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1. INTRODUZIONE

Le sorgenti di luce di sincrotrone hanno giocato un ruolo molteplice nello sviluppo scientifico e
teologico di quas un trentennio. Sono state infatti uno strumento di progresso significativo in settori
diversi, che coprono campi di ricerca dalla scienza dei materiali, alla microelettronica fino alla genomica
strutturale.

Vafatto notare the ladomanda, da parte dell’ utenza, di fasci di lucedi sincrotrone di qualita sempre
crescenti, ha determinato ndevoli sviluppi scientifici e teaologici anche in settori divers come quelli
relativi alle macdine accderatici, a materiali magnetici etc....

Una delle quantita che definiscono la “bonta” di una sorgente di luce di sincrotrone ela brillanza.
Un’idea dell’ evoluzione della brillanza di sorgenti di raggi X nel corso d un secolo e fornito dallafigura 1.1.
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Fig. 1.1 - Evoluzione storica della brill anza nell’ arco del ventesimo sealo

L'analis della figura suggerisce de gli eventi che hanno determinato un significaivo
incremento sono stati quelli relativi al cambio d metoddogia, ovvero I'introdwzione dell’ anodo
rotante verso la meta degli anni sessanta el’ utilizzo delle sorgenti di luce di sincrotrone verso la
fine degli anni settanta.

Nell’arco d un ventennio si e potuto assstere al un incremento della brillanza di died
ordini di grandezza .

La progressone fino ale atuali sorgenti, in grado d fornire radiazione X con brillanze
superiori a 10°° fotoni/sec/0.1%bw/(mm mrad)? (unitd nel seguito indicate mme “uc” (unita
convenziondi)), e passata dtraverso tre fas ora note come sorgenti di prima, sewonda e terza
generazione. Tali fasi sono state caatterizzate dall o sviluppo di macdine aceleratici di tipo anello

di acawmulazione @n caratteristiche di fascio e di corrente sempre aescenti.
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Da una pura estrapolazione del grafico d figura 1.1 (s veda la figura 1.2 a), con
I’assunzione de non esistano limitazioni di principio ad dtenere brillanze sempre aescenti
utili zzando anelli di accumulazione, si pudipatizzare un incremento d atri 10 adini di grandezza
nell’arco d trenta ani. Cio a fronte della domanda di un'utenza gia matura per esperienze e
svilupp scientifici che implicano valori di brillanza dmeno sel 0 piu ordini di grandezza rispetto a

quelli attuali.
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Fig. 1.2 Evoluzioneteorica della brill anza nei prossmi anni:
a) estrapolazione del trend di figura 1.1, b) evoluzione prevista con I’'impiego di nuove teologie di tipo FEL
SASE.

E opinione @mune che valori di brill anza dell’ ordine di 1072 (uc) (che sono i valori massmi
finora ottenuti) rappresentino ura sorta di valore di soglia difficilmente superabile n la
concezione dtuale di luce di sincrotrone, ovvero luce di sincrotrone proddta utilizzando
aaceleratori come anelli di accumulazione e I’ordinaria emisgone di radiazione in wiggler o
onddatori. Infatti il raggiungimento d brill anze piu elevate richiederebbe correnti e caatteristiche
di fascio dfficilmente compatibili coni principi di funzionamento dell’ acce eratore steso.

E’ pertanto evidente dche la transizione oltre I’ attuale valore di “soglia’ richiede un sato d
teanodlogia equindi un cambiamento d concezione, che come gia notato, nel caso dell’introduzione
dell’anodorotante edella luce di sincrotrone, produca nell’ evoluzione della brill anza un ndevole
cambiamento d derivata.

Parall elamente dle sorgenti di lucedi sincrotrone esempre a partire dallafine degli anni 70
s é asdito alo sviluppo dle sorgenti di radiazione di tipo laser ad elettroni liberi o FEL



(aconimo d Free Electron Laser). Questi tipi di laser utilizzano intensi fasci di elettroni
relativistici, iniettati in onduatori e posono operare sia @me oscill atori che cwme amplificatori.

Nel primo caso la radiazione viene accumulata, come negli ordinari laser in ura cavita ottica
e la merenza s sviluppa dopo uncerto numero d interazioni successve fra gli elettron,
I’onduatore elaradiazione accumulatain cavita

Nel secondocaso, uili zzao la dove, come nel caso del raggi X, non esistano specchi adatti
per il confinamento, la radiazione erente viene generata in un solo passggio d onduatore eil
proces asciato € noto come SASE (acaonimo d SELF AMPLIFIED SPONTANEOUS
EMISSION), analogo, entro certi limiti , a processo d super-radianzadel laser ordinari.

Le sorgenti FEL, che hanno operato dalle microonde a raggi X-molli con dvers tipi di
acceleratori, pssNo essre nsiderate wme sorgenti di luce di sincrotrone stimolate e
costituiscono i naturali candidati per il raggiungimento dei valori dell e brill anze prima menzionate.

Laposgbilitadi ottenere tali valori in process FEL-SASE e asdcurata

a) dall’ utili zzo d macdine aceleratrici di tipo Linac con lxill anze di fascio d elettroni
superiori aquelle degli anelli di acaumulazione

b) da un poces d emisgone @n ura resa in fotoni superiore di otto ordini di
grandezza rispetto al’ ordinaria enissone di sincrotrone.

Con riferimento dla figura 1.2 h tenuto conto degli esperimenti SASE che hanno gia
operato con succes, sebbene non nella regione spettrale dei raggi X, e tenuto conto delle
predizioni teoriche, si puo ipatizzare de il cambiamento d teoogia possa determinare una
variazione della arvadi crescita della brill anzatale da asscurare, nonsolo I’ andamento “storico”,
ma anche valori dell’ ordine di 10°*%-10® (uc) nell’arco d un decennio.

Un dspaositivo FEL SASE € un sistema compless. Es consta infatti di un acceleratore
lineae di alta energia cgpacedi fornire un fascio d elettroni di alta corrente edi bassa dispersione
energetica, spaziale al angolare, che dopo una linea di trasporto viene iniettato in un magnete
onduatore dove parte dell’ energia del fascio viene trasformatain radiazione dettromagnetica

L’onddatore éunmagnete dhe écaratterizzato da un campo con andamento periodico sull’ asse, con
un periodo d oscill azione pari a qualche cetimetro e awn valori massmi pari aqualche kG. In tale
struttura magnetica gli eettroni emettono radiazone wn larghezza spettrale relativa dell’ ordine
dello 0.% , con wa lunghezza d'onda centrale direttamente propazionale d periodo
dell’onduatore einversamente propazionale d quadrato dell’ energiadegli elettroni.

Il proceso d amplificazone della radiazione emessa avviene grazie ad un meccanismo

simile aquello dei klystron convenziondi, ovvero tramite una moduazone di densita longitudinale
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del fascio d elettroni su ura scda pari ad una lunghezza d’ onda della radiazione, che viene
amplificaa maggiormente nella regione trasversa centrale dove épiu grande la densita di corrente
degli elettroni. Tale meccanismo d amplificazione cstituisce una sorta di guida e compensa
I'effetto d diffrazione tenendo cornfinato, trasversalmente, il fascio d radiazione durante la
propagazione nell’onddatore che pud essere lungo dedne di metri.

Insieme a questa lunghezza d' onda, detta anche risonante o fondamentale, € anessa
radiazione a armoniche di ordine superiore che, come vedremo nel seguito, pesHno esere
utili zzate per aumentare I’ intervallo d accordabili ta del sistema.

Si pud aa mmprendere @mme brill anze superiori a 10*° (uc) siano dtenibili con tali tipi di
sorgente. Infatti, nel processo SASE, circa lo 0.1% dell’energia di picco del fascio, stimabile
nell’ ordine delle migliaia di GW, viene trasformata in radiazione dettromagnetica nella regione dei
raggi X con uralarghezza di bandarelativa dello 0.1% su ura superficie radiante di poco superiore
a 10° m*,

Al momento attuale un certo nunero d sorgenti SASE hanno oprato con SuUCCes.
Sebbene |a regione di operazione s limiti alle ceitinaia di nm, i risultati sperimentali ottenuti
dimostrano che le previsioni teoriche, e i relativi codici di cacolo, hanno raggiunto un piu che
adeguato livello d affidabilita e che sono pertanto pienamente legittimati come strumento d
progetto.

Come si discuterapiu in dettaglio nel seguito, in urasorgente di radiazione X del tipo finora
descritto, la funzione FEL SASE e quella di luce di sincrotrone posono convivere. Nel caso della
presente proposta s potra pertanto dsporre di fasci di radiazione X coerente e ad alta brill anza
(10*-10% (uc)) per energie fotoniche ce @prono la regione dalle dedne di eV fino a KeV e di
fasci parzialmente erenti di ordinaria luce di sincrotrone, ma @n brillanze di due ordini di
grandezza superiori al e sorgenti convenzionali, nell e regione spettrale fino alladedne di KeV.

Chiariti i purti di cui sopra éinfine necessario fare ulteriori precisazioni che riguardano i
laser araggi X “convenziondi” e le loro prestazioni confrontate cn quelle di un sistema del tipo
FEL-SASE.

Il sistema che abbiamo descritto e basato sul processo d emissone da un fascio d e ettroni
iniettato in un magnete onduatore senza ulteriori accorgimenti, in maniera tale ce la radiazione
nasca dall e fluttuazioni dovue d rumore quantistico e dlo shot noise. Questo fatto pata ad un
inevitabile fase di rumore iniziale, in cui il sistema deve aeae le condzioni per raggiungere un
adeguato livello d coerenza. Se questa fase potese essre diminata, partendo ch un segnale gia
coerente, si potrebbero dminuire le dimensioni dell’intero apparato e si patrebbe disporre di un

segnale in uscita N maggiore purezza spettrale.



Soluzioni diverse dal semplice proceso SASE posono essere prese in considerazione e
saranno argomento d attenta valutazione, anche se tali scdte non determinano acuna variazione né
per quanto concerne la brill anza né per quanto concerne la potenza.

In particolare, nel caso di operazione dle dedne di nm si potrebbero utili zzare le csiddette
soluzioni ibride, in cui il sistema funziona da oscill atore-amplificatore. In particolare s potra
considerare |'apparato mostrato in figura 1.3, costituito da un FEL operante in condizioni di
oscillatore e da una secnda sezione operante in condzioni di amplificaore, che potrebbe

rappresentare una soluzione di un certo interes<e.

Oscillator FEL Single pass FEL

Resonance at A = 240 nm Resonanceat A =80 nm

Fig. 1.3 - Schema amplificator e-oscillatore

La “dinamica’ di un tale sistema puo essre sintetizzata come segue. Nella prima parte il
fascio d elettroni subisce, per effetto dell’interazione FEL, una opportuna moduazione di energia,
viene successvamente estratto per essere iniettato nella seconda sezione, | cui parametri
dell’onduatore sono scdti in maniera da garantire amissone su ura amonica della radiazione di
operazione dell’ oscill atore. Per effetto della moduazione in energia, che s trasforma nella sezione
dispersiva in moduazione di densita, si ha fin dala parte iniziale della sezione di amplificazione
una emissone di radiazione merente, che permette di ridurre le dimensioni del sistema al dtenere
unamaggiore purezza spettrale in uscita.

Bisogna sottolineae e, sebbene interessanti, schemi di questo tipo sono limitati a regioni
di lunghezzad’ ondanoninferiore dle decine di nm.

Ritornando a grafico d Fig.1.1, bsogna sottolineae e e non contiene le brill anze
ottenute mn sistemi laser a plasma, i cui valori di picco sono ddll’ordine di 10%° (uc) (le brill anze

maggiori sono state ottenute @n il laser a yttrio (Ne-like) operante a95eV e sono mri a 5x10%°

(uc)).



Nella figura 1.4 sono riportate le lunghezze d'onda ottenute sperimentalmente e atrapolate
teoricamente per alcuni sistemi Laser di tipo H-like eLi-like consovraimposte le regioni di operazione della

sorgente FEL SASE rdlativa dla presente proposta.
200 1 1
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Fig. 1.4 - Lunghezzed’ onda dtenute mn sistemi laser convenzionali. La zona spettrale ompresatrale due

rette orizzontali rappresenta laregione wpribile con la sorgente FEL SASE della presente proposta

Come commento alaFig. 1.4 \anotato che

i) lasorgente FEL SASE (senonsi tiene mnto delle armoniche) copre dai 100 A fino ai 15
A (ovvero dai 130 eV fino a 850 €eV), ura ampia fetta delle regioni copribili con sorgenti di tipo
laser plasma

i) I'estrapolazione di tali sorgenti a energie di fotoni intorno a keV (owvero lunghezze
d’onda dell’ ordine delle dedne di A) appare particolarmente difficil e spedalmente in relazione dle
richieste di prestazione del laser di pompa

i) le potenze di picco e medie ottenibili contali sistemi nonsono nemmeno lontanamente
comparabili a quelle ottenibili nel caso SASE, si nati ad esempio che la potenza media piu ata
ottenuta @n unlaser ad Argon (Ne-like a26 eV, intorno a 200 A) & di circa 3mW, cortro le
deanedi W ottenibili con sorgenti FEL SASE.

