que la fusion sea autosostenida en la Tierra esta recogida
en el llamado criterio de Lawson [2], que establece que el triple producto de la densidad del plasma, su
temperatura y el tiempo de confinamiento debe superar un determinado umbral:
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n-T-tg>5x10"m 3 -keV-s

Existen dos enfoques principales para lograr el confinamiento de un plasma en la Tierra:

o Confinamiento inercial: se emplean laseres de alta potencia para comprimir y calentar pequefias
capsulas de combustible. La fusion por confinamiento inercial escapa al objeto del presente TFM.

e Confinamiento magnético: utiliza campos magnéticos para mantener las particulas cargadas
atrapadas, formando una especie de "botella magnética". El confinamiento magnético se consigue
porque el plasma, aunque macroscopicamente neutro, estd compuesto por particulas cargadas que se
desplazan a lo largo de las lineas de campo describiendo trayectorias helicoidales. Para profundizar en
el concepto de fusidon por confinamiento magnético puede consultarse la referencia [3].

Dentro del confinamiento magnético, destacan dos dispositivos principales: los tokamaks [4] y los stellarators
[5]. Ambos persiguen mantener el plasma caliente aislado del contacto con las paredes del dispositivo de
fusion, evitando pérdidas de energia y contaminacion del plasma. En este contexto, uno de los factores criticos
que puede comprometer el éxito del proceso de fusion es la presencia de impurezas en el plasma. Se entiende
por impureza todo elemento distinto del gas de trabajo. Estas impurezas, que pueden proceder de las paredes
del dispositivo o de otros medios, incrementan las pérdidas radiactivas y provocan el enfriamiento localizado,
cuya consecuencia es producir inestabilidades que desembocan en el colapso del plasma. Para el estudio de
las impurezas y su evolucion dentro del plasma, se emplean técnicas espectroscopicas que permiten
identificarlas y caracterizarlas. La presente memoria se desarrolla en el contexto de la espectroscopia de
plasmas de fusioén por confinamiento magnético, concretamente en el dispositivo experimental TJ-II que se
describe a continuacion.

2.2 El stellarator TJ-11

QJ‘X. K - Ud i o il 5 . ) )

Figura 2.2.1. Vista cenital del dispositivo TJ-1I rodeado de los diferentes diagnosticos para caracterizar el plasma

El TJ-11I, (Figura 2.2.1), es un dispositivo experimental de fusion por confinamiento magnético (MCF) de tipo
stellarator ubicado en el Laboratorio Nacional de Fusién (LNF), perteneciente al CIEMAT, en Madrid.
Disefiado como una herramienta de investigacion en fisica de plasmas, su principal proposito es estudiar el
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plasma por confinamiento magnético y explorar fendmenos fundamentales para el desarrollo de futuros
reactores de fusion controlada.

Se trata de un stellarator de tamafio medio, con una configuracion helicoidal flexible, concretamente, un heliac
de periodo 4, que proporciona una notable versatilidad para modificar el perfil del campo magnético y, con
ello, explorar distintas configuraciones del plasma. Su seccion transversal, con forma caracteristica de "judia",
permite realizar estudios detallados sobre transporte, estabilidad y comportamiento de las impurezas en
distintas condiciones experimentales.

Tabla 2.2.1 Especificaciones técnicas del stellarator TI-11 [6]

Parametro Valor o descripcion
ECRH (Electron Cyclotron Resonance Heating):
microondas de 53,2 GHz, calienta electrones

Sistema de calentamiento 1

Sistema de calentamiento 2 NBI (Neutral Beam Injection): haces neutros de 10, 15y
30 keV en co- y contra- inyeccion

Radi )
adio mayor Aproximadamente 1,5 m

Radi
adio menor Inferior o igual a 0,22 m

Volumen efectivo del plasma Hasta 1,1 m?

Campo magnético toroidal maximo L1T

Temperatura electrénica del plasma Hasta 2 keV con ECRH, hasta 400 eV con NBI,

Densidad electronica Hasta 1,7 x 10" m™ con ECRH, hasta 5 x 10" m™ con
NBI

de trabaj . : .
Gases de trabajo Hidrégeno, deuterio y helio

Una descarga tipica en el TJ-II se desarrolla en varias fases bien definidas. En primer lugar, se establecen las
corrientes necesarias en las bobinas para configurar el campo magnético de confinamiento. A continuacion,
se introduce el gas de trabajo en la camara de vacio. Tras ello, se activa el calentamiento mediante ECRH,
seguido en muchos casos por el encendido del NBI. El plasma se mantiene en régimen estacionario durante
un tiempo del orden de varios cientos de milisegundos antes de extinguirse.

Las investigaciones desarrolladas en el TJ-II han contribuido de forma significativa al conocimiento de
procesos clave en fisica de plasmas, tales como el transporte anémalo, el control de impurezas y la generacion
de perfiles de corriente. Para ello se han empleado y desarrollado técnicas avanzadas de diagnostico, entre las
que destaca el analisis espectroscopico

2.3 Espectroscopia pasiva en el TJ-II

El TJ-II cuenta con una amplia variedad de diagnosticos, entre los que destaca un sistema espectroscopico
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multicanal basado en espectroscopia pasiva' que consta de un espectrometro tipo Czerny-Turner (ACTON
Research, EE. UU.) equipado con 2 redes de difraccion, una hologréfica de 2400 I/mm y una segunda de 3600
I/m. de 1 metro de focal, especialmente concebido para el andlisis de impurezas en plasmas de fusion. Este
sistema obtiene datos que permiten el calculo de pardmetros clave como la temperatura ionica y la velocidad
Doppler. Inicialmente, la sefial Optica era recogida por un conjunto de nueve fibras de cuarzo, cada una
enfocada de forma independiente sobre distintas cuerdas de vision del plasma [7]. Dada la complejidad de
alineamiento y las pérdidas por zonas muertas, estas fibras fueron sustituidas por canales virtuales, generados
por binning’ y que se corresponden con cuerdas de visién lo que complica el analisis y aumenta la base de
datos.

1.0
0.8 Céamara de
vacio del
TJ-1l
0.6
E
N 04 k22 Cuerdas
. ... devision
F=s i - i3
02 r * »n
s P
+ 8
o W
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Figura 2.3.1. Configuracion inicial del sistema de espectroscopia multicanal con 9 cuerdas de vision del plasma [7]

Estas cuerdas de vision se focalizan en el espectrometro, mediante una lente planacromatica para lograr una
funcidn instrumental gaussiana uniforme a lo largo del plano focal, lo que mejora la separacion de canales y
minimiza el solapamiento espectral [7]. En el plano focal del espectrometro, se coloca el detector, un sensor
tipo CCD retroiluminado de bajo ruido (modelo Spec-10:400B, Roper Scientific Princeton Instruments, EE.
UU.) con un tamafio de pixel de 20x20 pum en una matriz de 400x1340 pixeles. A diferencia de otros sistemas,
los 400 pixeles estan orientados a lo largo de la direccion de dispersion de la longitud de onda, los 1340 pixeles
estan orientados para recoger la luz de todo el didmetro del plasma y se utiliza un obturador mecanico durante
la lectura. Posteriormente, los 1.340 pixeles se dividen en 72 canales. Esto representa una mejora significativa
con respecto al sistema anterior del TJ-II, que se basaba, como se explicé mas arriba, en 9 lentes con 9 fibras
opticas. El conjunto registra simultdneamente la informacion espectral y espacial. Con los datos obtenidos
gracias al analisis del espectro se pueden calcular magnitudes fisicas de gran relevancia en el ambito de la
investigacion del plasma de fusion, como la temperatura idnica y la velocidad Doppler de los elementos en el

! Espectroscopia pasiva es la técnica que analiza la luz emitida naturalmente por el plasma, sin perturbarlo, mientras que la
espectroscopia activa implica introducir una fuente externa (como un laser o impurezas ) para inducir emisiones especificas.

2 Binning es una técnica de agrupacion de pixeles del detector para formar canales virtuales, sustituyendo a las fibras Opticas fisicas,
y se utiliza para definir las cuerdas de vision en el analisis espectroscopico del plasma.
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interior del dispositivo de confinamiento magnético. En particular, la temperatura ionica se relaciona con la
anchura a media altura de la gaussiana y la velocidad Doppler se relaciona con el desplazamiento Doppler
(técnicamente conocido como Doppler shift o simplemente shift) del centro de la gaussiana. La anchura a
mitad de altura, conocida como FWMH (por sus siglas en inglés Full Width at Half Maximum), es una medida
de la anchura de una linea espectral que describe la distancia, en unidades de longitud de onda, entre los dos
puntos del perfil de la linea donde la intensidad es exactamente la mitad del valor méximo. Esta magnitud es
muy utilizada en espectroscopia Doppler para caracterizar el ensanchamiento de una linea espectral, ya sea
por efectos instrumentales, térmicos (como el ensanchamiento Doppler), presion o campos
eléctricos/magnéticos. En particular, en el caso del ensanchamiento Doppler, la FWHM est4 directamente
relacionada con la temperatura idnica del plasma: a mayor temperatura, mayor movimiento térmico de los
iones emisores y, por tanto, mayor ensanchamiento de la linea espectral. Mateméaticamente, se describira en
el Capitulo 4.

El desplazamiento Doppler es un fendémeno fundamental en espectroscopia pasiva de plasmas, que consiste
en el cambio observado en la longitud de onda de una linea espectral debido al movimiento de las particulas
emisoras (normalmente iones de impurezas o el propio gas de trabajo) a lo largo de la linea de vision del
observador. Cuando un ion emisor se desplaza con una velocidad, v, en direccion hacia o alejandose del
detector, la longitud de onda de la luz emitida se ve modificada respecto a su valor en reposo, Ao. Este
desplazamiento, A’o, se relaciona con la velocidad proyectada del ion, es decir, la componente de la velocidad
del ion en la direccién de observacion (linea de vision). En la espectroscopia pasiva, se observa de forma
natural la luz emitida por el plasma sin introducir haces externos. El analisis del desplazamiento Doppler
permite inferir la velocidad de una especie i6nica concreta en direccion paralela a la linea de vision, lo que
proporciona informacién sobre fendmenos como rotacidon toroidal, flujos poloidales o dindmicas de
impurezas. Este método es no intrusivo, y por ello especialmente valioso en plasmas confinados
magnéticamente, como los que se producen en stellarators y tokamaks, donde el diagndstico sin perturbar el
sistema es esencial. A modo ilustrativo la Figura 2.3.2 muestra ambos parametros cuya determinacion sera el
objeto del desarrollo de esta herramienta. La interpretacion fisica de dichos resultados escapa al alcance de la
presente memoria, correspondiendo esta tarea al cientifico.
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Figura 2.3.2 Tlustracion grafica de los conceptos de offset (verde), la FWHM (rojo, entre I- y 1+) y el shift (desplazamiento de 10

a1'0. Ademas, se incluye la expresion para el calculo de temperatura iénica
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No obstante, para la estimacion de ambos pardmetros, T; y velocidad Doppler, es necesario corregir
previamente los espectros de los efectos instrumentales introducidos por las condiciones de contorno del
experimento y por el propio espectrometro, como se detallard mas adelante (Capitulo 3 y Capitulo4).

2.4 Estado actual del analisis espectroscopico en el TJ-II

En cada experimento, los datos que aporta el sistema espectroscopico tipo Czerny-Turner (ACTON Research,
EE. UU.) y detector CCD se adquieren en un fichero con extension .spe, que almacena la informacién de una
descarga. Cada fichero contiene los datos de 72 canales espectrales (un canal espectral por cada fibra virtual)
y, a su vez, cada canal virtual estd compuesto por 400 puntos de muestreo o pixeles. La adquisicion se realiza
con el software comercial WinSpec 2.0, que permite configurar la ventana temporal de integracion y el instante
de inicio en funcion del tipo de estudio. Por ejemplo, para la linea de carbono C Vv, que es la impureza
predominante en los plasmas de TJ-II y cuya emision se centra tipicamente en la longitud de onda de 227.093
nm, se emplean tiempos de integracion comprendidos entre 40 y 120 ms, con inicio entre los 1080 y los 1140
ms desde el comienzo de la descarga. La Figura 2.4.1 muestra varias sefiales de radiacion en verde y azul, asi
como la densidad electronica (en rojo) y la energia contenida en el plasma para la descarga #56151. Ademas,
se muestran las fases de calentamiento por microondas (ECRH) y por inyeccion de haces neutros (NBI).
Durante esta fase se sefiala la ventana de adquisicion del sistema espectroscopico (rectangulo naranja),
comprendida entre 1125 ms y 1205 ms.

X 1019 m=3

41 #56151
Monitores de radiacion:

= Emision del C V: ACTON275
3 = Bolometria: ABOL7
Caracteristicas del plasma:

= Densidad electrénica: Densidad2_

2
to = 1125ms
1
\/ \
—
0\ ECRA —— | NBI1
1050 1075 1100 1125 1150 1175 1200 1225 1250

Tiempo a lo largo de la descarga (ms)
Figura 2.4.1. Evolucion de algunas de las sefiales tipicas del plasma (densidad electronica promediada de linea en rojo y energia

contenida en el plasma en naranja) y monitorizacion de radiacion (en verde y azul) para la descarga #56151, representativa de
un plasma con calentamiento por microondas e inyeccion de haces neutros en el TJ-II. Obsérvese la ventana de adquisicion del
sistema espectroscopico.

Las especies mas relevantes quedan plasmadas en la tabla 2.3.1. Obsérvese que se pueden seleccionar lineas
espectrales de los gases de trabajo (is6topos de hidrégeno) o impurezas (elementos distintos del gas de
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trabajo).

Tabla 2.3.1 Lineas espectrales relevantes observadas en el TJ-II
Elemento Longitud de Onda (nm) Tipo
Hidrogeno-Ha 656,281 Gas de trabajo
Hidrogeno-Hf 486,133 Gas de trabajo
Hidrégeno-Hy 434,047 Gas de trabajo
Deuterio-Da 656,10 Gas de trabajo
Carbono-C V 227,09-227,73-227,79 Impureza
Carbono-C IV 253,0 Impureza
Carbono-C III 229,69 Impureza
Carbono-C II 657,80-658,29 Impureza
Carbono-C I 408,24-538,03 Impureza

El objetivo principal del analisis espectral es estudiar la acumulacion y dindmica de las impurezas en el plasma,
asi como extraer informacion fisica relevante mediante espectroscopia. Para ello, resulta esencial conocer con
precision la posicion en reposo de las lineas espectrales observadas, asi como el ensanchamiento de la linea
espectral, lo que requiere un proceso de calibracion espectral fiable. Primero, se analizan los espectros de
calibracion tomados de distintas ldmparas de referencia de tipo pen. Habitualmente para el C vV se emplean
lamparas de mercurio (Hg), que proporcionan referencias espectrales bien definidas. A partir de los espectros
emitidos por estas ldmparas se procesa de forma manual e individual la informacion de cada una de las
lamparas de calibracion, obteniendo los parametros necesarios para mapear los pixeles del detector a
longitudes de onda absolutas, para determinar la anchura instrumental (ensanchamiento propio del
espectrometro) y el decalaje, entendido como el desplazamiento de la linea de emision introducida por el
propio espectrometro.

Una vez establecidas estas correspondencias, se pasa a procesar manualmente los ficheros de datos
experimentales, repitiendo la secuencia del paso anterior. Gracias a este proceso es posible calcular de forma
indirecta la velocidad del elemento, a partir del desplazamiento Doppler de la linea, y la temperatura i6nica, a
partir de su anchura a media altura corregida como se explicard en detalle en el Capitulo XXX.

Este proceso puede resultar ineficiente, repetitivo, propenso a errores humanos y dificil de escalar. Esto se
agrava mas con la transicion tecnologica realizada en el TJ-11, ya que se pasa de trabajar con 9 fibras Opticas
y un nimero reducido de canales a un sistema de 72 canales virtuales simultaneos que multiplican
exponencialmente la carga de trabajo para cada experimento.

En este contexto surge la necesidad de desarrollar una herramienta versatil de automatizacion, capaz de
integrar todas las etapas del analisis espectroscopico y que permita un tratamiento reproducible y eficiente
para grandes volimenes de datos. Esta necesidad constituye la motivacion central del presente TFM, cuyo
objetivo es disefiar e implementar una solucidon que supere las limitaciones del enfoque actual, optimizar la
explotacion cientifica de los datos obtenidos del TJ-II e integrar en un tnico entorno visual intuitivo tanto
procesamiento como bases de datos para la explotacion masiva de la informacion.



Capitulo 3 Desarrollo del software

El desarrollo de este trabajo se ha basado en el uso de la plataforma MATLAB, tanto para la
implementacion de los algoritmos de analisis espectroscopico como para la creacion de una interfaz grafica
de usuario (GUI) mediante la herramienta appdesigner. La eleccion de MATLAB como entorno de trabajo
ha respondido a su potencia en el tratamiento de datos numéricos, su facilidad para el disefio de interfaces
visuales y la disponibilidad de funciones especializadas para el ajuste de datos experimentales.

Uno de los componentes fundamentales del proceso ha sido la lectura de ficheros con extension .spe, que
contienen la informacion espectral obtenida con el sistema espectroscopico (véase Capitulo 2) en los
experimentos de plasma del stellarator TJ-11. Estos ficheros se originan desde una aplicaciéon comercial
(WinSpec 2.0) que es la que se utiliza para llevar a cabo la adquisicion de los datos del espectrémetro,
como se explicod en el Capitulo 2. Cada fichero .spe corresponde a una descarga del TJ-II y contiene 72
sefales discretas con 400 pixeles cada una. Las 72 sefales corresponden a 72 lineas de vision del plasma
segun se detalla en la Figura 3.1 y cada una determina un canal del sistema espectroscopico.
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Figura 3.1 a Representacion del contenido de un fichero .spe 72 canales con 400 pixeles. b Representacion del contenido
espectral de un canal del fichero .spe

La Figura 3.1.a, contiene 72 canales espectrales de impureza C V, donde la region de interés de los
espectros se aprecia en el area verde de la Figura 3.1.b.

Para la lectura de los ficheros se ha seguido el manual del espectrémetro para conocer la estructura de los
datos y se ha empleado un método basado en el trabajo de Carl Hall [8], inspirado en diversos desarrollos
previos en Python y Java, como el script de Matt Clarke [9], el codigo de Stuart B. Wilkins [10] y el plugin
de ImageJ para la importacion de ficheros .spe [11]. La adaptacion de este método a MATLAB ha
permitido una lectura fiable y eficiente de los datos espectroscdpicos imprescindible para el analisis.

Una vez importados los datos espectrales a la aplicacion MATLAB, se han aplicado diferentes etapas de
preprocesado, entre las que destacan:

o Eliminacién de la tendencia instrumental de las sefiales y componente continua. Esta etapa permite
asegurar que las mediciones se basen exclusivamente en la radiacion emitida por la impureza o el
gas de trabajo del plasma.

e Deteccion y eliminacion de outliers mediante criterios estadisticos adaptados a la naturaleza de los
datos espectroscopicos.

o Ajuste de perfiles gaussianos sobre las lineas espectrales. De esta manera se permite la extraccion
precisa de parametros como la intensidad méxima, el desplazamiento de la linea o su anchura a

11
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media altura (FWHM).
A partir de estos parametros, se han calculado magnitudes fisicas relevantes, como la temperatura iénica
de las impurezas y las velocidades, siguiendo procedimientos basados en espectroscopia Doppler.
En este capitulo se describen en detalle todos los materiales empleados, las técnicas de procesado de
sefales implementadas y los algoritmos desarrollados para alcanzar los objetivos del TFM. Se establece
asi el marco técnico necesario para comprender los resultados obtenidos, que seran presentados en el
capitulo siguiente (véase Capitulo 4).

3.1 Eliminacion de la tendencia y del offset

La senal espectroscopica capturada en los experimentos del TJ-II presenta habitualmente una tendencia
lineal de base y una componente continua u offset (Figura 3.1.1). Esto, si no se corrige adecuadamente,
puede introducir errores significativos en el ajuste de perfiles espectrales y en la posterior extraccion de
parametros fisicos de inter¢s.
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Figura 3.1.1. Sefial espectroscdpica antes de la eliminacion de la tendencia y el offset
Para eliminar la tendencia y el offset, se ha desarrollado un procedimiento basado en dos etapas: correccion
de inclinacion de la sefial y ajuste del nivel de base. Ambas operaciones se realizan sobre los datos
originales antes de cualquier otro procesamiento.
En primer lugar, la sefial se somete a un proceso para quitar la tendencia lineal, eliminando la componente
lineal presente a lo largo de los pixeles del espectro (Fig. 3.1.1). Este procedimiento matematico consiste
en ajustar una recta mediante minimos cuadrados a los datos y sustraerla de la sefial original. Formalmente,
si y(x) representa la sefal registrada, se calcula:

ya]'ustada(x) =y(x) — (ax + b) 3.1.1
donde a y b son los coeficientes de la recta obtenida por ajuste lineal de y(x).Para la realizacion del ajuste,

en forma discreta, se supone la sefial como un vector de datos y = [y;, ..., yy]", donde N es niimero total
de pixeles, y se modela la tendencia lineal como:
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Yn=an+b 3.1.2

donde n =1,2,...,N es el indice de muestra, a la pendiente y b la ordenada en el origen. Tras esto se
seleccionan los términos a y b que minimizan el error cuadratico:

N
ming, = Z(yn — (an + b))2
n=1

En forma matricial se define la matriz de disefio:

y el vector de sefial y. La solucion de minimos cuadrados viene dada por la expresion:
B=(XTX)1XTy.

Desplegando los componentes:

_ NZ%:ln Yn — (Zﬁ:ﬂ)@ﬁﬂ yn)
B NZLNLZ - (Zg1n)2;

N N
1
SRR
n=1 n

=1

a

Una vez obtenidos los componentes la formula (3.1.1) resulta en:

Yo=[a-1+ba-2+b,...,a-N+b]T
y la formula (3.1.2) sera equivalente a:

Yajustada — Y — 5}

Para la realizacion de este célculo se hace uso de la funcion detrend de MATLAB y su resultado
comparativo respecto a la sefial original puede observarse en la Figura 3.1.2.
Posteriormente, para la eliminacion del offset, se busca el valor minimo de la sefial dentro de un rango
seguro (excluyendo los dos extremos del espectro para evitar artefactos de borde). Este valor minimo se

interpreta como el nivel de offset residual y se sustrae de toda la sefial. Matematicamente, si Yajustada €S 12
sefal tras el primer ajuste, el proceso se describe mediante:

yﬁnal(x) = yajustada(x) — min (yajustada(x)) X € [2' N — 1]

donde la busqueda del minimo se realiza entre los pixeles 2 y N — 1 para evitar los posibles valores atipicos
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en los bordes. Todo este proceso desemboca en la obtencion de una sefal preprocesada (véase la Figura
3.1.3), que permite el correcto tratamiento para dar sentido fisico a los analisis posteriores: las intensidades

medidas nunca han de ser negativas
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Figura 3.1.2. Sefial espectroscopica sin tendencia lineal ni offset
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Figura 3.1.3. Comparativa entre la sefial original, la sefial tendencia lineal ni offset y la sefial espectroscopica preprocesada
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3.2 Busqueda de centros espectrales

Aunque no forma parte de las especificaciones técnicas requeridas inicialmente, se ha desarrollado e
integrado un sistema de detecciéon automatica de centros espectrales con el objetivo de mejorar la
experiencia de uso de la herramienta. Esta funcionalidad ha sido disefiada como un elemento auxiliar que
permite al usuario identificar rapidamente las posiciones centrales de las sefales de interés, facilitando la
configuracion inicial de andlisis y reduciendo la intervencion manual. Esto resulta de especial utilidad para
seleccionar la linea espectral relevante cuando en el espectro grabado aparecen diferentes lineas proximas
a la de interés.

El procedimiento implementado se basa en la convolucion de las sefiales espectrales con funciones
gaussianas de diferentes anchuras, lo que permite atenuar tanto el ruido como la presencia de outliers y
facilita la deteccion de los maximos relevantes. Esta técnica se inspira en el principio de suavizado
mediante filtrado gaussiano, ampliamente utilizado en el tratamiento de sefiales y analisis de perfiles [12].
Para una senal discreta s(x), como la que puede observarse en la Figura 3.2.1.a, el proceso de suavizado
por convolucidn con un kernel gaussiano g, (x), Figura 3.2.1.b, de desviacion estandar o se define como:

N 1 _ﬁ
(s *go)(x) = kZNS(x —k)- o 20

donde N depende del tamano elegido para la ventana de convolucion. El resultado queda representado en
la Figura 3.2.1.c.
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3 2000 - | I 3 004 .
g [l [l £
< Il Il <
1 [ 003} 1
1000 - ’ “ \‘ Wl “ |
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Figura 3.2.1 a. Sefial Original, b. Kernel o = 5 c. Sefial Original convolucionada con un Kernel ¢ = 5
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Una vez suavizada la sefial, se detecta el valor maximo y se consideran centros todos los valores por encima

del 85% del valor méximo, como puede observarse en la Figura 3.2.2.
4000 : :

I I T T T
Sefial original

———— Umbral de deteccion de centros
Sefial convolucionada con el Kernel sigma=5 ||
O Centros detectados

3000 [~ i -
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Figura 3.2.2. Proceso de deteccion de centros

Este procedimiento se repite aleatoriamente sobre varios perfiles dentro de una ventana centrada en el
canal medio, y para distintos valores de o, con el fin de asegurar la robustez del resultado frente a la
variabilidad entre sefales.

A lo largo de varios intentos, se acumulan los centros detectados. Si la dispersion de estos centros se
mantiene dentro de un umbral maximo predefinido como 5 pixeles, se considera que la localizacion es
estable y se devuelve el valor mas frecuente (moda) como centro representativo. En caso contrario, se
reinicia el proceso, hasta agotar el nimero maximo de intentos permitidos. Si tras todos los intentos no se
cumple la condicion de convergencia, se lanza una advertencia al usuario.

Este modulo de deteccion automatica de centros permite reducir el tiempo necesario para iniciar el analisis
de una descarga y mejora la operatividad general del sistema.

Es importante recordar que dentro de una misma descarga los datos adquiridos se componen de 72
espectros, los cuales pueden presentar ligeras variaciones en las posiciones de sus centros. Aunque los
centros de las sefales suelen encontrarse en regiones muy proximas entre si, estas diferencias, aunque
minimas, pueden dificultar ciertos procesos automatizados si no se dispone de una referencia previa. Esta
funcion proporciona una estimacion precisa de la posicion media, permitiendo centrar la atencion en la
region del espectro donde se concentra la informacion relevante optimizando asi el procesado del resto de
desarrollos.