In conclusione é ragionevole affermare che uno sforzo dretto verso la struzione di un
sistema FEL-SASE va verso la redizzazione di una sorgente di radiazione flesshile eunica, in

grado d soddsfare diverse esigenze di ricerca, applicdive e industriali.
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Le considerazioni preliminari svolte fino ad ora costituiscono il punto di partenza per quelle

relative alle applicazioni.
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2.MOTIVAZIONI SCIENTIFICHE

2.1 Introduzione

| raggi X sono utili zzati attualmente in una vasta gamma di campi, dall a ricerca fondamentale
ed applicaa, ala diagnos radiologica e #’anadisi di prodati industriali. La sorgente SPARX
portera la maggior parte delle gplicazioni attuali a nuou livelli deccdlenza e verso nuove
direzioni. Le discipline implicate saranno molteplici e diverse fra loro. S potranno uilizzare
temiche innowetive basate sulla formazione d'immagini a raggi X, studi in funzione del tempo,
tanto nella scienza dei materiai che in biologia e medicina, |’ estensione di molteplici applicazioni
di otticanonlineae anuove regioni spettrali, nuove direzioni nella microscopia araggi X e nuove
metoddogie nel campo cella aistal ografia dell e proteine edella genomica strutturale, che si trova
in unostato d rapidissma aescita

La sorgente SPARX consentira indtre d’inviare per la prima volta una @ncentrazione
enorme di energia su piccole aeedi sistemi condensati € non e biologici. Questo rendera possbile
la scoperta di fenomeni ancora sconcsciuti, che non pGONO eswEre previsti  tramite
un' estrapolazione di quanto gia noto. Si posono spedficamente intravedere una serie di risultati
nell’ambito dell a fotochimica, che potrebbero avere interessanti ricadute industriali .

La sorgente SPARX emettera raggi X con caratteristiche aslutamente senza precedenti, fra
le quali si distinguono d parametri particolarmente importanti: 1a brillanzadi picco, circa1032 (in

unita onvenzionali (u. c.), fotoni per s, per mrad2, per mm2, su una banda passnte relativa dell o
0,1%), e ladurata di ciascun impulso, circa100 femtosecond. Nella definizione del progetto finale
saranno studiate posshili temiche sperimentali per ottener impulsi ancora piu brevi, di pochi
femtosecond.

Per quanto concerne la regione spettrale, un accderatore lineae di elettroni, con energia
d estrazione di 2.5 GeV, dimentera due onddatori che emetteranno radiazone X, lungo due linee
di luce separate, con pgima amonica alOmm ed 1.5mm, rispettivamente. L’ utilizzo di armoniche
superiori (terza e quinta) permettera un’ampia acmrdabilita dell’ energia tra 10mrm e 2nm, che
comprende la finestra dell’acqua (2-5nm, di estremo interesse in campo biologico), e tra 1.5m e
0.3m.

E bene notare dhe tale radiazione n lunghezza d onda di 0.3 rm avra una brill anza di picco
di circa 1027 uc. (circa éngue ordini di grandezza superiore dle sorgenti di terza generazione), e
permettera di applicare le temiche diffrattive con radiazione werente sia ai materiai i norganici che

a materiai biologici, con particolare riguardo alla possbhilita di effettuare aistalografia di
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maaomolewle con wn singolo impulso. Un’dtra ecezionae prestazione di SPARX sara quella di
fornire radiazione sportanea fino all’ Angstrom, con lrillanza ancora dcuni ordini di grandezza
maggiore delle sorgenti di terza generazione, che la rendono uinca soprattutto considerando la sua
strutturatemporale che forniscela posshilitadi investigare la dinamicadel sistemi.

Nella fase di redizzazione iniziale, e @n la disponbilita finanziaria prevista da bando, la
prima lineg a piu bassa lunghezza d’ondg, aimentera due stazioni sperimentali, ura per misure
diffr attometriche e |’ altra per misure spettroscopiche (anche con risoluzione temporale) sia su gas,
molele o clusters, che su solidi. La secnda lineg a maggiore lunghezza d’ ondg, aimentera una
camera sperimentale per spettromicroscopia su materiali biologici ed ura stazione per misure
spettroscopiche (anche con risoluzione temporale) su sistemi in qualsiasi stato d aggregazione. Le
due canere per misure spettroscopiche saranno finalizzate anch’esse al indagini su sistemi in
gualungLe stato d aggregazione, ed in ura prima fase saranno intercambiabili sulle due linee Tale
configurazione minima sara estendibile al un numero uteriore di stazioni sperimentali qualora si
presenti la posshilita di nuov finanziamenti, anche provenienti da partners esterni. Uno schema
possbile di redizzazione é riportato nella figura 2.1 che segue. | particolari redizzativi delle
stazioni sperimentali saranno og@tto d studio duante il primo anno el progetto e terranno conto

degli esperimenti daredizzare edegli i nteress degli utili zzatori.

X-FEL
Beams

gooogoooooooogoooooopoooooooofl

Fig. 2.1 Schema delle stazioni sperimentali del laboratorio SPARX
Bisogna sottolineae mme lo sviluppo d questo nuovotipo d sorgenti rappresenti una sfida

tenodogica asanzatisima, la ai complicazione cresce quanto pit I’energia si sposta verso i raggi
X duri. La sorgente SASE con lunghezza d’ onda minima e quella attualmente redizzata pres< il
laboratorio DESY di Amburgo nella regione dell’ ultravioletto da vuato. Il progetto SPARX, con
I’ obiettivo d redizzare una sorgente al 1.5 nm, rappresenta uno step successvo, in un intervalo d
lunghezze d’onda di estremo interesse scientifico, ed evolutivo verso il pit ambizioso traguardo che
il raggiungimento d radiazione werente di lunghezza d’ onda dell’ Angstrom.
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| parametri della sorgente SPARX, presentati in dettaglio nelle sezioni successve, sono
naturalmente suscettibili di una revisione in sede di pianificazione avanzata, per risponcere dle
esigenze di nuov utenti e di nuowe discipline (nonché a eventuali miglioramenti tecnologici).
L’ utili zzo degli impuls ultrabrevi ed utrabrill anti, nelle regioni spettrali sopra menzionate, trovera
una grandissma varietd di applicazioni in ura vasta gamma di discipline scientifiche e
teanalogiche.

E naturalmente impossbile delineae in questa sede, sia pur brevemente, tutti i possibili usi
della nuova sorgente. Inoltre, I’esperienza di tre decali di ricerca mediante luce di sincrotrone
insegna che le gplicazioni effettive di una sorgente innovetivadi raggi X risultano d normadi gran
lunga piu vaste di quell e previste in sede di progetto. Le caratteristiche uniche della nuova sorgente,
relativamente dla brill anza di picco (fino a 10* u.c.), collimazione, coerenza estruttura temporale

(durata degli impulsi dell’ordine di 100 fs), ata brillanza media (>102%u.c.), posno essere
sfruttate in ura serie di campi di indagine, che qui di seguito riportiamo insieme a acuni

esperimenti significaivi.
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2.2 Studi strutturali tramitelaradiazionedell’ X-FEL

2.2.1Sistemi biologici

Oggi il genoma completo d alcuni organismi, dai batteri all’uomo, € gia disponbile a il
sequenziamento del materiale genetico di altre spede € @uamente in corso [1]. 1| genoma di un
singdo arganismo codificaun numero molto grande di catene padlipeptidiche, da drca 1000in un
semplice batterio, ad un numero compreso tra 30000 e 70000 r@ll’uomo. Al contrario, la struttura
tridimensionale énaota solo per un sottoinsieme molto limitato dell e proteine wdificate dal genoma.
E importante sottolineare de la funzione di una proteina & strettamente legata dla sua struttura
tridimensionale e non semplicemente dla sua sequenza aninoacidica esistono poteine ce pur
avendo ura omologia di sequenza molto limitata, presentano lo stes “folding” ed hanno wa
funzione similare. Questa élaragione per cui lanuovafrontiera dellaricercain biologia molewmlare
e la “proteomica’, ed in particolare la proteomica strutturale, cioe la aratterizzazone strutturae e
funzionale di tutti i prodati del genoma.

La determinazone della struttura tridimensionale di una proteina usando la diffrazone di
raggi X & ancora unlavoro piuttosto lungo, nonetante I’ enorme progresso teaologico degli ultimi
anni. La principale difficolta di tale temica ecogtituita dalla aistalli zzazone delle macromolecole,
che é acora piu vicina dl’arte che dla scienza. Indltre, le proteine di membrana, che s stimano
rappresentare drcaunterzo d un genoma, sono dfficilmente cristalli zzabili e solo per poche di loro
la struttura aistallografica € onacsciuta. A cio si aggiunga dhe le proteine dl’interno della cdlula
non s comportano come molewmle singde in soluzione, ma Sono spPesv organizzate in compless
maaomoleolari: questa organizzazione sopramolelare permette il tipo d azon concetate he
sono recessarie per [o svolgimento dei complicdi process che asvengano regli organismi viventi.

Indtre i compless macromolewlari cristallizzano pu dfficilmente rispetto alle proteine
singole. D’ altra parte 'NMR, I' dtra tecnica de permette |a determinazione dell a struttura 3D, non
ha bisogno d cristali ma e fortemente limitata dalle dimensioni del campione, cioé permette di
studiare solo proteine piu piccole di circa 30 kDa.

La cistalografia tradizionale araggi X ha auto come obiettivo la racmlta dei dati di
diffrazione in corrispordenza dei nod del reticolo redproco (cioe la misura dell’intensita di riflessi
ad indici interi), giacché il diffrattogramma di un cristallo idede di dimensioni mille volte piu
grande del periodo dHlla cédla unitaria presenta un’intensita praticamente nullatrai picchi di Bragg.

D’altro canto, un esperimento d diffrazone relativo ad un’unica cdla produce uno spettro
continuo, d solito descritto come spettro di diffusione. | nanocristali, invece pesono pesentare
caatteristiche intermedie: picchi di Bragg concentrati sui nodi del reticolo redproco, e picchi non
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Bragg locdizzai tra loro, il cui numero dipende dalle dimensioni del cristallo. La seconda dasse
dei picchi puo essre caatterizzaa ome rifless ad indici frazionari. Analogamente, 10 spettro
continuo risultante da un esperimento d diffrazione da una molewla isolata puo essre canpionato
finemente, ed interpretato anche in questo caso in termini di rifless ad indici frazionari. La
cristallografia a Ragg X, tradizionamente, tralascia i rifless ad indici frazionari a caisa delle
difficolta sperimentali connesse dladiffrazione da nanocristalli /o da singole moleale.

In tutti e trei casl precedenti, maaocristalli, nanocristalli e molecole isolate, gli esperimenti
di diffrazione non forniscono alcuna informazone sulla fase, poiché la misura riguarda solo
I'intensita dell aradiazone diff ratta. Questo el problema della fase, la ai soluzione estata ottenuta
solo per molecole piccole. La soluzione nel caso di cristalli macromolecolari produrrebbe enormi
benefici in biologia, chimicastrutturale enella scienzadei materiali.

Le proprieta statistiche del rifless aindici frazionari e le loro relazioni coni rifless aindice
intero sono stati studiati da Giamvazzo, Siligi et al. [2-8]. Piu recentemente il problema e stato
trattato sotto |’ aspetto del sovracampionamento dello spettro d diffrazione [9-12]. In pratica lo
spettro d diffrazione e ‘oversampled” con ura spaziatura piu piccola della distanza di Nyquist,
creando cosi una regione di “non-densitd” che drcondala densita dettronicadel campione. E stato
mostrato che tale regione di nondensita puo essere utili zzata per recuperare I’'informazione di fase.

Indtre, le presenti teaiche di diffrazone a Raggi X non permettono (in molti casi), una
controparte sperimentale ai risultati teorici sopra descritti. Infatti le intensita dei rifless a indici
frazonari sono molto piu piccole delle intensita dei picchi di Bragg e la loro misura sperimentale
richiede dte dosi di Ragg X, conla artezzadi provocare seri danni del campione.

Tale problema potrebbe essere risolto uilizzando I'impulso utra-breve della sorgente
SPARX: ssimulazoni teoriche hannoinfatti dimostrato che una macromolecola puo soppatare una
intensita di raggi X di circa4 x10° fotoni/A? per unimpulso di durata enfrontabile aquello dell’ X-
FEL [13]. Ogni misura dfettuata su una molewla singda origina una proiezone 2D della sua
densita d’energia. Per ricostruire una immagine 3D, devono essere mmbinate diverse proiezoni
2D, ognura collezonata con ura orientazione casuale [16]. Quindi la combinazone dell’impulso
ultra-breve e intenso dell’ X-FEL unito con il sovracampionamento, dowebbe rendere posshile la
diretta determinazione della struttura 3D di una singda maaomolecola 0 d un comples
maaomolelare.

Poiché studi cristallografici su maaomolecole biologiche richiedonorisoluzione gomica la
quinta amonica dell’ X-FEL a 4 keV (corrispondente ad una massma risoluzione teorica dello
spettro d 1.5A) permette, in principio, la determinazione della struttura 3D nei dettagli atomici.
Indltre, anche la comporente mntinua della radiazone, avente un'intensita di circa 3-4 ordini di

16



grandezza superiore aquella proddtada sincrotroni di terzagenerazone, parebbe essere usata per
eff ettuare tali esperimenti.
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2.2.2 Diffrazione di raggi-X risolta temporalmente

Introduwzione: Esperimenti pump-probe

Nell’ultimo ventennio, € stata dedicata una gran mole di lavoro alo studio dei sistemi in
tempo rede. Reazoni chimiche risolte temporamente [1], dinamiche molecolari [2], transizioni di
fase [3] e propagazone delle ecitazon elementari [4], sono state affrontate in maniera
radicamente diversarispetto a passato. | metod convenzionali per investigare gli aspetti energetici
di tai fenomeni erano fondamentalmente basati su misure di tipo spettroscopico, consistenti

17



nell’analisi della risposta (tanto sportaneg quanto indata da una stimolazone gpropriata) nel
dominio delle frequenze dei campioni. Tuttavia, la spettroscopia (non risolta temporalmente)
rappresenta una misura mediata sull’ ensembl e statistico dell e proprieta energetiche el’informazone
che se ne ottiene elimitata dle grandezze direttamente as<ciate atali proprieta. Al contrario, un
metodo stroboscopico che cmnsista nell’irradiare il sistema @n una sequenza di lampi molto piu
brevi del suo tempo caratteristico d transizione, parebbe fornire un'analisi piu approfondta dei
meccanismi di trasformazione [5]. In questo modole transizioni elementari dei campioni potrebbero
essere descritte mme una serie di “istantanee”, scomporendo cioe il moto continuoin ura serie di
fotogrammi. Per raggiungere quest’ obiettivo, la risoluzione temporale richiesta € tra il pico ed il
femto secondo, in dpendenza del particolare sistema in studio. Infatti, fenomeni chimico-fisici
veloci, quali la fotodisociazone di aggregati, la fusione di solidi cristalini, le vibrazoni
molelari [5] etc., avwvengonosulla scda dei femtosecond e, per poter seguire laloro dnamica,
richiesta una risoluzione temporale paragorebil e. Tentare di descrivere questi fenomeni servendasi
di sonce di durata superiore permette di ottenere unicamente informazioni medie sugli stadi di
avanzamento della trasformazone del campione nell’intervallo d tempo in cui viene irradiato. E
per questo motivo che dcuni process erano ritenuti assai piu complessi di quanto nan fossero
redmente [5], dal momento che la complessta nasceva da tentativo d interpretare cme singdo
evento comples cio chein redta ea una sequenzadi molti process elementari.

Lo sviluppo dla temologia dei laser pulsati ha permesso d raggiungere la risoluzione
temporale necessaria e di intraprendere una dasse di esperimenti cui € stato dato il nome di
‘femtochimica’, fornendo ura nuowva e piu profonda visione del mondo delle trasformazioni
microscopiche [6]. Tale scopo é stato conseguito servendasi di tecniche di “pump-probe”, che
consistono rello stimolare il campione n coppie di impulsi laser, il secondo @& quali viene
progressvamente ritardato d untempo T rispetto al primo. Unadescrizione piu genericadel metodo
puo essre data in termini di perturbazone del campione per opera di uno stimolo (pump) e di
successva lettura dell’ effetto prodato da parte di una sonda oppatuna (probe). Lo stimolo e la
sonda posono avere la stessa natura, come nel caso d un singdo impulso laser diviso in due
comporenti, oppue natura differente ( impulso laser- pacchetto d elettroni, impulsi laser di energie
diverse). In ogn caso, lo stimolo dispore il campione in particolari condzioni iniziali (tempo zero
di riferimento) e la sonda misurail valore di una particolare grandezza associata d sistema dopoil
tempo 1. Effettuando ura scansione della variabile 1, s ottiene |I’evoluzione temporae del
campione. Questa temica éun pdente mezzo per investigare, virtualmente, tutti i process chimici
sensibili ala radiazone IR, visibile ed UV. Tuttavia I’uso d impulsi di tali radiazoni garantisce

un' elevata risoluzione temporale, manon unaltarisoluzione spazale.
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Una teaica di pump-probe basata sulla diffrazione fornirebbe la cnresgone diretta tra la
sequenza di spettri di diffrazone risolti temporamente egli arrangiamenti “istantanei” degli atomi
campione. Tentativi in questo senso sono stati eff ettuati servendasi di radiazone di sincrotrone di
terza generazone [7], di sorgenti di raggi-X da laboratorio pusate [8] e di elettroni usati come
sonda d posto dellaradiazione.

Ciascuno d questi esperimenti ha fornito nuove indicazioni su particolari sistemi e, nel
comples, psoNo esere mnsiderati dei test fondamentali per 1o sviluppo d un pump-probe
basato sulla diffrazione. Tuttavia, ognunopresenta delle limitazoni intrinseche che non pasono
esEere superate sempli cemente migliorandole mndizioni sperimentali.

Radial Distribution Function
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Fig. 2.2. Fattoredi struttura e funzione di distribuzione radiale della moleola C,F4l, (a) ed evoluzione
temporale di quest’ ultima (b) [5].

Un impulso d raggi-X di sincrotrone di terza generazione (ad es. ESRF) ha una durata (100
ps) di circatre o quattro ordini di grandezza maggiore del tempi caratteristici del process veloci
(10-100 fs) menzionati, mentre le sorgenti di laboratorio hanno ura brill anza troppo lassa per
ottenere dei segnali deafrabili in untempo daouisizione ragionevolmente breve, speso anche in
misure di campioni cristallini [10].

Tutto cio restringe il campo d applicazone ad ura cdegoria limitata di fenomeni (e le
reazioni chimiche nonsonotraloro).

La diffrazone elettronica ultraveloce [11] e risultata la teanica migliore aquesto scopo ed,
eff ettivamente, sono stati conddti studi di fotodissociazone in tempo reale de hanno chiarito le
dinamiche delle reazoni a partire dalla molewmla reagente fino ai frammenti dissociati, passando
attraverso tutti gli stati di transizione metastabili i ntermedi (vedi fig. 2.9. Infatti, nonctante gli
elettroni nonsoddsfino I’ approssmazone di Born (interazone debole trasonda e canpione), il che

comporta necessariamente una distorsione degli spettri di diffrazone elettronica questa risulta
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essre una metodica ampetitiva on la diffrazone di raggi-X qualora si studino molewle isolate.
Viceversa, quandosi debba studiare materia condensata, la diffrazione dettronica puo essere usata
solo come temicadi superficie el indtre larisoluzione temporae (benché datualmente sia~10 [x)
ancoratroppo kassa per lo studio delle dinamiche dementari.

Per questi motivi la diffrazone di raggi-x si propore mme una metodologia unica per 1o
studio delle variazoni microscopiche rapide, sportaneeo inddte, coerenti o incoerenti, dei sistemi.

L’ applicazione della tecnica pump-probe é di interesse sia fisico che chimico. Pud essre
utili zzata tanto per misurare gli spostamenti degli elementi che wstituisconoil campione quanto per
seguire laloro trasformazione chimica Un impulso X-FEL €&, per tanti aspetti, ura sondaidede per
congelare in unsingdo dffrattogramma la struttura di un campione precedentemente perturbato da
un impulso laser IR, visibile, UV, o unaltro impulso X-FEL. A seconda del tipo d perturbazone
indatta dallo stimolo sul sistema, ad esempio sui suoi gradi di liberta rotazondli, vibrazonal,

elettronici, sui moti singoli o collettivi, s potra seguire una diversa dinamica di trasformazione.
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Femtofisica: test diretti della meccanica quantistica

Benché la meccanica quantisticasia la teoria fisica de presenta il miglior aceordo coni dati
sperimentali, la wrrettezza della descrizione dhe fornisce del movimento d oggetti microscopici
none stata ancora direttamente verificata

Per introdure |I’argomento si pud citare, atitolo d’esempio, la rappresentazione di Pauli della
risonanzatra diverse strutture dettroniche. Essa @a comunemente considerata mwme un modello per
rappresentare dcuni legami chimici e, prima degli esperimenti di pump-probe, non v era evidenza
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sperimentale per affermare die questo fos= il reale mmportamento degli elettroni di legame [1].
Allo steso modo, rell’ approssmazone amonica del potenziale, una moleala de s trovi in uno
autostato vibrazonale non dowebbe muowversi e solamente quando la molewla venisse ecdtata in
una sovrappasizione di diversi autostati (stato misto), parebbe formarsi un pacdetto d onda non
stazonario e s dowrebbe poter constatare un moto rede (vedi fig. 2.3.
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Fig. 2.3. Diagramma dell’ eccitazione dell’ oscill atore quantistico ad uno stato di sovrapposizione di vari modi
vibrazionali e del pacchetto d’onda risultante. Nel riquadro € mostrata I’analogia con I’ ottica classca [1]

Per osservare sperimentalmente il moto, s puo pgeparare un insieme di molewle in ura
condzione werente (cioe in maniera tale che condvidano la stessaa funzione d' ondd), in cui
ciascuna molecola eecdtata simultaneanente dlo stes stato misto [2]. Un sistema di questo tipo,
puo essere descritto coll ettivamente, come se tutte le molewle fossero urite asseme. Anche questo
fenomeno é stato redmente osservato ma, come nel caso precalente, il movimento atteso e stato
confermato indirettamente dtraverso I'analis di dati di natura spettroscopica piuttosto che
direttamente tramite I'impiego d una sonda sensibile dlaposizione.

Unimpulso X-FEL possede un’intensita ed unarisoluzione temporae tali dafornire spettri di
diffrazione eda ai s possa estrarre la trasformata di Fourier della correlazone istantanea delle
posizioni atomiche intramolelari, ovvero dell e distanze di |egame.

Utili zzando laser visibili, & stato pcsshile studiare il meccanismo della ridistribuzione
dell’ energia da un singdo modo ecatato agli atri modi normali di vibrazone, confermando che la
ridistribuzione arviene seguendoil modell o classco d penddi coll egati da molle calevoli [3] (vedi
fig. 2.4. Unavolta che un modo viene dtivato, |I’energia édistribuita ali altri; dopodché torna d
modo aiginale eprosegue periodicamente secondo guesta dternanza
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In effetti, i mod vibraziondi di un cscill atore armonico noninteragiscono ma, a causa della
comporente anarmonica sempre presente in misura maggiore o minore, un trasferimento d energia

€ ammunqle &teso.

le>
le> T
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Fig. 2.4 Modelli classici e quantistici di oscillatori accoppiati [1]

Dati spettroscopici al femtoseandoconfermano che aiche questo meccaiismo erede e tei
moti rotazonali o altri effetti spuri nonsono in grado d eliminare in tempi brevi la werenza di fase
che onsenteil trasferimento periodico d energia[4].

Misure di diffrazone a femtosecondo sarebbero in grado d fornire un'immagine dei
compless moti molewlari, scomporenddi in una sequenza di process elementari, senza dover
ricorrere amodelli i nterpretativi come nel caso spettroscopico.

Anche le rotazoni coerenti potrebbero essere visualizzae con la stessa tecnica @nsentendo
cosi lo studio delle perturbazoni interne (forze di Coriolis) ed esterne (collisioni), che infine
produconola scomparsa di tali effetti coerenti [5].
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Femtochimica: Sudio in tempo reale delle reazioni chimiche

Studi pump-probe sonostati conddti sulla dinamicadell e trasformazioni chimiche servendacsi
di laser ottici. II modello chimico classco che descrive una reazone a partire dai reagenti per
arrivare a prodati attraverso uno stato d transizione (“‘comples® attivato”) ha avuto piena
conferma[1l]. Lo stato d transizione, storicamente introdato come utile meza per rappresentare 1o
stadio dellareazonein cui i comporenti non pesonoessre identificai né coni reagenti e né mn i
proddti, si & dimostrato un vero stato della materia. Infatti, questo intermedio pcssede spedfiche
proprieta e caatteristiche e, nonstante il breve tempo d vita, deve essere considerato un compaosto
indipendente. Il modoin cui |’ energia viene trasferita dai resgenti a complesso attivato e, da e,
a prodati (asseme dle loro scde temporali), e stato studiato spettroscopicamente con temiche
ottiche di pump-probe [2]. Grazie dla preparazone merente degli aggregati molealari, i risultati
possonoessere espress in termini di movimento d unsingdo pacdietto d onda nell o spazo avente
per variabili il tempo e le mordinate di reazone, rivelando cosi le modalita di frammentazone e
ricombinazone.

Ottenere una descrizione del pacdetto donda tramite la diffrazone d femtosecondo
chiarirebbe le modalita del movimento nello spazo reale piuttosto che nello spazo semplificao
delle wordinate empiriche di reaziore.

Potential Enerqy Surfaces

X
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Fig. 2.5 Schema della fotodissociazione di una molecola tri-atomica [1]
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Un'utile gplicazone potrebbe esere lo studio dell’evoluzione temporale di reazoni
chimiche indate da laser. 1| modello piu semplice di un simile proces e la rottura del legame di
una molemla biatomica [3]. Un impulso laser visibile pud essre utilizzao come stimolo per
ecdtare un elettrone di valenzain unostato repulsivo antil egante.