3.3 Eliminacion de outliers

Una vez corregido el offset y con una aproximacion a los centros espectrales de interés, ya sea de forma
manual por el usuario o haciendo uso del desarrollo del apartado 3.2, es necesario identificar y eliminar
los valores atipicos (outliers) presentes en las sefiales. Estos puntos andomalos, pueden introducir errores
en el procesado espectral y afectar a la estimacion de parametros fisicos. Su origen puede deberse a ruido
electronico o interferencias puntuales en la adquisicion.
La estrategia implementada para su eliminacion combina dos enfoques:

e La deteccion estructurada de las regiones donde se concentra la informacion espectral relevante.

e Aplicacion de un filtro estadistico fuera de dichas regiones.
Para esto se trabaja con cada perfil de las descargas de forma independiente, sea esta sefial discreta y =
(¥1,¥2,---yYn) donde N coincide con los 400 pixeles. Usando la posicion aproximada de donde deben
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encontrarse los centros de cada perfil ¢ = (¢q,..., ¢p), unido con un rango r donde se espera encontrar el

centro exacto, se busca el valor maximo en torno a cada centro estimado c;, tal como se muestra en la
Figura 3.3.1, donde se observan los centros aproximados y las ventanas de busqueda.

maxAmplitud = max{ye, _r,..., Ve, 471+ Yep—rs+e+s pr+r} (3.3.1)
4000 [- — .
Area de busqueda
O Centros Aproximados
3500 Sefial Original —
3000 -
2500 -

Amplitud
[~
o
o
o
T
I

1500 — —
1000 — —
500 —
) |l W,
0 50 100 150 200 250 300 350 400

Pixeles
Figura 3.3.1 Perfil espectral con tendencia y offset corregidos, centros aproximados y area de busqueda (rectangulos

verdes) de maxAmplitud

A continuacion, se analiza la sefial en términos de su derivada discreta
dp =Vni1— Yo n=1.,N-1
donde un indice n es un candidato a centro si la derivada cambia de positiva a negativa:
dp_1>0yd, <0

Si hay uno o més valores consecutivos iguales (y,_1 = ¥ =...= Yn+m) s detecta el cambio de signo de
dn_» =0ad,m <0y seasigna como candidato a centro el punto medio de este rango. A continuacion,
se impone que dos candidatos deben separarse entre si al menos una distancia D, en este desarrollo D = 5.
Para esto se ordenan las candidaturas por altura y,, descendente, se recorre la lista manteniendo un pico si
estd a una distancia superior a D de los ya aceptados. Matematicamente, si P es la lista de candidatos
ordenados y S es el conjunto de picos aceptados:

Aceptan € PsolosiVvmeS:|In—m| =D
Una vez localizados estos puntos se eliminaran aquellos que tengan una amplitud superior al 80% del valor

de maxAmplitud. El proceso de seleccion de picos mediante la derivada discreta y los criterios de
separacion y amplitud minima se ilustran en la Figura 3.3.2
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Figura 3.3.2 Detalle del algoritmo de deteccion de picos

Sean los indices de los candidatos filtrados tras el umbral los siguientes::

le,]=1,,M

y los centros aproximados
Ci,i = 1,...,p.
Para cada n; se define la distancia a los distintos centros aproximados como:

di,j = |n] - Cil'

De cada d; ; se extrae la minima distancia dada por la expresion:

0; = min d; ;
T q<isp W

y se considera como centros definitivos aquellos cuya minima distancia §; sea menor o igual que el rango

r. Siguiendo este procedimiento se obtienen los indices donde se encuentran los centros definitivos, tal y
como se muestra en la Figura 3.3.3.

4000 [ i -
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3500 — : ———— Centros Aproximados ||
| ®  Centros Definitivos
3000 Candidato Descartado | |
2500 } -
I
I
2000 : -
I
I
1500 — } -
I
I
1000 [~ | 7
I
I
500 } -
MM««WW |
O 1

0 50 100 150 200 250 300 350 400
Figura 3.3.3 Centros definitivos de la sefial

Para cada centro definitivo k con altura yy, se define la amplitud media de la sefial en ese centro como:
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Yk
h, ==
k="

Con esta informacion se pretende calcular las posiciones donde se alcanza el valor hy, :
e A izquierda, se busca L < k mayor, tal que:

v < hg, Yoe1 > hy.

e A derecha de forma analoga, R > k mas pequeno que cumple:

Yr < hy, Yp-1 > hy.

Una vez asignados estos indices se interpolan las posiciones:

h, — h, —
L et Sl 11
Yi+1 — YL Yr-1 — YR

con las cuales se puede calcular la FWMH, de la sefial con centro en k como:
FWMHk = Xgp — X,

Estimando que los espectros tienen un contorno cercano a una gaussiana pura, y que la anchura a media
altura viene dada por:

FWMH, =2V2In2 o = 2.3550.

Siendo o la desviacion estandar, que mide la dispersion de la curva en la distribucion normal:

_ FHMW,
2v2In2

Dado que una distribucion gaussiana es tedricamente infinita, pero el contenido de informacion util esta
concentrado en torno al centro, se define la anchura total de la sefial como el intervalo [k — 1.50, k +
1.50], que abarca aproximadamente el 88,64 % de la informacion espectral. Se prefiere este intervalo
reducido sobre el clasico +30 (que cubriria el 99,73 %) con el fin de evitar incluir valores atipicos como
parte del espectro.

Finalmente, esta region centrada en cada pico es la que se considera como zona util de informacion
espectral, mientras que la eliminacion de outliers se aplica inicamente fuera de dichas regiones como se
puede observar en la Figura 3.3.4.
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Figura 3.3.4 Area de busqueda (sombreada en rosa) de outliers

De este modo, se preserva la informacion fisica de interés en la region G, representada en la Figura 3.3.X
como el area sombreada en verde. Mientras se descartan los valores andmalos que podrian afectar
negativamente al ajuste posterior.

Para detectar estos outliers, se aplica un criterio estadistico robusto basado en cuartiles. El procedimiento
consiste en analizar inicamente el subconjunto de muestras ubicado fuera de la region util:

Y={yu:n¢&g}
donde n recorre todos los pixeles que, como se observa en la Figura 3.3.X, aparecen en color rojo. A partir
del conjunto Y, se ordenan los valores y se calculan el primer cuartil Q; y el tercer cuartil Q3, que

corresponden a los percentiles 25 y 75 del conjunto, respectivamente. Con estos, se obtiene el rango
intercuartilico:

IQR = Q3 — 0.

A continuacion, se define un factor de corte x;or = 1.5 y se establecen los umbrales inferior y superior

para la deteccion de valores atipicos. Tras lo cual se define un factor de corte x;op = 1.5, y se establecen
los umbrales:

Tnin = Q1 — x1gr " IQR, Tipgx = Q3 + x9r - IQR.

Cada valor del conjunto Y se clasifica como outlier si esta fuera de estos limites. Formalmente, para cada

ne¢g:

true, Yn < Tmin V Yn > Thax

Outlier(n) = {false, en otro caso

Este proceso genera un vector logico que marca con valor ¢rue las posiciones que contienen valores atipicos
y false aquellas que se consideran validas. Al complementar este vector con la mascara que define la regioén
G, se obtiene una vision completa de las posiciones que deben excluirse del anélisis, ya sea por pertenecer
a zonas irrelevantes del espectro o por comportarse de forma anémala. Este resultado puede visualizarse
en la Figura 3.3.5.
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Figura 3.3.6. Sefial sin outliers
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Adicionalmente, se hace uso del vector 16gico Outlier(n), usando las posiciones en las que toma valor
false para calcular el valor medio de la sefal y asi obtener el promedio de los valores que no son outliers

ni pertenecen a la region G. Sea B el conjunto de posiciones tal que n € G y Outlier(n) = false se
calcula el promedio tal que:

1
avg = mz Yn

neB

(3.3.2)
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3.4 Ajuste gaussiano

Una vez eliminados la tendencia, el offset y los valores andmalos, la sefial cumple las condiciones 6ptimas
para continuar con el procesamiento. El siguiente objetivo es la obtencion de parametros de la sefial, lo
que permitira el calculo de las magnitudes fisicas de interés. Sin embargo, conseguir estos parametros
haciendo uso de las sefales brutas no es una tarea trivial. El ruido, las posibles asimetrias de las sefiales y
efectos de la instrumentacion son algunos de los problemas que dificultan esta tarea. Con el fin de abordar
estas dificultades, y haciendo uso de la forma de las sefiales espectrales, se opta por realizar un ajuste
gaussiano sobre ellas. Porque como pudo comprobarse en la Figura 3.1.1 o en la Figura 3.3.6, las lineas
espectrales toman la forma aproximada de una o mas funciones gaussianas. Esta técnica permite modelar
matematicamente la forma de los picos espectrales como funciones gaussianas, lo que permite obtener de
forma robusta los parametros objetivos. Para este fin se hara uso del algoritmo de Levenberg-Marquardt
que se detallard mas adelante. Para llevar a cabo el ajuste de estas sefiales, se opta por un modelo que
refleje estas caracteristicas

e =as Y 7))
i=1

donde:
e a es el offset o nivel base de la sefial.
e N es el nimero de picos a ajustar.
e D; eslaposicion de la i-ésima gaussiana.
e ¢; es la posicion central del i-€simo centro.

e d; es su parametro de dispersion tal que:

di=v2a;, 0i=ﬁ

Estos seran los coeficientes que se busca estimar, creando el correspondiente vector de parametros:
T
0= [a, {b], Cj, d]}]:lN] ) |9| =3N+1

de modo que la funcion modelo:

ol ()
f(x,9)=a+2bi-e d
i=1
minimice la suma de cuadrados de los residuos:

M

SO = z[yn — f(xn; 0)]? (3.4.1)

n=1

donde M es el numero total de puntos, o pixeles, de la sefial.
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Se busca una matriz jacobina ] € RM*GN*1) para lo cual se agrupan todas las derivadas analiticas de cada
punto x,, y para cada parametro:
of (xn, 67)
dwm g
da
of (xn,07) _ e—((xn_cj)/dj)z’
ab,
Of (xr,67) _ ij Xn — € e—((xn—cj)/dj)z’
aCj d]Z
. 2
Of (tn, 69 (tn—c)) ~((xn=cj)/a -)2
Do) om0 (el
od, i
de forma que:
J = Of (xn) 0f (x, 8') Of (xn, 0") 0f (X, 01)  0f (xn, ") 9f (5, 8N) 0f (%, 0")
"\ Taa ' ob, ' oc, | od, '’ by ' ocy | ody

]:[]n HE I :]
Pl 1 el (3:42)

El algoritmo Levenberg-Marquardt, combina descenso por gradiente, siendo un método robusto a la hora
de calcular la solucion, pero lento, y Gauss-Newton mas rapido, pero no tan exacto en el calculo de la
solucion.

Mediante iteraciones se resuelve:
JTJ+AD 46 =]7r (3.4.3)

donde:
e AQ es el incremento que se aplica a los pardmetros en la iteracion k:
o+ = gk + 26
e Aes el parametro de amortiguacion, que controla la transicion entre los regimenes:
o Acercano a0, el termino Al es despreciable y el método se comporta como Gauss-Newton.
o A grande, domina Al y el sistema actia mas como un descenso de gradiente.

e 7 es el vector de residuos, cuantifica pixel a pixel la diferencia entre la sefial real y la funcion
gaussiana con los parametros 6 en cada interaccion k.

r=y-—f(x,0% (3.4.4)

El algoritmo sigue los siguientes pasos:
1. Inicializacion:

Se elige 8°, también conocido como puntos iniciales o, técnicamente, start points, y fija Ay, usualmente
entre 1073y 1071,

2. Calculode]yr
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Se evaltian las formulas (3.4.2) y (3.4.4) con los valores actuales de 8% y 4,,.
3. Construccion y resolucion del sistema
Se resuelve la ecuacion (3.4.3) para 460, mediante backslash o Cholesky [13] [14]
4. Comprobacion
Se define un 7' = g% + A@ y se evalta en la S(67**) en la ecuacion (3.4.1).
5. Aceptacion o rechazo
o Si S(O'y < 5(6%) y gtrial g [gLower, gUPPeT] se acepta OKFD = gtTial y se reduce
A1 = j_g-
o SiS(OT ) > 5(6%) se rechaza que %+ = gtrial vy se aumenta Ax,; = Ay X 10.
6. Criterio de parada
Si se cumple una de las siguientes condiciones el algoritmo se detiene:
o ||46] < &
o IS(6**1) = S(8%)| < &
o k=knay
Siendo gy = 1078, 5, = 10712, ke = 400.
En caso de que no se cumpla ninguna de las condiciones el algoritmo se reanuda desde el paso 2.

eoptimo

Una vez finalizado el ajuste y obtenido el vector 6ptimo de parametros se calcula el coeficiente

de determinacién R?.Para ello se calcula la suma de cuadrados total (SST):

M 1 M
SST =) 0w =97 T=7 ) In
n=1 n=1

que mide la varianza de la sefal antes del ajuste, ademas, se calcula la suma de cuadrados de los residuos
(SSR):

M
SSR = S(Hoptirrw) — Z[yn _ f(xn; goptimo)]z
n=1

que mide la varianza de la sefial después del ajuste.

Con estos parametros se obtiene el coeficiente R-squared, R*:

R2=1-3% (3.4.5)
SST

Este coeficiente, toma valores entre 0 y 1, y determina la calidad del modelo para replicar los resultados.
Siendo R? = 0 el modelo incapaz de ofrecer mejores predicciones que la media de la sefial, y R? = 1 el
modelo que explica completamente la variabilidad de ésta.

La definicion de los valores 89, Lower gUpper se puede comprobar en la Tabla 3.4.1
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Tabla 3.4.1 Eleccién de 6°, g-ower, gUprer

Coeficiente gLower 0° gupper
a 0 avg 1.5 X avg
b; 0 maxAmplitud 1.1 X maxAmplitud
C; c;i—5 C; c;t+5
d; 1 4 10

Siendo maxAmplitud y avg los resultados de las ecuaciones (3.3.1) y (3.3.2) respectivamente y c; los
centros aproximados, ya sean definidos por el usuario o tras el uso del algoritmo desarrollado en el apartado
3.2.

Para el desarrollo de este apartado se ha optado por las funciones fittype, fitoptions y fit de
MATLAB.

Es asi como se obtiene un vector 8 de parametros que caracteriza de forma precisa el ajuste realizado al
espectro. Con estos parametros se construye una funcidon que se adapta a la original, tal como puede
comprobarse en la Figura 3.4.1 y que permite el célculo de las magnitudes fisicas de interés para el
desarrollo de este proyecto.

3500 T
= Sefial Original
R Ajuste Gausiano
3000 ) N
2500 - m
2000 - -
1500 m
1000 - N
500 - m
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Figura 3.4.1 Ajuste Gaussiano del espectro (trazo azul)

Una vez definidos e implementados los procesos de correccion de tendencia, eliminacion de offset y
outliers, asi como el ajuste gaussiano de las sefiales, en el siguiente capitulo se procede a aplicar estas
técnicas para el analisis fisico de los espectros adquiridos en plasmas de TJ-1I. A partir de este punto, los
algoritmos desarrollados adquieren una funcidon practica: permitir la extraccion automatizada de
parametros fisicos de interés.



Capitulo 4 Analisis Espectroscopico

Una vez finalizado el desarrollo software descrito en el Capitulo 3 se dispone de todas las herramientas
matematicas necesarias para la obtencion automatizada de informacion fisica de las sefiales espectrales.
Sin embargo, todos los sistemas de adquisicion espectral, y por ende el sistema espectroscopico utilizado
en este trabajo, introducen distorsiones instrumentales en los datos originales. Estos factores alteran el
calculo de la temperatura idnica en el plasma y la relacion entre los pixeles del detector y la correspondiente
longitud de onda.