Il pacchetto d onda molemlare seguira il profilo energetico monaonamente decrescente,
alargandosi ed adlontanandosi sempre di piu dal’origine, cammino che crrisponce dla
progressva separazione degli atomi.

La separazone potrebbe esere monitorata wn la diffrazione di X-FEL, mostrando se
I'ipotesi di questo meccanismo sia redlistica oppure se risulti complicaa dall’ attraversamento di
diverse superfici d' energiapotenziale (vedi fig. 25).

Infatti, bisogra dtendersi |’ esistenza di molte superfici per molemle cmposte da divers
atomi ed il metodo d diffrazione pump-probe offrirebbe lo strumento per determinare le posshbili
traiettorie del pacchetto d onda the potrebbe passare da una superficie di potenziale al un’atra nei
purti in cui ese si intersecano. L’ osservazione sarebbe resa possbil e dall’ aumento della velocita di
gruppo & pacdetto d onda dhe dipende dalla pendenza della particolare superficie di potenziale
lungo la quale s trova ascorrere [4]. La sequenza delle posizioni relative asunte dagli atomi
fornirebbe un mezzo per studiare le caratteristiche di queste superfici.

Un' dtra tipooga dinformazone dimica potrebbe essere ottenuta seguendo reazioni
chimiche guidate dal laser (per esempio, I’aumento selettivo del tasso d produwzione di uno dei
posshili proddati finali) con la diffrazione X-FEL, in termini di distanze e velocita degli atomi dei
reagenti.
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Transizioni di fase

Un impulso X-FEL ultra brill ante puo podure un incremento rapidissmo d temperatura nel
campione equind la sua fusione. Gli eettroni che asrbonola radiazone sono pomoss a liveli
energetici superiori e, durante la successva disecdtazione, trasferiscono I’energia in ecces al
reticolo cristalino [1]. Due sonoi fenomeni di interesse de potrebbero essere studiati mediante la

teaicadi pump-probe diffr attometrico.
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Il primo & un poces, aternativo a quello appena descritto, che patrebbe provocare la
distruzione del cristall o prima che siaraggiunta latermalizzazone, nao come “fusione dettronica”.
E equivaente dla “Esplosione Coulombiana” di sistemi di materia soffice (vedi par. 2.2.) e s
verifica quando ura porzione aitica di elettroni di legame transisce dla banda di conduzione.
Benché vi siano indizi sperimentali dell’insorgenza di quest’ effetto [2], le sue caatteristiche sono
sconasciute, in quanto |’ ordine temporale su cui avvengonoé inferiore d ps, e solamente impulsi al
femtosecondocostituirebbero unostrumento adeguato per questo studio.

Una seconda dasse di fenomeni che posno essere studiati in tempo reale é |’ evoluzione
della struttura del campione, in caso d fusione termica prima che s siaraggiuntala configurazone
liquida d'equilibrio. L’equilibrio termodinamico per un insieme caionico corrisponce a un
minimo asoluto dell’ energialibera di Gibbs. Essa contiene un termine di energia interna, che tiene
in considerazone le interazoni trale particelle, ed untermine entropico (pesato con la temperatura
del sistema), che ecorrelato a grado d disordine. Se i potenziai interparticdlari sono a orto
raggio come nellamaggioranza dei sistemi fisici, il termine di energiainterna elocale el é sensibile
solo all’ organizzazone del primi vicini. Al contrario, il termine entropico e una grandezza ll ettiva
e dipende dai gradi di libertadi ciascuna particella. Quindi le scde temporali di variazone di questi
contributi sono dverse e duante il proceso di convergenza verso |I'equilibrio finale, bisogra
aspettarsi la presenza di vari stati metastabili di breve durata, che corrispondonoa minimi relativi
dell’ energiainterna.
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Altri studi diffrattometrici in tempo reale

La tecnica pump-probe puo anche essere interpretata in maniera piu estesa. L'impulso d
probe puo ossrvare sia I'effetto ritardato dell’azone diretta dello stimolo, sia le @mnseguenze
indirette dell’ interazione dell o stimolo stes conil sistema.

Un esempio del secndo caso € la generazone di onde d'urto estremamente intense tramite
impuls X-FEL che producano |’ablazone della superficie del campione irradiato. L’onda di
compressone s propaghera dtraverso il campione inducendo variazioni strutturali che potranno
esEre rilevate da una sonda ritardata [1]. Servendasi di questo metodo, si patranno investigare
riarrangiamenti dei sistemi vetrosi e transizioni di fase di sistemi cristalli ni indati dalla pressore.
Altresi, come descritto nel paragrafo precedente, usando unimpulso laser visibile si posono
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raggiungere dte temperature € quindi, ossrvare il comportamento di sistemi sottopcsti a
condzioni estreme. L’ esplorazone di regioni del diagramma di fase non accesshili fino ad ogg
fornirebbe informazioni di interesse geologico sull’ equazone di stato della materia.

In modoanalogos potrebbero condure stud strutturali di ricostruzione di superfici in tempo
rede. E ben nao che le proprieta superficiali dipendono dlla loro struttura e che i tempi delle
transizioni di fase degli atomi di superficie sonodell’ ordine dei femtosecondi, cosi che finoranon e
stato posshile dcuno studio sui meccanismi di riorganizzazone durante transizioni di fase
superficidi [2]. Il fascio X-FEL possede sia larisoluzione temporale sufficiente per evidenziare gli
stadi intermedi delle transizioni, che la brillanza per fornire segnali rilevabili anche quando sia
diffuso dal numero esiguo d atomi che wstituiscono ura superficie. Quindi una misura pump-
probe tramite I’accoppamento d due impulsi X-FEL patrebbe fornire utili i nformazoni a questo

riguardo.
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Test di smulazioni al calcolatore

La crescita della potenzadi cdcolo dei proces=ori digitali hafornito I’ opportunita di simulare
il comportamento microscopico dei sistemi risolvendo in maniera gprossmata le equazoni del
moto, sia dasdche dce quantistiche, dei loro costituenti. Sono esempi di queste temiche la
dinamicamolemlare el il metodo Car-Parrinell 0. Tuttavia, a caisa della complessta del sistema di
equazoni che devono essere risolte smultaneamente al ogn stadio della smulazone e a causa
della dipendenza esponenziale del tempo d calcolo da numero d gradi di liberta cinvalti,
simulazoni redistiche posono esere nddte unicamente su scde temporali molto piccole
(tipicamente del picosecondd. Una conferma dell’ attendibilita dei risultati dei calcoli verrebbe
dagli esperimenti sull’ evoluzione strutturale di sistemi che, dopo una perturbazone, rilassano verso
I’ equili brio termodinamico. In effetti, uncampione aistallino puoessere surriscddato rapidamente
e il proces conseguente dla fusione pud essere seguito racmgliendo una serie di pattern d
diffrazione di raggi-X in rapida successone. Tutto cio € I’ equivalente di una simulazone in cui gli
atomi, iniziamente disposti nelle posizioni che occupano nel reticolo cristallino, siano liberi di
muovers sotto I’ effetto d un bagnotermico in cui vengano istantaneamente atrovarsi. In tal modo
si avrebbe una corrisponcenza diretta trale configurazoni ottenute nella successone dei pasg della

simulazone equell e osservate sperimentaimente. La diffrazone risolta temporalmente eseguita @n
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impulss X-FEL potrebbe quind rilevare la dinamica reale degli atomi che s muovono @ una
configurazione a bassa entropia a quella descritta dalla funzione di correlazione radiale

all’ equili brio.

2.2.3Studi basati sull’ elevata brillanza media; Diffrazione da diffusori deboli

La brillanza unicadi un fascio X-FEL apre nuovi campi di ricerca per tutti quel sistemi che
non sono in grado d diffondere fotoni efficacemente. Cio puo dpendere o dal basso numero di
centri di scatering coinvalti, come in sistemi rarefatti, o dalla scarsa dficienzadi ciascuno d ess,
come nel caso d atomi a bas numero atomico. A questa cdegoria gpartengono sistemi

interessanti e, come esempi, passamo citare i seguenti:

Soluzioni Diluite

Le soluzioni sono sistemi di rilievo dal purto d vistafondamentale in quanto, man mano che
laloro dluizione aesce esetendoro a comportarsi come descritto dai semplici modelli di Rault ed
Henry, che rivestono unimportanza straordinaria nella chimica andlitica Tuttavia, per effettuare
misure di diffrazone di soluzioni diluite, cioé per osservare I’ effetto d una picoola quantita di ioni
di soluto sulla enorme maggioranza di particdle di solvente, deve essre usata una temica basata
sul confronto tra diffrattogrammi. Assumendo che la presenza del soluto comporti una
perturbazione piccola sull’arrangiamento microscopico iniziale del solvente puro, la minima
differenza tra i pattern d diffrazione dovrebbe rivelare |’ effetto della presenza del soluto. La
statistica devatissma necessaria per ottenere un risultato d accuratezza soddsfaceite puo esere

ottenuta sfruttando |’ intensita dell a sorgente X-FEL.

Nanoparticelle e Clusters

Cristali di dimensioni estremamente piccole non poducono pcchi di Bragg quandoirradiati
con unfascio d raggi-X, a caisa dell’ effetto indato dalle modeste dimensioni, dalla distribuzione
casuae dei grani e dall’ alta concentrazione di difetti che generamente i grani contengono.l pattern
di diffrazione di tali sistemi sonosimili aquelli dei liquidi e richiedonometod di elaborazone piu
compless del classco raffinamento di Rietveld. Indtre € necessario un fascio incidente di alta

intensita per ottenere una statistica sufficiente sul segnale diffratto.
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Si definiscono ranocristalli aggregati aventi dimensioni lineai finoa 1000A. L’interesse dei
nanocristalli rivestono & dovuo alle loro particolari caratteristiche chimico-fisiche el a ruolo che
svolgono rei process di nucleazone.

Dauna parte, infatti, si potrebbero osservare proprio negli aggregati di dimensioni piu piccole
notevoli proprieta cdalitiche dovue dl’élevato rappato superficie-volume el effetti di
confinamento quantistico simili aquelli presenti in strutture atificiali (quantum wells, wires e dats).

Indtre, la dasgca teoria della aistallizzazione da una soluzione satura o da un liquido
maaomol el are sottoraffreddato, descrive la nascita ela crescita sportaneadi domini cristalli ni in
termini di formazone randam di piccoli cluster [5]. Solamente quando un cluster eccale una
dimensione aiti ca diventa termodinamicamente stabile epuo essere il germe per lo sviluppo d un
maaocristall 0. Questa descrizione fenomenadogicanoninclude dcun dettaglio sull e fluttuazoni di
dimensione dei cluster e sulla dinamica di formazone dei cristali, che potrebbero invece ssre

fornite daunadiffrazone X-FEL intemporede.

Sstemi ad dto contenuto didrogeno

Un’ampia dasse di composti tanto organici quanto inorganici € mstituita in parte da @omi
idrogeno. Tra di ess i paimeri e le molewle biologiche rivestono unruolo fondamentale in molti
campi diversi dellascienza Tuttaviala struttura di tali sistemi si e potuta studiare solo parzialmente
con ladiffrazone di raggi-X. Solitamente estata preferitala diffrazone di neutroni benchéi flusg,
anche quelli prodati da redtori nucleari, siano d diversi ordini di grandezzainferiori a quelli dei
sincrotroni di terzagenerazone.

In esperimenti consueti di diffrazione di raggi-X, gli aomi di idrogeno sono namamente
considerati invisibili e la loro pasizione nelle molemle 0 nei reticoli deve essere ricavata da
conacscenze dimiche indipendenti dalla misura. Infatti, avendo di atomi di idrogeno reutro unsolo
elettrone, paché I'intensita di raggi-X scaterata dasticamente da un atomo € propazionde a
quadrato del suo numero atomico, ess nonsonoin grado d interagire dficientemente con unfascio
di raggi-X.

Anche abasg valori di momento trasferito, di atomi leggeri diffonderanno la radiazione
principalmente in modo anelastico (Compton), cosi che il segnale ril evato contiene un’informazione
strutturale molto powera (esendo contenuta unicamente nella parte di radiazone diffusa
elasticamente). E quindi necessario un naevole aumento dell’intensita del fascio incidente per
migliorare la statistica in modo che ache la minima perturbazione proddta dalla comporente
coerente possa essere rilevata el estratta dal fondo incoerente.

28



2.2.4 Diffrazione coerente: olografiadi raggi X

Uno dei maggiori problemi della diffr attometria & che un pettern d diffrazione non puoessre
asciato unvocamente ala struttura del campione de lo ha prodato. Infatti, la teoria della
diffrazione di Fraunhder stabili sce una relazone (Trasformata di Fourier) trale moduazoni della
radiazone diffusa da un sistema ela distribuzione spazale degli elementi del sistema stes. Per
eseguire una Trasformazione di Fourier in maniera esatta occorre @naoscee in ogn purto dello
spazo redproco tanto I’ampiezza quanto la fase del campo d radiazione dettromagnetica diffusa
dal campione. Al contrario le figure di diffrazone mnsuete rappresentano soltanto I’intensita della
radiazone, per cui I’informazone sullafase eirrimediabilmente perduta. Per questo motivo solo in
casl eccezondi € possbile ricostruire la struttura del campione disporendo uncamente dei dati
diffrattometrici (vedi par. 2.2.]. In generae serviranno altre informazioni indipendenti, quali la
smmetria del sistema, le distanze di legame o reticolari oppue vincoli sulle posshbili
configurazioni che il sistema puoasumere. Per ovviare aquestalimitazone occorre disporre di una
temica de fornisca anche la fase della radiazone diffusa. A tal fine éstata utili zzata @n succeso
una temica olografica basata sui raggi X ed analoga aquella de fa uso della luce visibile per
riprodure la sagoma tridimensionale degli oggetti. L’ olografia di raggi X ha consentito d studiare
lastrutturadi cristalli semplici [1], quale I’osgdo di cobalto (vedi fig. 2.6e 2.7).