Por tanto, la correcta calibracion constituye un paso esencial dentro del flujo de trabajo. A lo largo de este
capitulo se describe el procesado necesario para la realizacion de las calibraciones, cuyo objetivo ultimo
es la correccion de la dispersion lineal y el ensanchamiento instrumental. Estas calibraciones se realizan
utilizando lamparas espectrales de referencia, cuyas lineas de emision son bien conocidas y se encuentran
dentro del rango visible del espectrémetro [15].

Una vez obtenida la informacion de relevancia del proceso de calibracion se describira el proceso de
calculo de la temperatura i6nica y la velocidad Doppler del plasma de fusion.

4.1 Dispersion espectral

Para realizar la calibracion de la dispersion espectral, que es fundamental en la obtencion de la relacion
entre los pixeles y las longitudes de onda real, se hace uso de una ldmpara de referencia, habitualmente de
mercurio, que posea dos lineas espectrales, de longitudes de onda conocidas. Para ilustrar este desarrollo
se toma de ejemplo la que puede observarse en la Figura4.1.1 con 4; = 576.959 nm y 1, = 579.07 nm.
Se configura el espectrometro para que las longitudes de onda de interés coincidan con pixeles conocidos,
el 130y el 170 para este caso.
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Figura 4.1.1 Lampara de Hg con longitudes de onda 576.959 nm y 579.07 nm

De esta informacion puede determinarse el desplazamiento que sufren los pixeles asumiendo una relacion
lineal entre la longitud de onda y los pixeles:
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Ap)=m-p+n
Como ya se explicd, la informacion espectral que se obtiene en el sistema espectroscopico corresponde a
72 pertiles de sefiales espectrales, por lo que haciendo uso de la lampara se obtienen 72 pares ordenados
por cada linea espectral de forma que los pixeles centrales de cada linea forman 72 pares ordenados
(P1-1,---»P1-72) y 72 pares ordenados (p,_1,...,P2_72). Con estos se realiza regresiones lineales:

11=m'p1_1+n

M=m-pi_,;+n
Azzm'pz_l'*'n

Ay =m-py_sp+n

Siendo la pendiente de la recta del ajuste m la dispersion lineal del espectro y poseyendo unidades de

m . . , . .y .
(pixel) y n la ordenada en el origen. Una vez que se ha esclarecido como calcular la dispersion lineal resta

determinar los distintos pixeles centrales de los 72 perfiles de la sefial espectral; es aqui cuando se hara
uso de las herramientas desarrolladas en el Capitulo 3.
Una vez escogida la lampara de calibracion que se usara para el calculo de la dispersion lineal, para cada
perfil de ésta se realizan los siguientes pasos:
1. Se eliminan la tendencia lineal y el offset.
2. Seescogen, yasea de forma manual o automatica, los centros aproximados de las lineas espectrales.
3. Eliminacién de los outliers.
4. Obtencion de los parametros 8,, del ajuste gaussiano.
Para el caso de una lampara que posee dos lineas espectrales se obtendran los parametros:

a by o1 dig by €1 da

a bi_7; Ci1_7p di_gp by_gy Caigy dyp_p

Siendo ¢;_4...¢c1_7, 72 pares ordenados y ¢;_1...Cy_7, otros 72 pares ordenados. Por lo que realizando
una regresion lineal a:

11=m'61_1+n

/11=m'C1_72+‘n
12=m'C2_1+n

AZ =m‘C2_72+n
. . . .y . nm . .
Finalmente se obtiene la dispersion lineal m (m) Todo este razonamiento se puede resumir en el
1

diagrama de bloques de la Figura 4.1.2
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Figura 4.1.2. Diagrama de bloques para la obtencién de la dispersion lineal m
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4.2 Anchura Instrumental

Otra magnitud determinante en el analisis del plasma de fusion es el ensanchamiento de los datos del
espectro, ya sea de las impurezas o del gas de trabajo. Por ello, resulta fundamental tener en cuenta que el
sistema de andlisis espectral introduce un ensanchamiento adicional que debe ser corregido antes de poder
interpretar correctamente la anchura total del experimento. Para el ensanchamiento propio del espectro se

hace uso de la FWHM, que como se vio en el apartado 3.3 se obtiene partiendo de la desviacion estandar
.

FWHM = 2v2Iln2 -0~ 2355 0

Para esto se emplean lamparas de tipo pen que emiten lineas espectrales muy estrechas y bien definidas en
la literatura [15], como se puede observar en la Figura 4.2.1.

4
25 210 T T
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Pixeles
Figura 4.2.1. Espectros de una lampara de Hg usada para el calculo de la anchura instrumental

Estas lamparas son analizadas con el proceso descrito tanto en el Capitulo 3, como en el apartado anterior.

Siguiendo el flujo del andlisis que se representa en la Figura 4.2.2 se obtienen las desviaciones estandar de
todos los perfiles de la lampara de calibracion.
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Figura 4.2.2 Diagrama de bloques para la obtencion de la anchura a media altura del analisis de una lampara de mercurio

Se asume que la anchura a media altura de cada uno de los 72 perfiles de la lampara de calibracion
corresponde a la anchura instrumental propia del espectrometro puesto que la lampara de mercurio emite
lineas extremadamente estrechas, por lo que se considera que tiene un ancho intrinseco despreciable frente
a la resolucion del sistema, por lo que cualquier ensanchamiento observado se puede atribuir
exclusivamente al espectrometro.

FWMHHg lamp2 = A/linstrz
Minser = FWMHHg lamp = 2V21n 2 0ty

Este valor sera utilizado mas adelante para corregir el ensanchamiento observado en las lineas espectrales
de los espectros, y asi obtener una estimacion precisa de la temperatura ionica del plasma. Como se vera
mas adelante, dicha correccion es imprescindible para evitar la sobreestimacion de las magnitudes fisicas
derivadas del ajuste espectral. Ademas de la anchura instrumental AA;;,¢,, también se obtienen todos los
parametros 6;,-, de entre los que destacaran el pixel central en cada perfil de las lineas espectrales de
calibracion piger 1-72.

4.3 Conversion espectral, temperatura ionica y velocidad Doppler

Con la dispersion espectral m, la anchura instrumental AA;, o, y todos los pardmetros 0, ya
caracterizados gracias al proceso de calibracion, se dispone de todos los elementos necesarios para
transformar los datos de espectrales de un experimento en parametros fisicos cuantificables. Este apartado
describe como se calcula la temperatura i6nica de los elementos, el desplazamiento espectral y la velocidad
Doppler del plasma, asi como la conversion completa de los perfiles espectrales del dominio de pixeles al
dominio fisico de longitudes de onda.

A modo ilustrativo se realizara el analisis de una descarga tipica de C v, como la que se observa en la
Figura 4.3.1.a. En esta descarga se corrige la tendencia lineal, se realiza la eliminacion de offset, outliers,
y se ajusta a una funcién gaussiana cada perfil, obteniendo los correspondientes parametros 0, tal y como
se pueden ver en la Figura 4.3.2. Posteriormente, se corregiran los efectos instrumentales.
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Figura 4.3.1. Ejemplo de lineas espectrales brutas de un experimento con C v como impureza
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Figura 4.3.2. Ajuste Gaussiano del experimento anterior con C v tras el procesado

Conversion de pixeles a longitud de onda

Para la transformacion del eje horizontal del dominio de los pixeles al dominio fisico de longitudes de
onda serd necesario contar con la dispersion lineal m y con los pixeles donde se encuentra centrado el
espectrometro, que serdn los pixeles centrales calculados en la calibracion del apartado anterior pjy ¢y
Adicionalmente, se debera tener en cuenta el orden de difraccion que aparece del hecho de que el sistema
es sensible al espectro visible entre 380-760 nm, pero no abarca todo el espectro a la vez, s6lo un rango de
longitudes de onda estrecho. Esto implica que para algunos elementos se medird en un orden de difraccion
(n) distinto del primario, por ejemplo, para el C Vv, cuya longitud de onda se centra en A;, = 227.1 nm,
se mide en el tercer orden de difraccion n = 3 (15 = 227,1nm X 3 = 681,3nm). Es por esto por lo que
la conversion del eje x para cada pixel se realizara tal que:

Ao + (p - pinstr) m
n

Alp) =

siendo A la longitud de onda de referencia.
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Aplicando esta transformacion sobre cada perfil y pixel del experimento, se obtiene la sefal espectral ya
representada en funcion de la longitud de onda, como puede observarse en la Figura 4.3.3.
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Figura 4.3.3 Comparativa de las lineas espectrales de C v en el dominio de los pixeles y de las longitudes de onda

Célculo de la temperatura i6nica

Como se adelant6 en el apartado 4.2, sobre el ensanchamiento instrumental, para cada perfil del
experimento se calcula la FWHM tal que:

FWHMEx == 2V21n20-instr

Esta anchura a media altura experimental, FW HMF,,, es el resultado de la convolucion del ensanchamiento
instrumenta, AA;, s, mas el ensanchamiento propio de elemento debido al efecto Doppler, A4, C V:

FWHMg, = Mgy’ + Mgy’
Por tanto, se puede obtener Adc,,:
Mc,* = FWHMg, = Minse,”

Este ultimo parametro se relaciona de forma directa la temperatura ionica, T; ¢, [16] [17] :

2

AX
Ticy = 1.68-108-M-< )\C”> [eV]
0

Siendo M la masa del ion del experimento en unidades de masa atdmica, y A, la longitud de onda del
elemento C V. Obteniendo, finalmente, la T; ,, para cada perfil.

Para garantizar la fiabilidad en los resultados de temperatura se comprobara el coeficiente de
determinaciéon R?, explicado en el apartado 3.4, formula 3.4.4. Asi si el ajuste gaussiano realizado para los
perfiles, tanto del fichero de calibracion de la anchura instrumental, como el realizado para el experimento,
no superan un umbral, tipicamente del 0.8, no se calculara su temperatura idnica. Para completar el analisis
se incorporan las barras de error mediante la propagacion de errores de las diferentes magnitudes
empleadas. La Figura 4.3.4. muestra el perfil de temperaturas obtenido para una descarga mediante este
proceso.
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Figura 4.3.4 Temperatura ionica de los distintos perfiles de un experimento con impurezas de C v, con sus correspondientes
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Célculo del desplazamiento espectral y velocidad Doppler

Observando la Figura 4.3.3, se aprecia que, aunque el espectrémetro esté centrado en la longitud de onda
de Ac, = 227.1nm el centro del perfil no coincide exactamente con ese valor a pesar de que se ha realizado
el calibrado correcto para la correccion de la dispersion lineal. Esto se debe a que los elementos del
experimento poseen cierta velocidad debida al efecto Doppler que genera un corrimiento en frecuencia y
por tanto en longitud de onda. Este desplazamiento en longitud de onda conocido técnicamente en
espectroscopia como shift, puede utilizarse para estimar la velocidad del elemento objeto de estudio.

El primer paso del proceso sera calcular este shift, entre los centros de las lineas espectrales de calibracion
corregidos con el decalaje del espectrometro y los datos experimentales.

De igual forma que con la temperatura i6nica este calculo se repite para cada perfil con una R? por encima
del umbral que se considera como un buen ajuste, en el ejemplo se volvera a usar 0.8.

Una vez determinado el desplazamiento en longitud de onda, la velocidad Doppler proyectada sobre la
linea de vision se calcula usando la siguiente expresion:

shift
Uboppler = TOC [m/s]

donde:

e clavelocidad de la luz

e ], eslalongitud de onda del elemento analizado
Este calculo se repite para todos los perfiles validos, generando un perfil de velocidades de rotacidon que
se representa en la Figura 4.3.5.
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Figura 4.3.5 Velocidad Doppler de los distintos perfiles del elemento C v

Con el célculo de los pardmetros fisicos se cerraria todo el proceso de automatizacion del analisis de los
datos espectrales. Pero para completar la herramienta, se ha incorporado la funcionalidad de hacer
busquedas selectivas de descargas que verifiquen criterios de busqueda muy generales mediante

combinaciones

[Pl

0” y rangos especificos, por ejemplo, configuraciones magnéticas, tipos de

calentamiento, gas de trabajo, impureza y rangos de densidad. Todos los posibles pardmetros de busqueda
aparecen en la Tabla 5.2.1 de la seccion 5.2



Capitulo 5 Resultados

Tras establecer el andlisis matematico, el desarrollo algoritmico y los fundamentos espectroscopicos
necesarios para el analisis de los espectros, el siguiente paso ldgico ha sido la integracion de dichos
resultados y métodos en una herramienta. Como resultado se ha desarrollado una aplicacién funcional,
rapida, intuitiva, compilable y facilmente distribuible entre los investigadores del Laboratorio Nacional de
Fusion.

Esta aplicacion no solo implementa de forma automatizada todo lo expuesto a lo largo de este trabajo, sino
que constituye en si misma una plataforma de analisis espectroscopico, gracias a la inclusion de una base
de datos interna plenamente funcional que permite gestionar y consultar resultados de forma eficiente.
En este capitulo se detalla la integracion de los distintos mdédulos desarrollados, la estructura de la base de
datos asociada y las funcionalidades que permiten realizar el analisis y la visualizacion de los datos. Cabe
sefalar que este capitulo no tiene como objetivo ser una guia de instalacién o de uso de la aplicacion,
aspectos que se encuentran detallados en el Anexo A y el Anexo B respectivamente, sino que pretende

presentar la integracion practica y funcional de los conceptos tratados a lo largo de este trabajo de fin de
master de manera ilustrativa.

5.1 Aplicacion ITA

El nombre dado a la aplicacion es ITA, acronimo de “lon Temperature Analyzer”. Su implementacion ha
sido llevada a cabo utilizando MATLAB App Designer, lo que ha permitido hacer uso de forma
combinada de la capacidad computacional de MATLAB y de una interfaz grafica interactiva.

La herramienta se estructura en médulos independientes pero interconectados destacando:

e Importacion y visualizacion de ficheros: Permite al usuario cargar ficheros (.spe) tanto con
informacion espectral de ficheros de calibracion como ficheros experimentales a través de las
pestafias que pueden observarse en la Figura 5.1.1 y la Figura 5.1.2. La importacion de las carpetas
facilita el analisis al investigador puesto que permite introducir en bloque espectros de descargas
de similares caracteristicas para llevar a cabo el estudio pertinente, afiadir datos importantes para
dicho analisis como la configuracion magnética del plasma en el momento del experimento, el
estado de la pared, el tipo de calentamiento, la potencia de los girotrones y de los inyectores de
haces neutros y la fecha del experimento, entre otros datos relevantes de importancia para la
interpretacion fisica posterior de los resultados obtenidos. Posteriormente se explicard (epigrafe
5.2) el desarrollo especifico implementado para facilitar este analisis al experimentador. Asi
mismo, la visualizacion de los espectros puede llevarse a cabo de manera global o acotarse
mediante la implementacion de una barra de seleccion.

34
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Figura 5.1.1. Pestana de carga y visualizacion de ficheros de calibracion. En este ejemplo, con una lampara de mercurio

centrada en 546 nm (rectangulo rojo)
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[ MATLAB App
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Calibration Experiment

Seiection of experiment files
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e

| <= save [
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Figura 5.1.2. Pestana de carga y visualizacion de carpetas con ficheros que contienen datos experimentales (enmarcado en

amarillo). En el ejemplo, para la descarga #56151, adquirida en la fase NBI (en 1125 ms) con un tiempo de adquisicion de

80 ms. La informacion del contenido de la carpeta permitira crear la base de datos relacional para el analisis posterior

Automatizacion del preprocesado y ajuste gaussiano de calibracion: A partir de los ficheros

cargados y seleccionados, se ejecuta de forma automadtica la correccion de la tendencia, la
eliminacion del offset, la eliminacion de outliers y el ajuste gaussiano de los 72 espectros. Ademas,
extrae los pardmetros de calibracion y los refleja en una tabla para que el usuario pueda confirmar
que son correctos. Estas funcionalidades se aplican en las pestaiias representadas en la Figura 5.1.3

y la Figura 5.1.4.
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[¥ MATLAB App

Files Calibration Analysis

Pixel/Lambda relationship Instrumental linewidth and decalage

Calibration: Pixel/Lambda Relationship

lI@

Profile 30: hg578,0s.al.spe

Calibration Files (Perm) 3000
hg546_20s_cal spe
hg578_20s_cal.spe § 2000
[ Gaussian adjustment ] ;é,
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Threshold | 03] Pending 0.01483
# Central pixel; |2, o, Central Pixel: |2: o2 r
1 127.2823 576.9590 4.5076 269.5837 579.0700 4.2293 0.9103 ~
2 127.5217 576.9590 4.3598 269.5665 579.0700 4.3508 0.9487
3 127.2861 576.95%0 4.3971 269.7069 579.0700 45289 0.9561
4 127.2281 576.9590 4.6801 269.7966 579.0700 46344 0.9474
5 127.2986 576.9590 47282 269.5173 579.0700 4.4898 0.9556
6 127.2992 576.9590 44141 269.7297 579.0700 4.5070 0.9630
7 127.1988 576.9590 42572 269.7161 579.0700 4.4955 0.9713
8 127.2995 576.9590 4.4984 269.5410 579.0700 47143 0.9699
9 127.4092 576.9590 4.5779 269.6291 579.0700 4.6624 0.9725
10 127.4749 576.9590 4.6352 269.7699 579.0700 4.7698 09741 ¥

Figura 5.1.3. Pestafia de preprocesado y ajuste gaussiano de los ficheros de calibracion para obtener la dispersion

lineal del instrumento. En el ejemplo de emplea una lampara de calibracion de Hg (rectangulo rojo) con dos lineas

espectrales bien definidas centradas en 576.959 y 579.07 nm. Los resultados de la calibracion se muestran en la

tabla adjunta (rectangulo negro)
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[¥ MATLAB App - X

Files Calibration Analysis

Pixel/Lambda relationship Instrumental linewidth and decalage
Calibration: Instrumental linewidth and Decalage .TA@
Profile 30: hg546;0s.al.spe
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3| 201.7879 546.0740 4.4063 0.9963
4‘ 201 75323‘ 546.0740 44127 0.9970
5| 201.7082 546.0740 4.4889 0.9961
6 \ 201.6947 | 546.0740 4.4503 0.9963
7| 201.7957 546.0740 44731 0.9967
8‘ 201.8297 546.0740 44943 0.9973
9| 2019134 546.0740 4.4687 0.9975
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Figura 5.1.4. Pestafia de preprocesado y ajuste gaussiano de los ficheros de calibracion para determinar la anchura
instrumental. En el ejemplo, se emplea una lampara de calibracion de Hg (rectangulo rojo) con una linea intensa y
bien definida centrada en 546.074 nm. Ademas, los parametros resultantes del ajuste se almacenan en una tabla

para que el experimentador pueda cotejar los resultados (rectangulo negro)

e Almacenamiento de informacion fisica, preprocesado, ajuste gaussiano y calculo de
parametros fisicos experimentales: Del fichero de datos experimentales seleccionado se afiade la
informacion que se especifica en la Tabla 5.2.1 del apartado 5.2. Ademas, realiza el preprocesado
completo mencionado anteriormente, se realiza el ajuste gaussiano y haciendo uso de los datos de
calibracion realiza y representa graficamente la temperatura idnica, el shift y la velocidad Doppler.
Todo el proceso queda sintetizado en una pestafia tal y como se muestra en la Figura 5.1.5. Para
completar el analisis la aplicacion ofrece visualizaciones adicionales sobre el ajuste gaussiano
como son el background, la amplitud, el R?, el pixel central, la desviacion estdndar y la anchura a
media altura (ver Figura 5.1.6).
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Figura 5.1.5. Pestaiia de procesado y visualizacion de espectros de una descarga de C v. En el ejemplo, se muestra la descarga

#56151. Se representa el canal 36 de los 72 adquiridos tanto en pixeles (rectangulo rojo) como en longitudes de onda

(rectangulo verde) . Asi mismo, aparecen representados los perfiles de Ti (rectangulo amarillo) y la velocidad Doppler

(rectangulo azul) con sus correspondientes barras de error. El boton marcado en violeta permite cambiar la visualizacion de

velocidad Doppler a shift y viceversa. Finalmente, el circulo magenta enmarca la tecla que permite cambiar a la pantalla de

la base de datos relacional para el analisi

S posterior.
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Figura 5.1.6. Pestafia de visualizacion de informacion sobre el ajuste gaussiano. En la figura se muestran, para cada canal,

los principales parametros del ajuste: el background (rectangulo rojo), la amplitud (rectangulo verde), el coeficiente de

determinacion R*(rectangulo azul celeste), el pixel central (rectangulo magenta), la desviacion estandar (rectangulo

amarillo) y la FWHM (rectangulo negro). Los canales cuyo R%es inferior al umbral preestablecido se marcan con cruces

rojas para facilitar su identificacion.

5.2 Base de datos de la aplicacion ITA

Para mejorar las prestaciones ofrecidas por la aplicacion ITA y dotarla de mayor funcionalidad y utilidad
se ha desarrollado una base de datos que permite almacenar y organizar de forma eficiente la informacion
generada tras el andlisis experimental. Esta base de datos sirve como nucleo para el estudio de resultados
pasados, la comparacion entre experimentos y la localizacion rapida de datos importantes.
La base de datos usa como respaldo un fichero Microsoft Access (.accdb), debido a su compatibilidad con
MATLAB. Su utilizacién resulta transparente para el usuario. Emplea varias tablas que conectan y
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relacionan la informacion de todos los procesos que se llevan a cabo en el funcionamiento de la aplicacion.
Finalmente, sintetiza la informacidon mas relevante en una interfaz grafica en forma de query dindmica con
la que el usuario puede interactuar, ya sea modificando los valores de los experimentos, afiadiendo nota o
filtrando resultados. Los campos que aparecen se representan en la Tabla 5.2.1 y se puede interactuar con
ellos a través de la interfaz mostrada en la Figura 5.2.1.

Tabla 5.2.1 Campos de la query dindmica

Campo Tipo de dato
Identificador Numérico
Numero de descarga Numérico
Elemento Texto
Grupo de analisis Texto
Tiempo de inicio Numérico
Ventana de adquisicion Numérico
Configuracion magnética Texto
Potencia ECRH1 (kW) Numérico
Potencia ECRH2 (kW) Numérico
En eje / Fuera de eje Texto
Potencia NBI1 (kW) Numérico
Potencia NBI2 (kW) Numérico
Densidad electrénica (10" m™) Numérico
Gas de trabajo Texto
Longitud de onda real (nm) Numérico
Longitud de onda sintonizada en el .
, Numeérico
espectrometro (nm)
Orden de difraccion Numérico
Temperatura ionica central (Ti) Numérico
Lampara de c.allbracmn de pixeles Texto
(longitud de onda)
Lampara de desplazamiento y anchura Texto
espectral
Descripcion del experimento Texto
Comentarios adicionales Texto
Velocidad Doppler (si aplica) Numérico
Fecha del experimento Texto
Fecha de litiado Texto
Fecha de boronizacion Texto
Campo reservado 1 Texto
Campo reservado 2 Texto
Campo reservado 3 Texto

Campo reservado 4 Texto
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Este conjunto de funcionalidades convierte a ITA en una plataforma versatil para el analisis espectroscopico en entornos de investigacion. La automatizacion del
procesamiento, el calculo fisico y la organizacion de los datos experimentales permite no solo ahorrar tiempo, sino también mejorar la fiabilidad, la trazabilidad y la

utilidad cientifica de los resultados obtenidos
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Figura 5.2.1. Interfaz grafica de la base de datos ITA.




Capitulo 6 Conclusiones y trabajos futuros

El desarrollo de la aplicacion ITA se ha fundamentado en un conocimiento profundo sobre el procesado
de datos espectroscopicos que permitiese la creacion y desarrollo de un codigo MATLAB. Este codigo
debia replicar de forma eficiente y rapida todas las necesidades del analisis, desde la importacion de los
espectros en formato .spe y, su lectura, hasta la obtencion de los parametros fisicos a interpretar por el
investigador, pasando por etapas previas de preprocesado y calibracidon, necesarios para la correcta
interpretacion de los resultados. Ademads, para la consecucion de dichos objetivos ha sido necesario
aprender conceptos de fisica de plasmas de fusidon y conceptos basicos de espectroscopia Doppler para
comprender tanto el contexto donde se va a utilizar la herramienta (un dispositivo de fusion complejo con
un amplio volumen de datos), como el proceso de tratamiento de los datos experimentales. Este aprendizaje
ha sido esencial para la correcta manipulacion e integracion de los parametros fisicos que devuelve el
programa.

El resultado de este trabajo de fin de méster ha dado lugar a una solucion técnica que permite sustituir el
procedimiento actual, casi manual y poco escalable, por una herramienta compilable sin necesidad de
software externo, util, rapida y eficaz disefiada a medida de las necesidades del entorno de investigacion
en plasmas de fusion nuclear.

El trabajo desarrollado en este Trabajo de Fin de Maéster serd presentado en dos conferencias
internacionales de relevancia en el ambito de la fisica de plasmas:

S1st EPS Conference on Plasma Physics
e Fechas: 7-11 de julio de 2025
e Lugar: Vilna, Lituania
o Titulo de la contribucion: Upgrade of the TJ-II passive-spectroscopy system to improve
estimations of carbon ion temperatures
e Autores: B. Lopez-Miranda', D. Amador?, J. Vega', S. Dormido-Canto?, A. Baciero', A. Cappa',
K. J. McCarthy', J. de la Riva' y el equipo TJ-II
o Afiliaciones:
o ! Laboratorio Nacional de Fusion, CIEMAT, Espana
o 2 Departamento de Arquitectura de Computadores y Automatica, UCM, Espafia
o 3 Departamento de Informatica y Automatica, UNED, Espafia

Plasma 2025 — International Conference on Research and Application of Plasmas
e Fechas: 15-19 de septiembre de 2025
e Lugar: Varsovia, Polonia
e Titulo de la contribucion: Recognition of two patterns of ion-temperature profiles in the TJ-11
stellarator after the upgrade of a multichannel spectrometer
e Autores: B. Lopez-Miranda!, L. Lopez-Sanchez?, D. Amador?, J. Vega!, S. Dormido-Canto?, A.
Baciero’, I. Pastor’ y el equipo TJ-II
o Afiliaciones:
o ! Laboratorio Nacional de Fusion, CIEMAT, Espana
o 2 Departamento de Arquitectura de Computadores y Automatica, UCM, Espafa
o 3 Departamento de Informatica y Automatica, UNED, Espafia
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Como parte de los trabajos futuros asociados a esta herramienta, se ha desarrollado durante la redaccion
de esta memoria, un co6digo denominado TJ2_Cuerdas_General, destinado a ser implementado en la
aplicacion para dotarla de capacidad geométrica avanzada. Esta funcion incorpora la geometria de la
camara de vacio del TJ-II y de sus superficies magnéticas, lo que permite asignar una correspondencia
entre las cuerdas de vision del espectrometro (véase la Figura 2.3.1) y los radios del plasma teniendo en
cuenta las diferentes configuraciones magnéticas, esto es, las diferentes “formas del plasma” y las
coordenadas absolutas del espectrometro en relacion a la maquina TJ-II. Posteriormente, también se podria
comparar con un perfil simulado de la temperatura i6nica en el plasma, a partir de integrales de linea
calculadas para las trayectorias de las cuerdas de vision.