- (. |

Fig. 2.6 Quattro ologrammi acquisiti a differenti energie (6.925, 13.861, 17.444, 18.915 keV) per minimizzare gli
errori sistematici nella ricostruzione della struttura 3-D [1].
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Fig. 2.7:Distribuzione spaziale degli atomi di Co ottenuta dagli ologrammi precedenti [1]

Per eseguire una misura di questo tipo si suddvide un fascio d ragg X coerente in due
comporenti e se ne invia una sul rivelatore (onda di riferimento) e |'altra sul campione.
L’interferenza e s verificasulla superficie del rivelatore tral’ondadi riferimento e I’ onda diffusa
dal campione produce un ologramma dhe @nsente laricostruzione del fronte d’ ondadi quest’ ultima
e, di conseguenza, della disposizione tridimensionale degli atomi del campione.

L’ostacolo principale ad ura vasta gplicazone di questa temica e rappresentato dalla
difficolta di selezonare una porzione del fascio al’interno della quale la comporente cerente non
sia trascurabilmente piccola. Infatti, la werenza spazale (trasversa) di unfascio d raggi X emes
da un onduiatore di un sincrotrone di terzagenerazione e piuttosto bassa e per svolgere misure del
tipo descritto, € necessario usare diaframmi che riducano la sezione trasversa del fascio a meno di
10 micron. Cio comporta una dtenuazone notevolissma dell’intensita di raggi X e una dil atazone
conseguente dei tempi di misura, cosicché unasingola agjuisizione duramolte ore [2].

Graze dla mmpleta werenza spazale delle amoniche superiori del fascio prodato dall’ X-
FEL sarapossbile studiare sistemi che abiano lunghe distanze di legame (o interplanari nel caso d
cristalli). E sottinteso che eseguendo |’ olografia di raggi X nella modalita di pump-probe descritta
precedentemente si potranno effettuare studi che @ncilino I'elevata risoluzione temporale @n

I’ asluta fedelta dell aricostruzione strutturale del campione.
Bibliografia

1. M. Tegze and G. Faigel, Nature 380, 49(1996
2. M. Belakhowsky et a., ESRF Newsletter, October 2000, p. 12

30



2.2.5 Studi strutturali non diffrattometrici

Spettroscopia di assorbimento di raggi X

E ben ndo che la tecnica X-ray Absorption Fine Structure Spedroscopy (XAFS) risulta
esEere un pdente strumento per la determinazone dell a struttura locale intorno ad unspedfico sito
atomico. La XAFSviene gplicaain vari campi di ricerca quali labiologia, la chimica ela materia
condensata. Questa teanica ha subito naevoli miglioramenti negli ultimi anni graze dl’evoluzione
dellateandogiadegli andlli di accumulazone. Un uteriore pas avanti nell o sviluppo allatecnica
XAFS puo \enire dall’uso d sorgenti di raggi X di quarta generazione quali i laser ad elettroni
liberi (FEL) basati sul principio SASE (Self Amplified Stimulated Emission), che offriranno wn
guadagno d vari ordini di grandezza nella brillanza consentendo |’ applicazone della XAFS a
nuov campi scientifici. Indtre, la peauliare struttura temporale del fascio d radiazone enes da
un FEL permettera di eseguire esperimenti di pump& probe in cui, utilizzando unlaser di pompa, si
possano stimolare del cambiamenti di struttura o transizioni di fase da osservare mediante la XAFS,
oppuereazoni chimiche estremamente veloci quali e reaZoni di catalisi eterogenea

L’uso d un FEL come sorgente in esperimenti XA FS migliorera, indtre, latemica di Raman
scatering rella misura dello spettro d asrbimento d atomi a basso numero atomico, fornendo
nuowe oppatunita nel campo dcella chimica e della scienza dei materiali. La tecnica del Raman
scdtering estende I'uso della spettroscopia XAFS ad atomi leggeri immersi in ura matrice
fortemente asorbente. Attualmente I’ applicazione della XAFS ad atomi a basso numero atomico é
limitata perché, a caisa del bas pdere di penetrazone dei raggi X molli, &€ necessario studiare
film estremamente sottili o superfici di campioni solidi. Quindi attualmente, malgrado la grande
importanzadi elementi quali carbonio azoto ed ossigeno rella scienzadel materiai e nellabiologia,
none possbil e studiare mediante la XA FS elementi leggeri in campioni reali.

Un modo per superare queste difficolta el’uso della diffusione anelastica di fotoni o Raman
XAFS. Lo dtretto legame tra I’ asorbimento d ragg X e la diffusione Raman é stata stabilita drca
trenta ani fa[1-4]. Lateoria prevede, per ladiffusione Raman , ura probabilta di transizione simile
a quadrato dell’elemento d matrice di transizione dipolare the determina I’ asorbimento d raggi
X. Questo significa die uno spettro atenuto con qlesta temica e simile a quello dtenuto
dall’ asorbimento alla soglia K di un elemento a bas peso atomico, eccdto per la dipendenza
angdare elaridottaintensita, senzaproblemi per la mntaminazone dell a superfici.

Laregione della diffusione anelasticaRaman puw essere oservata wn alta risoluzione ebuon
rappato segnale-rumore, conraggi X di lunghezzad onda dell’ ordine di 1A o minore. Un pesshile
apparato sperimentale eriportato in [5].
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A causa dellaridotta sezione d’urto dell a diffusione Raman questa temica, nel passto, noné
stata significativamente sviluppata. Recentemente sono stati ottenuti spettri di buora qualita [6]
della grafite edel diamante, dimostrando che le strutture fini osservate con la diffusione Raman
sono peadliari di ogn sostanza e hanno ura diretta crrisponcenza on quelle osservate negli
spettri di asorbimento.

L’'uso d sincrotroni di terza generazione ha dimostrato che questo metodo puo essere
applicato con succes® nrella caatterizzadone del carbonio nell’ asfaltene (mistura di idrocarburi
aromatici [7]), per cui & prevedibile dhe, in futuro, tale temica avra un' applicadone rilevante nello
studio d elementi leggeri, nei combustibili, nella cdalisi e negli altri materiali compless.

Sorgenti di quarta generazione @me gli X-FEL daranno la possbhilta di migliorare la
risoluzione temporale di esperimenti di questo tipo e di applicare questa spettroscopia anche a
campioni massvi in cui gli elementi leggeri sono pesenti abasgssme concentrazioni.
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Riflettometria di ragai X
Dalalegge di Snell in dtica dasscas ricava dhe, quando unfascio d luce passa dtraverso

un’interfacda tra due meza aventi un indice di rifrazione differente, esso e deviato rispetto ala
direzone di provenienza. In particolare, se I'indice di rifrazione del secondo mezz € minore, il
fascio sara rifles totalmente non appena I’angolo d incidenza scende sotto un \elore di soglia
(angdo critico) [1]. In dttical’indice di rifrazone € una funzione aescente della densita, per cui si
asdste dlariflessone totale passando da un mezzo piu denso ad uro meno denso (ad esempio, dalla
materia cndensata al’aria). Laregola di Snell e ancoravalida dle energie aratteristiche dei raggi
X. Tuttavia larelazone tra densita e indice di rifrazone s inverte eil fenomeno dellariflessone
totale si verifica passando ca un materiale meno denso ad uno pu’ denso (dall’aria dla materia
concensata). Cio consente di utili zzare lariflettometria mme uno strumento per indagini fisiche edi

scienza del materiali perché un fascio d raggi X incidente su uncampione (Sia es in aria o in
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vuoto) potra essre rifleso totalmente. In condzioni di riflessone totale, nel campione penetra
un'oncda stazonaria (evanescente) la aii ampiezza decresce esporenziamente d crescere della
profondta dalla superficie. Sicocome la profondta di penetrazione dipende dall’angdo d incidenza
9, eseguendo wna scansione a partire da valori molto piccoli di 9 (incidenza radente), i potra
esplorare una porzione di campione (a partire dalla superficie) progressivamente pit spessa. Di
conseguenza si potranno eseguire misure di scattering d raggi X, basate sull’ effetto d riflessone
totale, anche su campioni di materia soffice, quali sistemi biologici, riducendore drasticamente i

danni dairraggiamento.
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Diffusione anelastica di ragai X

Solitamente quando ci s riferisce dla diffusione anelastica di ragg X s intende I’ effetto
Compton. Es® consiste nel trasferimento d energia dalla radiazone elettromagnetica al un
elettrone @omico che, di conseguenza € espulso dall’atomo, cioé il sistema @omico inizide e
frammentato per effetto dell’interazone.

Poiché la massa @aomica € wsi elevata da non subire variazioni rilevanti del suo impulso a
seguito della diffusione di un fotone, la posshilita deil trasferimento d energia possa winvolgere
I’atomo nrella sua interezza (cioe senza de venga frammentato) non € solitamente presa in
considerazione. Tuttavia il modell o appena descritto none ce una gprossimazone, in quanto una
piccola porzione dell’energia del fotone puo  effettivamente  essere ceduta dl’atomo
(principalmente d nucleo) sotto forma di aumento dell’energia cinetica di quest’ultimo. Per tale
motivo & posgbile ottenere informazioni sui movimenti atomici tramite la spettroscopia della
radiazone diffusa anelasticamente [1]. Sotto questo aspetto la spettroscopia anelastica di raggi-X
consente di misurare il fattore di struttura dinamico S (g, w), fornendo informazoni analoghe a
quell e ottenibili con la spettroscopiadi neutroni [2].

La differenza tra le due temiche é che i neutroni sono sensibili ala dinamica dei nuclei,
mentre i raggi X alladinamicadegli elettronici atomici e dhe le zone dello spazo (g, w) accesshili
alle due teaniche sono dverse.

Il problema principale della diffusione anelastica di raggi X & de la risoluzione energetica
deve essre molto alta, dad momento che la variazone relativa di energia € minima (meV di
variazone in fotoni di diversi keV). A tale scoposi deve far uso d monacromatori in geometria di
retrodiffusione, il che corrisponck a utili zzare riflessone di Bragg d ordine devatissmo e, qundi,
ad ura enorme perditadi segnde. Il fluss d fotoni racmlto durante un tipico esperimento d questo
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tipo e dell’ ordine di un fotone d secondo.L’dtaintensita ela straordinaria wllimazone del fascio
prodato dall’ X-FEL ridurra i tempi di acquisizione entro limiti accettabili (minuti), consentendo
anche lo studio d campioni ad alto numero atomico che @a preduso dal concomitante problema
dell’asorbimento. Si potranno svolgere indagini su sistemi di grande interese quali
supercondutori ad ata T, in cui gli elettroni determinano molte proprieta fisiche; sulla dinamica
dei sistemi disordinati e/o complesd, quali li quidi, vetri, semicristalli (polimeri), cristali li quidi e
sulle ecdazioni che winvolgono one& di caricalungoil sistema.
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2.3 Spettroscopia con la radiazione X-FEL

2.3.1 Fisicadel Plasma

Interazione laser-plasma: modelli teorici

Studiare il plasma prodato dall'azione del fascio laser su dversi bersagli, necessta di metod
teorici sviluppeti spedficamente per sistemi lontani dall'equilibrio. Questi metodi, che saranno
riassunti nell e pagine seguenti, si rendoro necessari in quanto il plasma prodato sara cratterizzato
da una complessa interazone tra fenomeni plasmadinamici, di trasporto e di cinetica veloce In
particolare si trova dhe la distribuzione della velocita dell e particdle criche non segue la legge di
Maxwell, mentre la distribuzione delle popdazioni degli stati interni degli ioni non segue la legge
di Boltzmann. Per questo si possono considerare solo metodi di modelli zzazore di tipo cinetico
cgoaci di trattare situazone di non equilibrio spinto, quando non sia aldirittura necessario
abbandorare |a cinetica dell e popdazioni e mnsiderare effetti di coerenza complicati dall'ambiente
plasma-dinamico. Questi fenomeni, a caisa dellaredprocainterazione astituiscono untutto unico,
che ébene studiare mediante una tecnica 'auto consistente', anziché dividendo il problema globale
in damini separati. Un ohiettivo & quind redizzare un modello della interazione laser-plasma

costituito dai seguenti modui i nterattivi:

Trasporto di elettroni e ioni mediante equazione di Boltzmann e Vlasov/Boltzmann

II' moduo consistera di due sottomoduli selezionabili a seconda de s desideri una
modelli zzazione per il caso uriforme o spazialmente esteso, nel secondocaso si avra un dettaglio
molto maggiore ma con unmaggiore costo computazionale piu grande in propazione. Nel primo
caso S utilizzera la soluzione della equazione di Boltzmann rella gpprossmazione quasi-isotropa,
ovvero atenuta mediante sviluppo in armoniche sferiche troncao a secondo termine della
distribuzione di velocita degli elettroni. Nel seacondo caso s ultili zzera la soluzione numericadella
equazione di Vlasov/Boltzmann mediante metodo Particle-in-Cell/Monte Carlo (PIC/MC)
multispede. In entrambi i casi s terrannoin conto gli effetti collisionali di particdle caiche con
spede ecdtate mediante acoppamento con il modello d cui a seguente purto (2). Esistono
applicazioni di questo metodo autocostistente (1,2) per lI'equazione di Boltzmann [1,2] e per
I'equazione di Boltzmann/Vlasov[3]. Nel caso che interessno tempi caratteristici assai brevi, nei

guali nonsi puo ancoratrascurare la struttura abande di condwione del solido metalli co bersaglio,
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s potra utili zzare la soluzione dell’ equazione di Boltzmann per elettroni in un reticolo metalli co,
mediante un appaosito codice numerico [4].