La actualizacion de ITA se puede dividir en tres bloques principales:

e Validacion de la geometria: se carga un fichero NetCDF con los datos geométricos del
dispositivo, utilizando la libreria geom3d desarrollada en el CIEMAT [16]. con los datos de las
distintas configuraciones magnéticas del dispositivo. Se consideran los ficheros correspondientes
al angulo toroidal de la maquina donde se ubica el sistema espectroscopico. Se genera una malla a
partir de las variables contenidas en el fichero para representar las superficies magnéticas. Con la
funcién contourf se dibujan contornos coloreados de la variable que representa la coordenada
normalizada del flujo magnético. Se representan elementos estructurales importantes teniendo en
cuenta las coordenadas radiales de los mismos. Esto permite visualizar las superficies magnéticas
anidadas del plasma, el campo magnético, junto con los contornos de la camara de vacio, el eje
magnético y otros elementos relevantes.

e Definicion de las lineas de vision para el calculo de los radios de plasma: utilizando la geometria
definida, se referencia el sistema espectroscopico en coordenadas de maquina, acotando las
dimensiones de la ventana de observacion, las distancias a la lente focalizadora, a la rendija del
espectrometro y, en combinacion con los parametros Opticos (didmetro, espesor, posicion relativa,
etc.) se trazan multiples lineas de vision que parten desde diferentes puntos del plasma y alcanzan
la rendija del sistema Optico. Por cada punto de prueba y para cada uno de los puntos repartidos a
lo largo de la pupila de entrada del sistema Optico se determina la ecuacion de la recta que une el
punto de origen en el plasma y el punto sobre la pupila de entrada. Se calculan los coeficientes de
la recta mediante una funcion auxiliar que devuelve los coeficientes A, B, C de la ecuacion
implicita de cada cuerda de vision. A continuacion, se determina la pendiente y se evalda si la linea
de vision atraviesa la ventana y se propaga su trayectoria hasta el detector. Para cada rayo valido,
se almacenan su vector unitario y un punto de la pupila de entrada. A continuacion, se grafican
estas trayectorias y se guardan los resultados en archivos de salida que seran usados posteriormente
en los célculos.

Este proceso permite determinar las intersecciones de dichas cuerdas de vision con las superficies
magnéticas y, posteriormente, calcular las integrales de linea necesarias para, por un lado, asignar
a cada cuerda de vision un radio de plasma en cada configuracion magnética y, por otro lado, poder
evaluar el perfil de temperatura.

o Visualizacion de la geometria: la figura se ajusta para mostrar los ejes en milimetros y se
configuran limites adecuados para los diferentes ejes. Finalmente, se guarda la figura, lo que
permite contar con una representacion visual de la geometria fundamental para la validacion y el
analisis posterior.
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Figura 6.1 Representacion geométrica del sistema Optico y las cuerdas de vision utilizadas para determinar las cuerdas de

vision y asignar los radios del plasma correspondientes

Esta funcidn constituye un avance significativo en la capacidad de la herramienta, al proporcionar la base
geométrica necesaria para asociar los resultados espectroscopicos con coordenadas fisicas reales en el
plasma. Gracias a ello, serd posible no sdlo analizar, sino también interpretar los resultados de forma
espacialmente coherente, cerrando asi el ciclo completo de automatizacion, desde la sefial bruta hasta la
comparacion fisica con modelos analiticos.

Ademas, la adquisicion de perfiles de 72 puntos y la facilidad de interrogar a la base de datos relacional
mediante la query desarrollada posibilitara llevar a cabo agrupamientos no supervisados de perfiles para
descubrir diferentes comportamientos fisicos en las distintas descargas.

Finalmente, se pretende la implementacion en tiempo real de esta herramienta para maquinas de pulso
largo como Wendelstein 7-X>, el stellarator de mayor tamafio operativo en la actualidad, lo que permitira
obtener multiples perfiles de temperatura i6nica y velocidad Doppler a lo largo de una s6lo descarga. La
adquisicion y el rapido manejo e interpretacion de los datos espectroscopicos grabados en tiempo real
permitird la toma de decisiones y la realimentacion automatica del sistema de control.

3 Wendelstein 7-X: Dispositivo de fusion de tipo stellarator, perteneciente al Instituto Max Planck para la Fisica del Plasma en
Greifswald (Alemania). Operativo desde 2015, en febrero de 2023 se logr6 por vez primera mantener un plasma durante ocho
minutos, con una energia de 1,3 gigajulios [20]
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Anexo A Tutorial de Instalacion

Paso 1: Descarga y descompresion
o Descargue el archivo "ITA Installer.zip" y guardelo en la ubicacion de su preferencia.

= [TA_Installer.zip 23/04/2025 17:01 Carpeta comprimi.. 1,383,195 KB

e Descomprima este archivo haciendo clic derecho sobre ¢l y seleccionando "Extraer aqui" o
"Extraer en ITA Installer".
e Tras descomprimir, obtendra una carpeta llamada "ITA Installer", que contiene:
o Una carpeta llamada "DB" (se utilizara mas adelante).
o Esta guia de instalacion.
o Elinstalador llamado "ITA Installer.exe"

Maombre Fecha de medificacién Tipo Tamafic
DB 23/04/2025 17:02 Carpeta de archivos
Guia de Installacién y de uso.pdf 23/04/2025 16:59 Documento Adoh... 2,326 KB
Py - T —— e P
g2 ITA_Installer.exe 23/04/2025 16:57 Aplicacién 1,384,932 KB

Paso 2: Instalacion del programa
e Haga doble clic en el archivo "ITA Installer.exe".

e (Cuando el sistema le solicite permisos de administrador, haga clic en "Si" para continuar con la
instalacion.

&) ITA Installer

ITA1.0
David Amador Roberto

Siguiente

e Durante el proceso, se le pedira seleccionar una carpeta donde instalar el programa. Por ejemplo,
puede usar la ruta predeterminada sugerida:



&) ITA Installer - X

DESTINO
(o]

Seleccione una carpeta de destino

C\Program Files\ITA
Restaurar valores predeterminados

[#] Agregar atajo al escritorio

(Se recomienda pulsar la opcion “Agregar atajo al escritorio”, si no lo pulsa ahora podra hacerlo mas
adelante).
e Una vez elegida la ruta, haga clic en "Siguiente" y en la siguiente pagina seleccione la ruta en la
que desee instalar el Runtime de Matlab, en caso de que ya esté instalado este preciso Runtime no
le aparecera la siguiente ventana y le saldra la opcidon de comenzar la instalacion directamente.

& ITA Installer - x

DESTINO MATLAB RUNTIME
G O

Seleccione una carpeta de destino

C\Program Files\MATLABWMATLAB Runtime MATLAB

R2024b
Restaurar valores predeterminados
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e Tras pulsar el boton “Siguiente” debera leer y aceptar los términos del acuerdo de licencia, tras lo
cual podra comenzar la instalacion.



&3 ITA Installer

DESTINO

O

MATLAB RUNTIME
0O

10, GOVERNING LAW; JURISDICTION. This license shall be governed by the laws of the Commonwealth ot
Massachusetts, United States of America, without regard to its conflicts of law provisions. Neither the U.N. Convention
on Contracts for the International Sale of Goods nor the Uniform Computer Information Transactions Act, or any version
thereof ("UCITA"), shall apply to this license. To the extent that UCITA is applicable, the parties agree to opt out of the
applicability of UCITA.

11. ENTIRE AGREEMENT. This license cantains the entire understanding of the parties with respect to the Runtime
provided hereunder, and may not be modified or amended except by written instrument, executed by MathWorks and you
This license shall not supersede any product licens you have with MathWorks for the MATLAB Compiler.

¢Acepta los términos del acuerdo de licencia? @ Si O No

Derechos de autor, marcas comerciales y patentes

MATLAB and Simulink are registered trademarks of The MathWorks, Inc. Please see mathworks.comfrademarks for a list of additional frademarks. Other
product or brand names may be trademarks or registered trademarks of their respective helders. Math\Works products are protecied by patents (see
mathworks.com/patents) and copyright laws. Any unauthorized use, reproduction. or distribution may result in civil and criminal penalties.

e Espere a que finalice la instalacion; recibird un mensaje indicando que ha sido completada con

éxito.

Antes de la primera ejecucion pulse la tecla Windows+R y escriba “odbcad32.exe”. Se le abrira una
ventana en la que debe comprobar que no aparezca “MiAccessDB”, en caso de que si aparezca eliminelo
pulsandolo y luego presionando el botdn “Quitar”.

; Administrador de origen de datos ODBC (64 kits)

bt

DSN de usuario  DSN de sistema DSM de archive  Controladores  Seguimiente  Connection Pooling  Acerca de

Origenes de datos de usuario:

dBASE Files 64 bits
Excel Files 64 bits

MiAccessDB 64 bits

MS Access Database 64 bits

MNombre Plataforma  Controlader

Microsoft Access dBASE Driver (".dbf, “ndx, '
Microsoft Excel Driver (" xls, ° xlsx, “xlsm, ~xls
Microsoft Access Driver (" mdb, * accdb)
Microsoft Access Driver (" mdb, * accdb)

Agregar. ..

Quitar

Configurar...

Un Crigen de datos de usuario ODBC almacena informacion de conexion al proveedor de datos
m; indicado. Lin Crigen de datos de usuario solo es visible y utiizable en el equipo actual por el usuario

indicado.

Aceptar Cancelar

Aplicar HAyuda

Paso 3: Primera ejecucion

Tras instalar el programa encontrara el ejecutable del mismo, que se encontrara dentro de una carpeta
llamada “application” que aparecera en la ruta en la que se descargo el programa. En el caso de haber
dejado la ruta predeterminada sera “C:\Program Files\ITA”.



ITA X
« ™ [J > Esteequipo > Discolocal (C) > Archivos de programa > [TA > Buscar en ITA Q
@ Nuevo Tl Ordenar = Ver (B Detalles
A Inicio Nombre Fecha de modificacion Tipo Tamafio
application 23/04/202317:11 Carpeta de archivos
1R Galeria PP B
uninstall 23/04/202317:11 Carpeta de archivos
> @ OneDrive - Persona
5] icon_48.png 23/04/2025 16:54 Archivo PNG 4B

Dentro de la carpeta “application” encontrard el archivo “ITA.exe” con el que puede ejecutar el programa:

— X
application % + o
& qp [J > Esteequipo > Discolocal (C) > Archivos de programa > ITA > application Buscar en application Q
@ Nuevo X% © D = W X Ordenar O Ver (D Detalles
% Inicio
| Galeria @
ITA
> @ OneDrive - Persana bomTrgerstos Arsyee
icon.ico [TA.exe readmeitit splash.png

Por otro lado, el programa también es ejecutable desde un acceso directo, si lo cred durante la instalacion.
Lo encontrara en el escritorio o desde el buscador de aplicaciones de Windows:

Q
< @ Microsoft Bing  Aplicaciones ~ Documentos  Configuracion ~ Carpetas B

Mejor coincidencia

|@ITA @

Microsoft Bing sugerencias web (10+) ITA

Aplicaciones

@ IMAexe-enf

@ Abrir
> @ Ejecutar como administrador
= ) Abrir ubicacién de archivo
&) ITA_Installer.exe >
£ Andlar a Inicio
Configuracion
<> Anclar a la barra de tareas
@ Resaltar texto con formato > B Desinstalar
Carpetas
ITA_Installer >
Fotos

Logo ITA Database en fondo
4 azulpng

Sea cual sea la forma en la que abra el programa, es importante tener en cuenta que, en la primera ejecucion,
debe abrirlo con permisos de administrador. Le aparecera una pantalla de carga con el logo de ITA mientras
se abre la aplicacion, este proceso puede demorarse unos minutos.




ITA

lon Temperature Analyzer

Transcurrido ese tiempo, el programa se abrird con una ventana emergente de informacién donde aparecera
un mensaje similar al siguiente:

D\' MATLAB App —

Database not found x

I./'i'\l The database is not found, copy the DB folder with the

2/ TJll.accdb file inside into the following path
‘C:\Users\david\AppData\Local\MathWorks\MatlabRuntim
eCache\R2024bNTA_510°. The application will close in 20
seconds.



“The database is not found, copy the DB folder with the TJIl.accdb file inside into the following path
‘C:\Users\david\AppData\Local\MathWorks\MatlabRuntimeCache\R2024b\ITA 510’. The application
will close in 20 seconds.”

Copie o escriba la ruta que aparezca en su mensaje, la necesitara para el siguiente paso, en este caso:
“C:\Users\david\AppData\Local\MathWorks\MatlabRuntimeCache\R2024b\ITA_ 510" (esta ruta
dependera de su ordenador, puede variar en funcién de cada maquina).

Tras 20 segundos el programa se cerrard y mostrara una ventana de error:

Error X

Invalid ar deleted object.
! Error in == borradorGUled02. mlapp at line 3213

Paso 3: Copia de la carpeta "DB"

e Localice la carpeta "DB" dentro de "ITA_Installer".

e Copie esta carpeta.

e Dirijase a la ruta que acaba de guardar
C:\Users\david\AppData\Local\MathWorks\MatlabRuntimeCache\R2024b\ITA 510 (En el
caso del tutorial, recuerde que esta ruta podra ser diferente para usted)

e Pegue aqui la carpeta "DB".

<« F @ @ > -~ AppData > Llocal > MathWorks > MatlabRuntimeCache > R2024b > ITA510 > Buscar en ITA_510 Q

@ Nuevo ¥ 18] @D 0] Tl Ordenar = Ver (B Detalles

) Nombre Fecha de modificacién  Tipo Tamafio
£ Inicio

matlab Carpeta de archivos
| Galeria "

META Carpata de archivos
> @ OneDrive - Persona

Analysis Carpeta de archivos

CalibrationFolder Carpeta de archivos

B Escritorio DB 09/05/2025 19:03 Carpeta de archivos
* Personal ExperimentFolders Carpets de srchivos
L Descargas A Carpets de archivos
5 Documentos TA_515145df-1281-46c2-9¢10-Fad0f6eD.. Carpets de archivos
toalbox Carpets de archivos

A Imigenes B

6 crestedts Aschivo TS 0kB
I3 Videos

[ deploy lnck Aschivo DEPLOY .. 0kB
£ Musica

sripts

Reuniones

Paso 4: Ejecucion de ITA
Vuelva a abrir ITA, ya no es necesario usar permisos de administrador.
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lon Temperature Analyzer

Compruebe que el programa se inicia sin problemas.

[ MATLAR App - O X
Files Calibration Analysis

Calibration Experiment

Selection of calibration files @

|' Import Files |
Calibration Files (Temp) Calibration Files (Perm)
I: Save —- :|
[ Refresh |
I: Delete from temporary folder :I I: Delete from permanent folder :I
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Consejo adicional (opcional)
e Serecomienda crear un acceso directo al archivo "ITA.exe" en su escritorio para facilitar el
acceso.
A partir de este instante puede comenzar a utilizar ITA para el analisis espectroscopico.



Anexo B Manual de Usuario

Pestana File: Calibration

Uso basico:

[& MATLAB App
Files Calibration Analysis

Calibration Lamp Experiment

Selection of calibration files

Import Files | @
Calibration Files (Temp)

| Delete from temporary folder @

1 T T

=)

Calibration Files (Perm)
Save — @

Boton para importar ficheros .spe a la carpeta temporal
Lista de ficheros .spe en la carpeta temporal

Boton para eliminar ficheros .spe de la carpeta temporal
Boton para pasar un fichero .spe de la carpeta temporal a la
permanente y viceversa

bl el

Delete from permanent folder @

Boton para refrescar las listas con los ficheros .spe

. . : : : S.
| 6. Lista de ficheros .spe en la carpeta permanente
s 7. Boton para eliminar ficheros .spe de la carpeta permanente
j i 8. Grafica de visualizacion del fichero .spe
ost | | 9. Barra para seleccionar perfiles del fichero .spe a visualizar la grafica
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B e e e L T e L LT LT L LT LT T T P P T PP T
1 4 7 10 13 16 19 22 25 28 31 34 37 40_43 46 49 52 55 58 61 64 67 7072
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Al iniciar por primera vez ITA, no habra ficheros cargados. Siga estos pasos para cargar los ficheros de

calibracion:

1. Pulse el Boton 1 para seleccionar los ficheros de calibracion.

Selecciona archivos de calibracién X
« v 1 « new > programacion > spe > 20250120 Datos HA v O | Buscaren 20250120 Datos HA P
Organizar ~ Nueva carpeta B= - in' ]| o
~
=] Imagenes ) Nombre Estado Fecha de modificacion Tipo ~
Microsoft Teams | ha55951-1080-5.5pe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
P [] ha55952-1080-5.5pe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
Reuniones [7] ha55953-1080-5.5pe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
xilinx || ha55954-1080-5.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
|| ha55955-1080-5.5pe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
9 Este equipo | ] ha55956-1080-5.5pe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
2 2 Descargas | | ha55957-1080-5.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
& Documentos || ha55958-1080-5.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
W Esaritorio [] has5959-1080-5.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
= Imagenes || ha55960-1080-5.pe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
- - 3/04/: . s iv P
} Masica || ha55961-1080-5.pe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
|| ha55962-1080-5.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
J Objetos 3D
E || ha55963-1080-5.pe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
Vids
fdeos [ ha55964-1080-5.5pe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
45 05Disk (C) || hgS46_20s cal.spe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
=x lanza (\\10.168.1 [] hg578_20s_cal.spe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
I L i B
Nombre: |“h9546_205_cal‘spe” "hg578_20s_cal.spe” V| Todos los archivos (*.*) ~

2. Una vez seleccionados, la lista (Lista 2) se actualizard mostrando los archivos disponibles.



3. Al hacer clic en un fichero de la lista, su contenido se visualizara en la grafica (Grafica 8) para
confirmar que el fichero es adecuado.

[ MATLAB App — X
Files | Calibration | Analysis

Calibration Lamp Experiment

Selection of calibration files n-n@

[ importFiles |

Calibration Files {Temp) Calibration Files (Perm)

hg546_205_cal.spe
hg578_20s_cal spe
[ sae =]
\: Refresh |
[ Delete from temporary folder | [ Delete from permanent foider |
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Profiles

Guardarlo permanentemente:

o Pulse el Boton 4 para mover el archivo a la carpeta permanente. Aparecera una ventana
solicitando:

o Numero de Gaussianas del fichero.

4 New Calibration File — ¥

Mumber of Centres

9]4 Cancel

o Centros (en pixeles) y las longitudes de onda correspondientes (en nm).



4 N - *

Centre 1
200

Lambda 1 (nm)
E46.074

Ok Cancel

Nota: ITA sugiere automaticamente valores para los centros y pixeles del 16bulo principal en archivos
.spe. Estos valores son recomendaciones, pero puede modificarlos segun su conocimiento o requerimientos
especificos.

Una vez guardados, los ficheros permaneceran disponibles a menos que los elimine con el Botén 7 o los
devuelva a la carpeta temporal usando nuevamente ¢l Boton 4.

[ MATLAB App - X
Files. Calibration Analysis

Calibration Lamp Experiment

Selection of calibration files m@

| Import Files |

Calibration Files (Temp) Calibratien Files (Perm)

hg546_20s_cal.spe
hg578_20s_cal.spe

|« save |

| Refresh |

| Delete from temporary folder | | Delete from permanent folder |

hg578;0s.al.spe
T

T T T
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Profiles

Elementos de la pestaiia:

La pestaia de gestion de ficheros de ITA permite al usuario organizar, visualizar y preparar los datos
espectrales necesarios para el analisis. Cada elemento de la interfaz estd numerado en la figura del
inicio, y sus funciones se describen a continuacion:

1. Boton para importar ficheros .spe a la carpeta temporal

Permite al usuario seleccionar e importar uno o varios ficheros .spe desde el sistema de archivos local
a la carpeta temporal de la aplicacion. Esta carpeta actia como espacio de trabajo intermedio para
organizar los datos antes de su analisis.

2. Lista de ficheros .spe en la carpeta temporal



Muestra todos los ficheros .spe disponibles en la carpeta temporal. Cada fichero corresponde a una
adquisicion espectral, y el usuario puede seleccionarlo para visualizar sus contenidos.

Boton para eliminar ficheros .spe de la carpeta temporal

Permite eliminar de forma definitiva los ficheros seleccionados de la carpeta temporal. Esta
funcionalidad es util para descartar datos no validos o redundantes.

Boton para pasar un fichero .spe de la carpeta temporal a 1a permanente y viceversa

Facilita la transferencia de ficheros entre la carpeta temporal y la carpeta permanente. El usuario
puede mover datos procesados a la carpeta permanente o devolverlos a la temporal para su revision
o modificacion.

Boton para refrescar las listas con los ficheros .spe

Actualiza las listas de ficheros en ambas carpetas (temporal y permanente), garantizando que los
cambios recientes (como adiciones o eliminaciones) se reflejen correctamente en la interfaz.
Lista de ficheros .spe en la carpeta permanente

Muestra los ficheros almacenados de forma definitiva en la carpeta permanente.

Boton para eliminar ficheros .spe de la carpeta permanente

Permite eliminar de forma definitiva ficheros seleccionados de la carpeta permanente, liberando
espacio o descartando datos obsoletos.

Graifica de visualizacion del fichero .spe

Muestra una representacion grafica del contenido del fichero seleccionado, permitiendo al usuario
inspeccionar la sefal espectral y evaluar su calidad.

Barra para seleccionar perfiles del fichero .spe a visualizar en la grafica

Permite elegir el canal especifico dentro del fichero .spe que se desea visualizar. Esto es
fundamental, ya que cada fichero puede contener multiples perfiles correspondientes a diferentes
cuerdas de vision del plasma.



Pestaina File: Experiment

Uso basico:

[« MATLAB App -

Files Calibration Analysis

Calibration Lamp Experiment

Selection of experime@les

| Import Folders |

=)

Create Folders

®

o) ©)

Amplitude

Delete Folders -1

0 50 100 150 200 250 300 350
Pixels

400

/ EdiEolder |
7’ *'7' oreegeres rrept e I, reegee e T
15 9 13 17 21 25 290 33 37 41_45 49 53 57 61 65 6972

Profiles
[ importFiles

Experiment Files(Temp) Experiment Files(Perm)

®

Apply fiter 10
@ Temp (O Perm (O Both
Initial discharge numbe@
inf |

Final discharge number

)
©

Fillter
Save —»

Delete Refresh Delete

!

©

®

*

10.
11.
12.

13.
14.
15.
16.

Botén para crear una carpeta para almacenar ficheros .spe para
experimentos

Lista de carpetas creadas

Boton para eliminar las carpetas

Boton para subir ficheros .spe a la carpeta temporal seleccionada en la lista
2

Lista de ficheros .spe dentro de la carpeta temporal seleccionada en la lista
2

Boton para eliminar ficheros de la carpeta temporal seleccionada en la lista
2

Ventana para seleccionar filtros en base al nimero de descarga para la
carpeta temporal, permanente o ambas

Boton para aplicar el filtro 7

Boton para pasar un fichero de la carpeta temporal a la permanente y
viceversa

Boton para refrescar el contenido de las listas de esta pestaiia

Lista de ficheros .spe de la carpeta permanente seleccionada en la lista 2
Boton para borrar ficheros de la carpeta permanente seleccionada en la lista
2

Grafica para visualizar los ficheros .spe seleccionados en las listas 5 y11
Barra para seleccionar los perfiles que se quiere visualizar en la grafica 13
Boton para importar carpetas con ficheros .spe

Botén para modificar la informacion vinculada a las carpetas

Para organizar los ficheros experimentales, siga estos pasos:
1. Pulse el Boton 1 para crear una nueva carpeta con datos del experimento. Se le solicitara
informacion sobre la carpeta y los archivos .spe que contendra.

[} 5

Folder Name:
cv

Diffraction Order:
3

Tuned Wavelength:
681.3

Mass:
12.001

Description:

4 New Folder Data

W

Cancel




2. Seleccione la carpeta recién creada en la lista (Lista 2) y afiada ficheros mediante el Boton 4.
Esta informacion s econserva y puede ser modificada pulsando el Boton 16

Selecciona archivos de experimento X
“— v 1 <« new > programaciéon > spe > 20240305_cv_NBI1 v O Buscar en 20240305_cv_NBI1 pa
Organizar v Nueva carpeta A i | a
S
Archivos de chat ™ Nombre Estado Fecha de modificacién Tipo ~
Archivos de chat [ cv36135-1120-40.spe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
Datos adjuntos [ cv36136-1120-40.spe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
[= Documentos [ cv56137-1120-40.spe (O] 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
DoorsDWA9.5He \J cv56138-1120-40.5spe (O] 03/04/2025 19:58 Archiva SPE
DoorsDWAS.6He [ cv56139-1125-80.spe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
B Escritorio [ cv56140-1125-80.spe © 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
= Imégenes \j cv56141-1125-80.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
\j cv56142-1125-80.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
Microsoft Teams =
| | ev56143-1125-80.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
Pc -
| | cv56144-1125-80.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
Reuniones || cv56145-1125-80:spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
xilinx |} cv56146-1125-80.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
= Este equipo \j cv56147-1125-80.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
3 Descargas \4 cv56148-1125-80.spe @ 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
- | | cv56149-1125-80.spe (O] 03/04/2025 19:58 Archivo SPE
|= Documentos - ©
|1 vSR150-1125-80 <ne (&) N3/04/2025 19-58 Archivn SPF
I Escritorio v >
Nombre: | "cv56135-1120-40.spe” "cv56136-1120-40.5pe” "cv56137-1120-40 V‘ Todos los archivos (**) ~
Cancelar

3. Confirme que el fichero es correcto visualizando la grafica (Grafica 13).

4. Finalmente, transfiera los archivos a la carpeta permanente pulsando el Boton 9 para poder
trabajar con ellos en otras funciones del programa.

Si cuenta con numerosos ficheros .spe, puede filtrar el contenido utilizando el cuadro de busqueda
(Ventana 7) y confirmar el filtrado con el Botén 8.

[+ MaTLAR App - X

Files Calibration Analysis

Calibration Lamp Experiment

Selection of experiment files

Import Folders
Create Folders

£ 2000
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Delete
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Fillter )

Refresh

Delete




[& MATLAB App - =
Files | Calibration | Analysis

Calibration Lamp Experiment

Selection of experiment files 1TA@

I rt Fold
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Create Folders

[ev 2000
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Amplitude

Delete Folders
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Profiles
Import Files

Experiment Files(Temp) Experiment Files(Perm

‘ADDW filter to: cv56136-1120-40.spe
cv56137-1120-40.spe (@ Temp () Perm () Both

Initial discharge number

Final discharge number

Fillter
<— Save

Delete Refresh Delete

Elementos de la pestaiia:

Esta pestafia de ITA permite gestionar de forma avanzada las carpetas de experimentos y los ficheros
.spe asociados, facilitando la organizacion de los datos y su posterior andlisis. Cada elemento de la
interfaz estd numerado en la figura correspondiente, y sus funcionalidades se describen a continuacion:

1.

Boton para crear una carpeta para almacenar ficheros .spe de experimentos

Permite al usuario crear nuevas carpetas dentro de la estructura de almacenamiento de ITA, donde
se organizaran los ficheros de diferentes experimentos.

Lista de carpetas creadas

Muestra todas las carpetas disponibles en el sistema, cada una de las cuales agrupa ficheros
correspondientes a diferentes experimentos.

Boton para eliminar las carpetas

Elimina de forma definitiva las carpetas seleccionadas de la lista 2, junto con su contenido asociado,
si el usuario asi lo desea.

Boton para subir ficheros .spe a la carpeta temporal seleccionada en la lista 2

Facilita la carga de nuevos ficheros .spe en la carpeta temporal seleccionada previamente. Este
paso es esencial para preparar los datos antes del analisis.

Lista de ficheros .spe dentro de la carpeta temporal seleccionada en la lista 2

Muestra todos los ficheros .spe disponibles en la carpeta temporal seleccionada. El usuario puede
seleccionar uno o varios ficheros para procesar o visualizar.

Boton para eliminar ficheros de la carpeta temporal seleccionada en la lista 2

Permite eliminar de forma definitiva los ficheros seleccionados en la lista 5, optimizando asi el
almacenamiento y evitando duplicados.

Ventana para seleccionar filtros en base al numero de descarga para la carpeta temporal,
permanente o ambas



10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

Permite definir filtros para buscar y visualizar ficheros .spe especificos segiin el numero de
descarga (nimero de disparo experimental) en las carpetas temporal, permanente o ambas.

Boton para aplicar el filtro 7

Aplica los criterios de busqueda definidos en el filtro, actualizando las listas de ficheros para
mostrar solo los que cumplen las condiciones especificadas.

Boton para pasar un fichero de la carpeta temporal a la permanente y viceversa

Permite transferir los ficheros seleccionados de la carpeta temporal a la carpeta permanente
viceversa, asegurando la correcta organizacion de los datos.