Modell o colli sionde-radiativo

Nella diagnostica dei plasmi € importante studiare il rilassamento dei livelli interni di atomi e
molewmle de amettono radiazione. In questo sistema s presentano due tipi di fenomeni che
agiscono in modo opmsto: le allision elettrone-atomo (e-A) che spingono il sistema verso
I"equili brio locde el il decalimento radiativo, che, a caisa dei diversi tempi di decalimento, é la
causa principale di non-equilibrio. | coefficienti di velocita dei process e-A dipendono dlla
funzione di distribuzione degli eettroni il cui rilassamento dipente dala distribuzione del livelli
interni degli atomi. La forte norlineaita del sistema rende necessaria la soluzione cntemporanea
(autoconsistente) dell’ equazione di Boltzmann per la dnetica éettronica nell’ approssmazione quasi
isotropa e delle equazioni cinetiche per cdcolare I'evoluzione della distribuzione dei livelli
energetici degli atomi. Le equazioni posnoessere wrrette anche per il caso del riasorbimento d
fotoni. In questo modo € posshil e determinare direttamente le distribuzioni energetiche everificare
la presenza di condzioni di norequilibrio[5]. Per I'interazione di radiazione molto intensa @n
atomi e molemle enecessario considerare ache lo spopdamento d livelli i nterni (ecdtazione o
ionizzazione) per assorbimento multifotonico e/o d raggi X. | modelli descritti sopra posono
essre estes anche atali sistemi.

Cinetica della matricedensita per process vdoci
Per tempi di interazione laser/bersaglio nell' ordine del picosemndo I' asorbimento della

radiazione laser da parte del plasma non puoessre descritto mediante le equazioni di bilancio della
cineticadelle popdazioni, in quanto occorre ansiderare la @merenza quantisticatra gli stati interni
ionici sottoposti a campo d radiazione, e quindi lavorare d livello della matrice densita. Al tempo
stes, occorre ansiderare il non equili brio traslazionale del plasma di cui a purnto (1), per cui le
teaiche ele rappresentazoni usuali nonsonoefficad. E stata recentemente svil uppata una teaica
numerica stocastica basata su urainnovetiva rappresentazione dell o stato misto quantico/classco d
un gas [6-8] nel quale ha luogo ura anetica coerente di stati interni durante il rilassamento
gasdinamico. La temica sara gplicaa d caso di studio d questo progetto con le opputune
modifiche.
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Espansione della plume

Una caatteristicadell’interazione di laser impulsati con la materia (gas, liquido osolido) e la
prodwzione di un dasma locdizzato in ura regione molto piccola che espande supersonicamente.
Tale sistema pud esere usato sia a fini diagnagtici che gplicdivi (prodwione di raggi X,
deposizione di film sottili etc.). Lo studio teorico d tale sistema verra fatto risolvendole egquazioni
di Eulero dpendenti dal tempo rell’ approssmazione monodmensionale o quasi-monodmensionale
(la dispersione angolare della plume e molto piccola@)[9]. Data I'adta velocita di espansione ela
differenza di pressone fra la plume eil buffer i tempi caratteristici del flus posno esere
confrontabili con quelli dei process cinetici. In tali condzioni € posshile avere zone in cui il
sistema emolto lontano dall’ equili brio. A ta fine I’accoppamento autoconsistente delle equazioni
fluidodnamiche mn le ejuazioni del modello collisionale radiativo dventa necessrio per la
corretta descrizione del sistema. Sara ache presa in considerazione la possbilita di sviluppare
modelli bidimensiondli.

Dinamica di process elementari in atomi e molecole

La modellizzazone di sistemi plasmo chimici in condzioni di non equilibrio spinto,
richiedono la @noscenza delle sezioni d' urto relative a tutti quei process elementari che
determinano la popdazione dei livelli energetici e la amncentrazione delle singole spede dhimiche.
Tali process elementari sonorappresentati da wllisioni fravarie specie presenti nel sistema come:

- collisioni tra dettroni e molewle vibrazionalmente &l e ettronicamente ecdtate seguite da
ecdtazione dettronica, dissociazione 0 ionizzazione,

- eccitazione dettronicaindata daimpatto elettronico e seguita da decadimento radiativo;

- colli sioni risonanti tra elettroni e molewle vibrazonamente ecdate;

- colli sioni el ettrone - atomo;

- colli sioni atomo - atomo;

- colli sioni atomo - molela biatomica emolecola-molemla

Le sezioni d' urto per tali process e le relative cstanti di velocita saranno dtenute mediante
metodi di cacolo semiclasgci e quantistici [10-14)].

Indltre per sistemi cogtituiti da molewle biatomiche (H2,N2,02) si simulera |’ evoluzione di

un pacdetto d' onda, sovrappcsizione @erente di livelli vibrazionali in uno stato elettronico
ecatato, generato per interazione di una molecola isolata nello stato elettronico fondamentale ein
un dfinito livello vibrazionale n unimpulso laser (ultrabreve) di pompaggio, procedendo ala

risoluzione wn metodi numerici dell' equazione di Schrodinger dipendente dal tempo.
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La smulazione patra descrivere la dinamica del pacdetto donda nello stato ecdtato
includendo aspetti quali la formazione di stati quas legati, la predissociazone o la dissociazione
diretta, in termini di canai finali, oppue la dinamica nello stato fondamentale [15-17] di un
pacdetto donda formato trasferendo, con un nuovoimpulso laser (ultrabreve), ura parte della
popdazione dell o stato ecdtato nuovamente sull o stato fondamentale.

Verrastudiato unsistemarede enellamodelli zzazione inclusi eff etti dowuti alla anarmonicita
dei livelli vibrazionali eccitati piu alti o ala dipendenza dala distanza internucleae del momento d
transizione the accoppadgli stati coinvalti nella dinamica
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Ricerca avanzata di fisica del plasma con gli impulsi X ai femtosecondi prodotti con il SASE-FEL

La posshilita di produre plasmi densi e di studiarne I'evoluzione sulla scda temporale del
femtosecondo (fs) s € recentemente goerta grazie dla nuova generazone di laser a fs di dta
patenza de operano in regime CPA (Chirped Pulse Amplification). Su tale scdadi tempi i plasmi
prodati sono \rtualmente "fermi" daun purio d vistaidrodinamico, il che mnsente di studiarne le
proprieta intrinseche come prima non era ma stato passhile. Questo consente, tra I'dtro, d
concepire gplicazoni innovative in vari campi, tra ai lafusione per confinamento inerziale (ICF),
la generazone di fasci di fotoni e/o particdle di ata energia, fino allalavorazone di materiai con
atissma predsionre.

Tuttavia la produzione di plasmi densi conimpulsi laser ai fs ha due notevoli limitazoni. La
prima @nsiste nella imposshilita (prevista dalla teoria classca) da parte della radiazione di
penetrare, e quindi depositare energia, a densita dettroniche maggiori di quella aitica che, per i
laser esistenti (che operano a frequenze ottiche), e ordini di grandezza inferiore dla densita
elettronica dei solidi. Il secondo e un limite teaadogico a tutt'ogg presente, cioe la inevitabile
presenza di radiazone di intensita non trascurabil e nel fascio laser prima dell'impulso ai fs. Questo
pre-impulso € soprattutto dovuo ala anplificazione della anissone spontanea (ASE) sulla scda
dei nanosewmnd (ns) e puo causare la produzione anticipata del plasma e quindi impedire
al'impulso a fs di interagire direttamente @n il solido, condzione necessaria per produre plasmi
di altadensita. E in corso un naevole sforzo tecnologico per aumentare drasticamente il contrasto
(rapparto tra la potenzadi picco dell'impulso ai fs e quella del pre-impulso). Per quanto riguardadil
limite posto dalla densita aitica, ¢ci sono le prime indicadoni favorevoli cheil limit e possa essere
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superato in condzioni di altissma intensita. E comungte evidente che la eventuale disponibilit & di
impulst X a femtoseand, coerenti, collimati, d alta potenza cambierebbe completamente 1o
scenario in questo campo. Infatti la lunghezza d'onda molto minore cnsentirebbe la deposizione
diretta di energia nel plasma denso. Questo naturalmente nell'ipotesi (generalmente condvisa per il
FEL) che l'energia dhe raggiunge il campione prima dell'impulso principale sia trascurabile.
Un'altra questione auciale equella deriguardail contrasto.

Si consideri unsingdo impulso d duratatra 20 e 200fs contenente drca 10” fotoni da 1-keV
che irraggia un campione di oro con unospat di 10°cn’. La lunghezza di attenuazone puo essere
stimata dell'ordine di 10°cm. Si pud pensare di depositare 100 rm di Au su unfoglio di plastica
(basso Z) dello spessore di 100 nm. Irraggiando un campione di questo tipo nelle mndzioni sopra
indicate, si hanno condzioni di interazone estremamente interessanti, nelle quali il numero d
fotoni X coinvadlti e potenziadmente asorbiti € paragorabile d numero degli e ettroni disponibili .

La fisica dell'interazione in queste condzioni non & banale e sostanzialmente tutta da
investigare. Ci S aspetta un tasso d ionizzazione estremamente alto, che coinvolge aiche i gusci
piu interni. Gran perte degli el ettroni dowebbe passare dall o stato legato a quell o libero in untempo
inferiore d fs. Seandolateoria [1], in queste condzioni |a radiazone ottica puo popagarsi ben
oltre ladensita aitica Ci sonoanche delle evidenze sperimentali [2] di questo fondamentale dfetto,
anche se ulteriori verifiche sonorese difficili dalla produzione precoce di plasma da parte dell'ASE
di cui s e detto sopra.

Naturamente altrettanto interessante puo essere 1o studio d fenomeni di trasparenza del
plasma inddati dallo stesso impulso X. Effetti di questo tipo pasnotral'atro costituire una strada
per accorciare I'impulso verso duate sullascdadegli attosecond.

E oppatuno rilevare che on untale impulso X ci s aspetta di produrre un dasma molto
denso ma relativamente freddo. Si posno eff ettuare simulazoni con codici numerici ad hac, sulla
cui gestione il nostro gruppo launalunga esperienza Si puo comungte sin da ora prevedere che si
tratti di un dasma Fermi-degenere: condzione della materia di grande interesse. Se poi si pensa e
la densita del plasma puo essere portata cn orde d'urto ben al di sopra della densita del solido, si
apre un vasto campo d studio per le equazioni di stato (EOS) della materiaionizzaa in condzioni
estreme.

Applicazioni agli studi di confinamento inerziale

E ben ndo che dcune delle pit importanti diagnostiche per i plasmi laser-ICF si basano sui
raggi X. Di solito ameno uno @i fasci laser impiegati negli esperimenti |CF e usato per irraggiare
un kersaglio indipendente a ato Z per produrre una sorgente purtiforme intensa di radiazione X

(incoerente e palicromatica) per redizzare micro-radiografie del plasma, in particolare dellaregione
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di atadensitail cui studio & determinante per ottenere la cmpressone desiderata evitando cannaose
instabilita. E evidente I'enorme vantaggio che si avrebbe @mn unimpulso X coerente: si potrebbero
progettare eimplementare teamiche molto piu efficad, basate sull'interferometria el'olografia. La
fattibilitadi uninterferometro X per misure di altadensitain un plasma egia stata dimostrata presso
il Lawrence Livermore National Lab [3] usando unlaser aragg X ottenuto pampando un pasma
con impulsi laser. Tuttavia i laser a raggi X operano a tutt'ogg ad intensita elungtezze d'onda
troppo kas<e per poter essere usati come meza dagnastico per plasmi di dtadensitain un contesto
ICF. Gli impulsi X forniti dal SASE-FEL fornirebbero invece una risorsa eccdl ente per questo tipo
di diagnostica

Un impiego pivilegiato per I'impulso X del FEL puo essere infine pensato per gli studi di
Fast Ignition in ambito ICF. Tale schema, propcsto ariginariamente da Tabak nel 1994, dovebbe
consentire di superare le enormi difficolta legate dlaignizione di volume per pura compressone. |
ragg X sono ura opzione privilegiata per depositare locdmente energia nel combustibile
compres. Negli schemi correnti il contenuto energetico richiesto all'impulso e superiore a quello
attualmente ipatizzao per I'impulso FEL, mentre la durata di qualche centinaio d fs patrebbe essere
ottimale. Tuttavia un impulso FEL come quello ipatizzao consentirebbe di redizzare esperimenti
scdati che fornirebbero informazoni dedsive per I'effettiva utili zzazione dell'|CF nella produzione
di energia.
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2.3.2 Atomi , Molecole e Cluster

Negli ultimi vent'anni le sorgenti laser nelle regioni di lunghezze d’onda dell’infraros,
visibile eUV e le sorgenti di radiazione di sincrotrone nelle regioni del VUV e dei raggi X sono
diventate gli strumenti piu utili e versatili nellaricercafondamentale el applicaa, norchéin diversi
settori dellateandogia. Lafisica domica emolemlare ela dimicafisica hannotratto ampi benefici
dall’ elevato flus e risoluzione dell aterza generazone di sorgenti di radiazone di sincrotrone[1,2]
come pure dai brevi impulsi ad dta intensita del laser al fs [3]. La combinazione di impulsi di
durata di qualche fs, una struttura temporale flessbile el un ato fluso di picco e medio nella
regione dei raggi X della proposta facility X-Fel offre ulteriori oppatunita enuove sfide aquesta
comunita.

Frale opportunita possamo includere le applicazioni di metodi e teaiche stabili zzate , basate
sull’asorbimento d un solo fotone, che, per esempio, pasno trarre vantaggio dall’alto fluso
della nuova sorgente per affr ontare tematiche note, ma cn unlivello d dettaglio nan raggiungibil e
attualmente o per studiare bersagli a bassa densita. In questa categoria posono essere inseriti gli
studi dei satelliti di shake-up o dovtdi ale correlazioni elettroniche, la fotoeccitazione e
fotoionizzazione di orbitali interni, la fluorescenza inddta dall’ assorbimento d radiazione in atomi
neutri, in ioni singolarmente o multi plamente caichi e bersagli alineai o arientati oppue lo studio
delladinamica del fluss energetici e rilassamenti in molecole o spede radicdiche.

Trale nuowe sfide si devono includere tutte quell e tematiche non ancora esplorate dhe fanno
uso spedficaamente delle caatteristiche della nuova sorgente e hanno hsogno d nuowa
strumentazione sviluppata al-hoc. Tipici esempi sono gli esperimenti a due o piu fotoni e gli
esperimenti di “ pump-probe”.

Nei prossmi paragrafi alcune di queste tematiche egli esperimenti propasti verrannoill ustrati

brevemente.

Eccitazione/ionizzazione di shell interne a due fotoni e doppia ionizzazione.

Laionizzazione multifotonica di atomi e molewle estata anpiamente studiata cn sorgenti
laser nellaregione del visibile [4]. In questo caso I’ interazone non-lineae tral’atomo e il campo d
radiazone e parzialmente mascherata dall’ energia ponderomotrice del campo. Nella regione dei
raggi X questo termine, che scda mme 1/«f, dove w & la frequenza dell a radiazione incidente, &
piccolo confrontato con il trasferimento di energia. Percio lavorare nella regione del ragg X
permettera di verificare la teoria dell’interazone nonlineae tra radiazione emateria in modo pu
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diretto. Le sezoni d'urto a due fotoni per |’ ecatazione/ionizzazione dell e shell interne del gas rari
sono state cdcolate [5] . Questi studi hanno mostrato che il proces di ecctazone/ionizzazone a
due fotoni di shell interne, a differenzadi quello d shell esterne [6], e caatterizzato dagli effetti a
piu elettroni. Cosi diversi valori e forme della sezone d’ urto sono pedetti a seconda del tipo di
correlazoni eettroniche mnsiderate nell a descrizione teorica.

L’ assorbimento a due fotoni permette di popdare stati non assrvabili nell’ asorbimento ad
un fotone, per esempio nella regione della soglia K del Ne le transizioni 1s°3s,45,3d e 4d psOno
esere oservate [5]. Pertanto i primi esperimenti saranno cedicdi alla misura dello spettro d
fotoassorbimento in Ar e Ne al energie del fotone prossime dla meta del potenziali di ionizzazone
degli stati 2pin Ar e 1sin Ne. Questo permettera di verificare direttamente la popdazone degli
stati ecdtati di core in prossmitadelle soglie L dell’ Ar e K del Ne. Il verificasi dell’ asorbimento
a due fotoni puo essre studiato aternativamente o attraverso la misura dello spettro Auger
risonante sotto le soglie o d quello dagrammatico a di sopra.

Nella descrizione teorica [5] dei process a due fotoni un rudo chiave égiocao dal’ effetto
guantistico d interferenza del proceso d eccitazone/ionizzazione della shell interna @n il
decalimento della vacanza virtuale crega. L’ assorbimento d due fotoni avviene durante la durata
dell’impulso, cioé 10-100 fs. Questo tempo & comparabile wn la vita media della lacuna interna.
Normalmente la ionizzazione di una shell interna el il suo decalimento attraverso un pocesso
Auger sono trattati come due process indipendenti ed incoerenti. Recentemente la combinazone
della posshilita di variare mn cortinuita la lunghezza d onda della radiazone incidente el’ata
risoluzione delle sorgenti di radiazione di sincrotrone di terza generazione e la selettivita delle
misure di coincidenza éettrone-elettrone hanno permes d studiare questi process in condzioni
in cui I’approssmazone adue step none valida. Effetti dovui alle interazioni di stato finale come
pure dl’effetto d scambio tra il fotoelettrone e I'elettrone Auger sono stati predetti [7,8] ed
ossrvati sperimentalmente [9-12]. Un esempio dell’evoluzione di questi effetti in funzione
dell’energia del fotone incidente edell’angdo d emisgone relativo dei due dettroni nel caso della
fotoionizzaone dell o stato satellit e Ne'(2s2p°3p) € mostrato in figura 2.8. Poiché la scda dei tempi
dell’ asorbimento a due fotoni € confrontabile wn il tempo d rilassamento dell a bucadi core sorge
la questione di se ecome questi effetti si manifesteranno nell e distribuzioni energetiche ed angdari
degli elettroni Auger. Un uteriore questione riguarda la posshilita di osservare |I’emissone Auger
dall o stato virtuale aedo.
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Fig. 2.8 : Evoluzione dello spettro di coincidenza fotoelettr one/elettrone Auger dello stato satellite Ne'(2s2p°3p) in
funzione dell’ energia del fotone edell’angolo di emissone relativa. L’ energia del fotone éstata sceta in modo di
ottenere *E=E , yeqrm Eane= -0-5, 0 and 0.5 eV. Le linee a punti, tratteggiata ed in tratto pieno corr ispondono
rispettivamente a calcoli che includono soltanto il termine di interferenza a causa dello scambio dei due dettroni,
I'interazione di stato finale (interazione post colli sionale, PCI) ed entrambi i contributi.

La doppa fotoionizzazione avviene quando unsingolo fotone € aorbito da un kersaglio e
due dettroni sonoemess. A causa della natura aparticdla singola dell’interazione di un fotone @n
la materia I’emissone dei due dettroni € dominata dalle arrelazioni elettroniche. L’informazione
che puo fornire sulle mrrelazioni elettroniche e il rudlo che le arrelazioni eettroniche giocano
nella dinamica delle reazioni chimiche e in parecchi effetti nella fisica della materia condensata
hannoreso ladoppafotoionizzazone un “hat topic” negli ultimi anni [13,14]. Recentemente € stata
redizzaala doppa fotoionizzazone amolti fotoni utilizzandolaradiazone di unlaser a Ti zdfiro
(A=800 mm; 1=10-100 Twatt/cm; pulse duration 13100fs) con |’asorbimento d parecdie dedne
di fotoni [15,16. La questione principale ese il proces avviene atraverso I’emissone wrrelata
dei due dettroni oppue eun poces sequenziae. | risultati preliminari relativi ala misura della
distribuzione di momento degli ioni doppgamente carichi in funzione dell’ intensita della radiazone
incidente mostrano che il proces na € sequenziae [15,16]. Comungue non € ancora diiaro se
I’emissone dei due dettroni avviene dtraverso uno shake-off del secondo elettrone, un fenomeno
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di “rescattering” del primo elettrone emes oppure per effetto tunnel. Lo studio d questo proceso
con solamente due fotoni dell’ X-Fel offre I’oppatunita di svolgere uno studio dettagliato dei
meccanismi di doppa ionizzazione. Questo pud essere redizzato attraverso la misura in
coincidenza dei due dettroni o d un elettrone elo ione doppgamente carico. Infatti ci Si aspetta he
le distribuzioni angdari misurate in coincidenza ahbiamo forme cmpletamente diff erenti a seconda
del meacanismo attivo.

Esperimenti “ Pump-probe’

Lo studio idede di un processo chimico consiste nella deposizione di una quantita di energia ben
definita su unospedfico sito molewlare equind nell’ oservazione del sistema mentre evolve verso
i suoi prodatti finali. | periodi tipici delle vibrazioni sono rell’intervallo 20-100 fs, percio ura
spettroscopia awnrisoluzione d fs permette di osservare |’ evoluzione dell a struttura dettronicanella
molecola a casa del moto nuwcleae. In un esperimento “pump-probe” si puo seguire I’ evoluzione
del proces d dissociazione, ottenendo cosi informazoni dettagliate sullo stato d transizione e
sullanaturadelle barriere di potenziale the determinanoil canmino d unareazione ciimica. Questi
esperimenti, usando!’ X-FEL in combinazone @n dai laser nel visibile o UV, estendonoad energia
piu elevata il lavoro pionieristico nel settore della “femtochimica” di A.H. Zewail [3]. Il vantaggio
di usare raggi X e legato ala posshilita di ecdtare shell interne di un particolare @domo della
molemla, aggiungendo cosi agli studi precedenti una migliore locdizzazone e selettivita nel
trasferimento energetico. Fino ad oggd gli stud della fotodisociazone e della frammentazione
ionica ®n diverse tecniche, in cui i divers frammenti vengono @servati singdarmente o in
coincidenza temporale, hannorivelato solo i prodati finali del proceso dopoche la dissociazone
gia ommpletata. Questo significaottenere una visione del proces che deriva dall a sovrappacsizione
mediata nel tempo d informazoni che provengono sia dal sistema molemlare che da quello ad
atomi separati [17]. Alcuni esperimenti recenti hanno prmesso d osservare in alcune situazioni
favorevoli la competizione tra il rilassamento molemlare e la dissociazione rivelando I’ emissone
caratteristicadel proddti gia separati [18,19.

L’ avvento d una sorgente pulsata di raggi X conimpuls brevi con ura duratadi qualche decina di
fs permette di progettare esperimenti in cui il proces d dissociazione/frammentazone e seguito
nel suo evolversi. Infatti un impulso del X-FEL pu0 essere usato per eccitare un elettrone da una
shell interna, mentre I'impulso ritardato d un laser puo venire utili zzato per seguire |’ evoluzione
del sistema lungola arva di potenziale dissociativa. Un esempio relativo all’ecdtazone della

molewmladi O, ad urp stato Rydberg e la seguente fotoionizzazone lungola arvadi disociazone

45



proposto per il Fel di Bessy [20] € mostrato in figura 2.9. In questo esempio le diverse forme della
distribuzione angdare dei fotoelettroni sono uilizzae per ricostruire i cambiamenti della
configurazione dettronica dell’orbitale Rydberg duante la dissociazone. Questi esperimenti
paossono fornire informazioni uniche sul proces steso d separazone. L’'importanza di questo
studio consiste nel fatto che la dissociazione eél’inverso del proces della formazione del legame

molelare nei process di colli sioneredtiva.
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Fig.2.9 : Rappresentazione schematica delle aurve di energia potenziale molewlare dello stato fondamentale edi
guello ecdtato. Sono mostrate anche le distribuzioni angodari dei fotoelettroni prodotti nella fotoionizzazione
della molemla/atomo acausa dall’impulso di “probe” [20].