Boton para refrescar el contenido de las listas de esta pestaia

Actualiza todas las listas de carpetas y ficheros para reflejar los cambios recientes, como la
creacion, eliminacidon o modificacion de carpetas y ficheros.

Lista de ficheros .spe de la carpeta permanente seleccionada en la lista 2

Muestra los ficheros almacenados de forma definitiva en la carpeta permanente seleccionada, ya
procesados o listos para su analisis.

Boton para borrar ficheros de la carpeta permanente seleccionada en la lista 2

Elimina de forma definitiva los ficheros seleccionados de la lista 11.

Grafica para visualizar los ficheros .spe seleccionados en las listas Sy 11

Muestra una representacion grafica del contenido de los ficheros seleccionados, facilitando la
inspeccion visual de las sefales espectrales y su calidad.

Barra para seleccionar los perfiles que se quieren visualizar en la grafica 13

Permite elegir qué canal del fichero .spe visualizar en la grafica

Boton para importar carpetas con ficheros .spe

Permite cargar de forma masiva carpetas completas con multiples ficheros .spe, agilizando el
proceso de incorporacion de datos al sistema.

Boton para modificar la informacion vinculada a las carpetas

Permite editar metadatos y atributos asociados a las carpetas, como el nombre, la descripcion o los
datos experimentales.



Pestaina Calibration: Pixel/Lambda Relationship

Uso basico:

[ MATLAB App
Files Calibration Analysns

Pixel/lLambda relationship Instrumental linewidth and decalage

Calibration: Pixel/Lambda Relationship

€D

Profile 30: hg578;0s.al.spe

Calibration Files (Perm) 3000

hg546_20s_cal.spe

hg578_20s_cal-spe
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Amplitude
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Lista con los ficheros de calibracion que hay en la carpeta permanente
Boton para realizar el ajuste gaussiano y extrae la informacion de
calibracion del fichero seleccionado en la lista 1

Gréafica de visualizacion del fichero seleccionada en la lista 1

Grafica de visualizacion del ajuste gaussiano realizado al fichero
seleccionado en la lista 1

Umbral que se usara para dar el ajuste gaussiano por bueno en base al
r2

Informacion del ajuste gaussiano realizado al fichero seleccionado en
lalista 1

Dispersion lineal del fichero de calibracion usado para la realizacion
de la relacion pixel-longitud de onda

En esta pestafia, se ajustan parametros gaussianos necesarios para establecer la relacion pixel-longitud de

onda:

1. Seleccione un fichero de calibracion adecuado de la lista (Lista 1).

2. Confirme visualmente el archivo en la grafica (Grafica 3).

3. Pulse el Boton 3 para realizar el ajuste gaussiano.

El resultado se visualizara en la grafica (Grafica 4) y los parametros aparecerdn en la tabla (Tabla 6).



[ MATLAR App

Files Calibration Analysis

Pixel/lLambda relationship Instrumental linewidth and decalage

Calibration: Pixel/lLambda Relationship

&

Profile 30: hg578;0s.al.spe

Calibration Files (Perm) 3000
hg546_20s_cal spe
hg578_20s_cal spe § 2000
|' Gaussian adjustment | =
£ 1000
0
0 100 200 300 400
Pixels
Gaussian adjustment of hg378;0s.al.spe
4500 T T T T T T T
4000 <
3500 -
3000 -
@
S 2500 -
£ 2000 .
1500 B
1000 -
500 4
0 " ; ; " ; ; "
0 50 100 150 200 250 300 350 400
Pixels
Threshold Pending 0.01483
# Central pixel, |4, oy Central Pixel: |4: o: P
1 127.2823 576.9590 45076 269.5837 579.0700 42293 0.9103
2 127.5217 576.9590 43508 269.5665 579.0700 4 3508 0.9487
3 127.2861 576.9590 4.3971 269.7089 579.0700 45239 0.9561
4 127.2281 576.9590 4.6801 269.7966 579.0700 46344 0.9474
5 127.29586 576.9590 47282 269.5173 579.0700 448938 0.9556
] 127.2992 576.9590 44141 269.7297 579.0700 45070 0.9630
7 127.18388 576.9590 42572 269.7161 579.0700 4.4955 0.9713
8 127.2995 576.9590 44934 269.5410 579.0700 47143 0.9699
] 127.4092 576.9590 45779 269.6291 579.0700 46624 0.9725
10 127.4749 576.9590 4.6352 269.7699 579.0700 47698 09741 ~

Elementos de la pestaiia:

Esta pestafia permite realizar el ajuste gaussiano a los ficheros de calibracion y obtener los pardmetros
necesarios para el calculo de la dispersion lineal. Cada elemento de la interfaz, numerado en la figura

correspondiente, tiene la siguiente funcionalidad:
1. Lista con los ficheros de calibracion que hay en la carpeta permanente

Muestra todos los ficheros de calibracion disponibles en la carpeta permanente de la aplicacion. El
usuario puede seleccionar el fichero que desea procesar para realizar el ajuste gaussiano.
2. Boton para realizar el ajuste gaussiano y extraer la informacion de calibracion del fichero

seleccionado en la lista 1

Ejecuta automaticamente el proceso de ajuste gaussiano sobre el fichero de calibracion
seleccionado. Este ajuste extrae los parametros necesarios para el posterior procesado

3. Grafica de visualizacion del fichero seleccionado en la lista 1
Muestra la representacion grafica de la sefial espectral contenida en el fichero de calibracion

seleccionado, facilitando la inspeccion visual de las lineas espectrales.



Grafica de visualizacion del ajuste gaussiano realizado al fichero seleccionado en la lista 1
Superpone la senal ajustada mediante funciones gaussianas a la sefial original, permitiendo
comparar visualmente el ajuste con los datos experimentales. Esto facilita la validacion del
resultado obtenido.

Umbral que se usara para dar el ajuste gaussiano por bueno en base al R?

Permite al usuario establecer el valor minimo aceptable del coeficiente de determinacion (R?) para
considerar que un ajuste gaussiano es valido. Los perfiles con un R? inferior al umbral no se tendran
en cuenta en los calculos posteriores.

Informacion del ajuste gaussiano realizado al fichero seleccionado en la lista 1

Muestra un resumen numérico con los pardmetros obtenidos en el ajuste: desplazamientos de picos,
amplitudes, desviaciones estandar, R>, FWHM, entre otros. Estos datos son esenciales para la
posterior calibracion y analisis fisico.

Dispersion lineal del fichero de calibracion usado para la realizacion de la relacion pixel-
longitud de onda

Presenta el valor calculado de la dispersion lineal (m), es decir, la relacion entre la longitud de onda
y los pixeles del detector. Este factor es fundamental para transformar los datos del eje de pixeles
al eje de longitudes de onda fisicas.



Pestaina Calibration: Pixel/Lambda Relationship

Uso basico:
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Esta pestafia permite realizar ajustes gaussianos y calcular parametros instrumentales:
1. Seleccione el fichero de calibracion deseado desde la lista (Lista 1).

2. Confirme el archivo mediante la grafica (Grafica 3).
3. Realice el calculo pulsando el Boton 3.

Los resultados del ajuste y pardmetros apareceran en la grafica (Grafica 4) y en la tabla (Tabla 6).
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1 201.6503 546.0740 42557 0.9918
2 201.6167 546.0740 47201 0.9568
3 201.7879 546.0740 4.4063 0.9963
4 201.7532 546.0740 44127 089970
5 201.7082 546.0740 44329 0.9961
6 201.6947 546.0740 4.4503 0.9963
7 201.7957 546.0740 44731 0.9967
8 201.8297 546.0740 4.4943 0.9973
9 2019134 546.0740 4.4687 0.9975
10 201.9120 546.0740 4.3564 0.9970 7

Elementos de la pestaiia:

Esta pestafia permite realizar el ajuste gaussiano a los ficheros de calibracion y obtener los parametros
necesarios para el calculo de la dispersion lineal. Cada elemento de la interfaz, numerado en la figura

correspondiente, tiene la siguiente funcionalidad:

1.

Lista con los ficheros de calibracion que hay en la carpeta permanente

Muestra todos los ficheros de calibracion disponibles en la carpeta permanente de la aplicacion. El
usuario puede seleccionar el fichero que desea procesar para realizar el ajuste gaussiano.

Boton para realizar el ajuste gaussiano y extraer la informacion de calibracion del fichero
seleccionado en la lista 1

Ejecuta automaticamente el proceso de ajuste gaussiano sobre el fichero de calibracion
seleccionado. Este ajuste extrae los parametros necesarios para el posterior procesado

Grafica de visualizacion del fichero seleccionado en la lista 1

Muestra la representacion grafica de la sefal espectral contenida en el fichero de calibracion
seleccionado, facilitando la inspeccion visual de las lineas espectrales.

Grafica de visualizacion del ajuste gaussiano realizado al fichero seleccionado en la lista 1
Superpone la sefal ajustada mediante funciones gaussianas a la sefal original, permitiendo
comparar visualmente el ajuste con los datos experimentales. Esto facilita la validacion del
resultado obtenido.

Umbral que se usara para dar el ajuste gaussiano por bueno en base al R”



Permite al usuario establecer el valor minimo aceptable del coeficiente de determinacion (R?) para
considerar que un ajuste gaussiano es valido. Los perfiles con un R? inferior al umbral no se tendran
en cuenta en los céalculos posteriores.

Informacion del ajuste gaussiano realizado al fichero seleccionado en la lista 1

Muestra un resumen numérico con los pardmetros obtenidos en el ajuste: desplazamientos de picos,
amplitudes, desviaciones estandar, R? anchura a media altura (FWHM), entre otros. Estos datos
son esenciales para la posterior calibracion y analisis fisico.



Pestaiia Analysis

Uso basico:
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Lista con las distintas carpetas experimentales

Lista de ficheros .spe que contiene la carpeta seleccionada en la lista 1
Filtro que se aplica a la lista 2

Aplicacion del filtro 3

Umbral que determina que ajuste es bueno en base al r2

Agrupacion de perfiles que se usara para el analisis

Realizacion del analisis del fichero .spe seleccionado en la lista 2
Guarda los datos del analisis llevado acabo

Abrir la base de datos con la informacion previamente guardada

. Representacion del ajuste gaussiano realizado (eje x en pixeles)

. Representacion del ajuste gaussiano realizado (eje x longitud de onda)
. Perfil que se representa en las graficas 10 y 11

. Perfiles de temperatura I6nica del experimento

. Perfiles de velocidad de rotacion del experimento

. Boton que cambia la grafica 14 a una representacion de perfiles de

shift

Tras completar los pasos previos de calibracion, contintie con el analisis:
1. Seleccione el fichero a analizar usando las listas (Lista 1 y Lista 2) y pulse el Boton 7.

2. Puede establecer opciones adicionales utilizando los campos (Opciones 5y 6).

Tras pulsar el boton, aparecera un formulario con informacion requerida sobre el experimento:
e Obligatorios: Numero de centros, centros, shot number, elemento y agrupacion (grouping).

e Opcionales: Informacion adicional que podra completarse posteriormente desde la base de datos.

Una vez finalizado el analisis, ITA generard una representacion grafica del experimento, asi como
informacion adicional en la pestafia Visualization.
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o Si la informacion es correcta y desea conservarla, pulse el Boton 8 para guardarla.

Elementos de la pestaia:

Esta pestafia esta disefiada para procesar automaticamente los ficheros .spe experimentales, aplicando las
correcciones necesarias y obteniendo los parametros fisicos de interés (temperatura idnica, velocidad de
rotacion y desplazamiento Doppler). Los elementos numerados tienen las siguientes funcionalidades:
1. Lista con las distintas carpetas experimentales
Muestra las carpetas que contienen los ficheros .spe organizados por experimentos.
2. Lista de ficheros .spe que contiene la carpeta seleccionada en la lista 1
Muestra los ficheros .spe correspondientes a la carpeta de experimentos seleccionada en la lista 1.
3. Filtro que se aplica a la lista 2
Permite definir el nimero de disparo para filtrar los ficheros mostrados en la lista 2.
4. Aplicacion del filtro 3
Boton que ejecuta la aplicacion del filtro definido en 3 sobre la lista 2.
5. Umbral que determina qué ajuste es bueno en base al R*
Campo donde el usuario establece el valor minimo de R? para considerar valido un ajuste gaussiano.
Los perfiles con un R? inferior no seran usados para el analisis fisico.



10.

11.

12.

13.

14.

15.

Agrupacion de perfiles que se usara para el analisis

Define el numero de canales que se agruparan para el analisis.

Realizacion del analisis del fichero .spe seleccionado en la lista 2

Boton que ejecuta el procesamiento completo: correccion de pendiente, eliminacion de offset y
outliers, ajuste gaussiano, y calculo de temperatura ionica, desplazamiento y velocidad de rotacion.
Guarda los datos del analisis llevado a cabo

Permite almacenar los resultados del analisis realizado en la base de datos interna de la aplicacion.
Abrir la base de datos con la informacion previamente guardada

Abre la base de datos y permite visualizar, modificar o filtrar los resultados guardados previamente.
Representacion del ajuste gaussiano realizado (eje x en pixeles)

Grafica que muestra la sefial original y su correspondiente ajuste gaussiano en el dominio de los
pixeles.

Representacion del ajuste gaussiano realizado (eje x en longitud de onda)

Grafica que muestra el ajuste gaussiano, pero transformado al dominio fisico de las longitudes de
onda, usando la calibracion previa.

Perfil que se representa en las graficas 10y 11

Permite seleccionar qué canal del fichero experimental se muestra en las graficas 10 y 11 para su
inspeccion detallada.

Perfiles de temperatura ionica del experimento

Grafica que muestra el perfil de temperatura idnica obtenido para cada canal en la descarga
analizada.

Perfiles de velocidad de rotacion del experimento

Grafica que muestra el perfil de velocidades de rotacion calculadas para cada canal en la descarga
analizada.

Boton que cambia la grafica 14 a una representacion de perfiles de shift

Permite alternar la visualizacion entre la velocidad Doppler y el shift de los perfiles analizados.



ITA Database
Pulse el boton "ITA Database' en la pestafia Analysis para acceder a la base de datos. Desde aqui podra:
e Visualizar experimentos almacenados.

e Modificar datos existentes.

o Aplicar filtros especificos para facilitar la busqueda y gestion.
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