Spettroscopia di cluster supportati

Materiai di dimensioni nanometriche esibiscono speso nuov fenomeni che possono essere
attribuiti nonsolo alastruttura ed a tipo d legame, ma axche d confinamento quantistico. | cluster
sono le strutture idedi per connettere le informazoni ottenibili in fase gaswsa a quelle di stato
solido [2]] . L’interesse per tali sistemi sta indirizzando I’ attivita scientifica verso lo studio d
aggregati debadmente legati di molewle, atomi, €/o ioni di varia mmpaosizione e dimensione,
compless molewlari d'interesse per settori che si estendono @lla dimicafisica dell’atmosfera e
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I"inqunamento, ala catalisi, microelettronica, materiali di cluster assemblati, e wmpless con
legami idrogeno d molecole biologiche [22]. La dinamicadell’ ecdtazione/ril assamento elettronico
in compless apiu atomi, i process di ionizzazone asciati contali cluster possonoaiutare acapire
ladinamicadi formazione ei meccanismi di crescitadi vari materiali su scala nanometrica

Il tipo d legame, le proprieta molewlari ed dtiche e la redtivita di sistemi su scda
nanometrica sono hamamente studiati in campioni suppatati da un substrato. Le caatteristiche
chimiche del cluster suppatati dipendono @lla morfologia, dallo stato d ossidazone, ddle
proprieta del suppato comei difetti strutturali e il comportamento redox, ma sono anche @rrelate
alle dimensioni del cluster. L attivita di promozione cdalica la @mndutivita dettrica la risposta
ottica eil magnetismo sono fortemente dipendenti dalle dimensioni [23-25] e lo studio ideale di tali
proprieta pud essere svolto solamente su cluster selezionati in massa. Purtroppo le tecniche
convenzionai di indagine, come la fotoemissone, la spettroscopia di asorbimento e la diffrazone
da superficie, anche se redlizzae mn le sorgenti di radiazone di terza generazone al ata brill anza,
nonsono adatte per lo studio d campioni a densita estremamente bassa comei cluster selezionati in
massa. Laricercasu tali sistemi e posshile solamente awnlaradiazone del FEL, che graze dl’dta
brillanza el al range energetico aswciati ala posshilita di variare on continuita la lunghezza
d onda sonoindubbamente lo strumento ideale per 1o studio dell e shell interne di cluster selezionati
in dmensione, fornendone una Gratterizzazione strutturale, chimica, magnetica edinamica. Indtre
la risoluzione temporale sulla scde dei fs disponibile n di impuls dell’ X-FEL e indispensabil e
per studiare ladinamicasullascaladei tempi dell e vibrazoni nucleari.

La fotoemissone nei raggi X di cluster omo- o etero-atomici supportati su substrati
oppatunamente selezonati permette di discriminare aomi di superficie ed atomi di bulk attraverso
I’ osservazone degli shift del livelli di core degli atomi che occupano siti differenti nel cluster. In
questo modo si pud evidenziare la struttura del cluster e la sua evoluzione @n |’aumento della
dimensione.

L’ adsorbimento d piccole molemle su cluster metallici € importante per la catalisi ed altri
process tecndogici, come la produzione di sensori di gas. L'adsorbimento preferenziale su uro
spedfico sito del cluster, il trasferimento d carica a caisa dell’ adsorbimento, I'ibridizzazone degli
orbitali della molela alsorbita n il metallo e la modifica della geometria del cluster dopo
I"’adsorbimento psonNo esere studiati attraverso la spettroscopia del livelli di core sia
dell’ adsorbato che del metall 0. Indltre la regione del continuo sopra la soglia di ionizzaone interna
studiata datraverso misure di spettroscopia EXAFS puo essere utili zzata per stimare la lunghezza di
legame alsorbato-cluster.

La struttura temporale della radiazone FEL in combinazone on ura sorgente esterna laser
ad impulsi ultracorti permette di seguire le reazoni di formazione erottura di legami sulla scala dei
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tempi dei femtosecond. In untale schemal’impulso attico e utili zzato per eccitare i costituenti del
cluster e I'impulso dell’X-FEL ritardato per campionare la dinamica di reaione dtraverso la
ionizzazone di shel interne. Indtre i rilassamenti di caica @ energia ne cluster
metalli co/adsorbato passono essere ossrvati con urarisoluzione temporale del s [26-29]. | canali
di disgpazone ela dinamica di rilassamento posono essere studiati usando ura cnfigurazione
pump-probe @n unritardo variabile con i impulso laser ottico breve per fotoeccitare il sistema o
unimpulso breve nell’infrarosso per scddareil cluster.

Un dverso aspetto dell’interazone di cluster con impulsi di una sorgente a ata brill anza
consiste nella posshbilita di indure ecitazoni a piu elettroni 0 process di ionizzazone multipla.
Nei sistemi molewmlari sottopcsti a canpi molto intensi &€ posshile la perdita di piu €eettroni,
producendoin questo modo ioni molteplicemente caichi. Quando rel cluster si generano @u centri
caichi, la repulsione delle cariche produce la frammentazione della spede (esplosione
Coulombiana) [30,3]. La dinamica dell’ accoppiamento d una radiazone a alta intensita e un
cluster e I’evoluzione temporale di massa el energia pasono essere seguiti ancora alottando ura
configurazione di pump-probe @n dverse lunghezze di impuls, ritardi temporai ed energia del
fotone. In questo modo si ottengonoinformazoni sulla dinamica amolti elettroni, ionizzazioni di
core multiple, e process transienti in questi sistemi di dimensione finita.
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2.3.30Otticanon lineare

L'otticanon lineae éun campo ken radicao nell’ambito del visibile edel’infraros ed ha
applicadoni sia negli studi fondamentali che nelle redizzazioni industriai. La sua crescita si e
basata in gran parte sullo sviluppo ai laser ottici. Ci s attende un analogo percorso nel campo el
raggl X molli graze dla sorgente SPARX che rende disponbile una radiazone estremamente
coerente con adte densita di potenza Entrambe queste proprieta sono richieste per sfruttare eff etti
ottici nonlineai, la prima per ottenere il controllo della fase nel fenomeno sservato e la seconda
per poter raggiungere il regime nonlineae.

Le proprieta spedfiche dei raggi X molli che rendono interessante la loro applicazone
nell'otticaquantisticasonol'ata energia dei fotoni, che facilit a da rivelazone del singdo fotone @n
ata dficienza quantica ebas rumore al il valore dto del momento del fotone dhe mnsente di
raggiungere regioni ben distinte nello spazo dellefas nell’interazione fotone materia.

Il FEL offrira una struttura temporale @wn impulsi di circa 100 fs di durata, che sono 10@
volte piu brevi di quelli disponibili dalle sorgenti di radiazone di sincrotrone di terza generazione.
Questa ela scda temporale in cui hanno luogoi process elementari delle reazoni chimiche edi
alcune transizioni di fase. Gli impulsi ultracorti di ragg X molli emess dal FEL patranno essre
utili zzai per ricavare informazoni sulla dinamica di reazoni chimiche n risoluzione su scda
atomica esensibilit a dle sped chimiche.

Effetti coerenti a multifotoni.

Le dte intensita ottenibili dalla focdizzazone della radiazione emessa da SPARX promette
alcune nuowe sfide el apre nuove oppatunita nello studio degli effetti non lineai dai livelli
elettronici interni degli atomi. Mentre per la spiegazone del comportamento nonlineae prodato

nella
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Fig. 2.10: La segdone d’urto di ecdtazione/ionizzazione a due fotoni del Ne 1s calcolata per due fotoni polarizzati
linearmente, considerando di effetti di rilassamento dell’atomo dovuti alla creazione della buca. Con (curva
rossa) e senza (curva blu) rilassamento. Nella figura sono riportati gli stati finali discreti (1).

materia dai laser ottici € stato uilizzao il modello del singdo €elettrone dtivo, nel caso dei
ragg X molli i process a molti elettroni giocano unrudo cruciale rendendo l'interpretazone
sempre piu dfficile. Per questa ragione e necessario ricercare un effetto nonlineae semplice da
utili zzae cmme un facile e dfidabile strumento diagnostico per determinare le proprieta temporali
del fascio. Probabilmente il fenomeno fisico pil aacesshile da utilizzare e la ionizzazione adue
fotoni degli atomi, pdché la natura semplice della struttura atomica evita qualsiasi ulteriore
complicazone dovua a process di danneggiamento proddti negli aggregati e nella materia
condensata dall'alta densita di energia de viene scaricata sul campione in unsingdo impulso del
laser. Il processo d fotoionizzazone € un oces nonrisonante, cosicché la lunghezza d'ondh
esatta del X-FEL e relativamente importante. || proces d fotoionizzazone ha anche unaimpronta
molto semplice e fadlmente osservabile: I'emissone di ragg X caatteristici dell'atomo ad
unenergia maggiore di quella del FEL prova |’ avvenuto assorbimento coerente di due fotoni dal
fascio laser.

Questo effetto parebbe essre osservato anche con efficienza ridotta e in presenza di un
segnale di fondo d entita rilevante. Un'atra evidente manifestazone dell’ evento € la presenza negli
spettri fotoelettronici di elettroni Auger caratteristici con energie dnetiche ben definite e
dowebbero originare dalla presenza di laaune interne crede dai process di asorbimento o
ionizzazone adue fotoni. Le sezoni d'urto dei process a due fotoni sono state recentemente
cdcolate peri gasrari [1,2].

In figura 2.10 S mostra, per esempio, la sezone d'urto d ecdtazone/ionizzazone adue
fotoni dal guscio K del Ne a energie del fotone di circala meta dell'energia di ionizzazone dello
strato K del Ne, IP(1s) = 870.2eV. Per unadensita del mezzo assorbente di 10 atomi/cm® e per un
fuoco d 100um x 100um della radiazone generata dal FEL, sono pevedibili 1000ionizzazoni al
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secondo @l livello 1sdel Ne. La aeazione di unabucaK puoessre onfermata chiaramente dalla
presenza del conseguente dettrone Auger KLL a energie mmprese nell’intervallo d energie
cinetiche tra 730-810 eV, che € ben oltre le energie utilizzae per ionizzae, e studiarne la
dipendenzain intensita in funzione dell' energia del fotone, cosi da provare le predizioni teoriche,
spedamente per quel cheriguardal' influenza del rilassamento.

S puo pevedere la fotoionizzazone adue fotoni dal guscio L in kripton atomico con la
soglia per questa transizione vicino a 850 eV. La presenza di questo effetto puo essre rilevato
tramite la fluorescenzanei raggi X ol' emissone Auger dagli stati n =3 aquelli n=2,aun' energia
di circa 1.5 keV. Questa € in una regione ben a di sopra di qualsias energia del fotone o
dell’ elettrone che puo essere prodato dall’asorbimento a singdo fotone o ddla diffusione del
fascio d ecdatazione prodato da SPARX. La fluorescenza X e la presenza dell’ elettrone Auger
sono qund una ciara dimostrazone dell’ evento. Tuttavia deve essere minimizzao il badkgrourd
di fotoni ad energiapiu alta (dal terzo ordine del laser ad elettroni liberi e dall’ emisgone sportanea).
Lasezone d urto d assorbimento a due fotoni (1) puoessere stimata cnsiderando che gli elementi
di matrice implicano due acoppamenti in approssmazone di dipdo dvis da un termine di
sfasamento.

4
w, :2771535 EZnh %Znh EN\;I\ZI2 1

h Om O Hw,n? HHw,n?
2
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Dove i, f sono gli stati inizidi e finali, n & lo stato intermedio e @n ey, , rappresentiamo il
vettore di polarizzazione. Da un impulso d radiazione enes® da SPARX s stimano 10°
asorbimenti per atomo o circa due milioni di questi eventi anomali per singolo impulso per una
consistenza del bersaglio di 10" atomi. Gli eventi potrebbero essere rilevati attraverso il canale di
decalimento Auger con uno spettrometro per elettroni a dispersione di energia o attraverso il
decalimento radiativo uilizzando unmoncocromatore areticolo. Benché il rappato d efficienza del
cande radiativo verso il decalimento Auger siacirca0.02 g il guscio L nel Kr, semplici rivelatori
a stato solido pasno essre impiegati per rilevare la radiazione. Per il decalimento radiativo,
asumendo un efficienzatipicalimitata dall’ accetanza di 16, dowemmo essrein grado d rilevare
quattro fotoni per impulso laser. Per i canali Auger, assumendo urefficienza limitata
dall’ accettanza di 4 x 10°, dowebbe mnsentire di rilevare 80 eettroni per impulso laser. Con il

raggio focdizzato, il tasso d ionizzazone adue fotoni, che epropazionale d quadrato del numero
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di fotoni per unita di volume, aumenterebbe fino a drca 10° volte. Tuttavia, si deve ossrvare che
nell’ asorbimento a due fotoni ci s attende di osservare delle strutture risonanti le aui regole di
selezione sonoAA = 0, £2. InKr |I' asorbimento adue fotoni dal guscio L promuowvera gli elettroni a
stati finali np, I e questi avranno elettroni Auger caratteristici ad energie lontane dall’ energia del
fotone. Queste strutture risonanti passono essere importanti per applicazioni future dato che il tasso
di asorbimento nonlineae puo superare il tas d assorbimento a singolo fotone per le intensita
citate.

L’ assorbimento a due fotoni risulta anplificato ogniqualvoltalatransizione dlo stato virtuale
intermedio n s avvicina aquella al unostato discreto del sistema come s puo dcedurre dalla (1).
Queste @ndzioni di amplificazione s posLNO dtenere dtraverso un’oppatuna scdta del
parametri di emissone della sorgente FEL. La struttura risonante nell’ assorbimento a due fotoni e
ben nda per gli stati di valenza, con unaccrescimento della sezione d'urto del processo d molti
ordini di grandezza. Analogo effetto € ipatizzabile el € stato cdcolato per le transizioni da stati
interni nel neon atomico [1]. Le due risonanze dallo stato 1s, che implicano passaggi intermedi a 2p,
3p, 4pstati nel neon, sono situate tra 840 e 870 €V, é previsto dano effetti da 2 a 15 ordini di
grandezza sopra la base non risonante di 10> cm* s. Il tas® d asorbimento a due fotoni
aumenterebbe in proporzione dla sezione durto e subirebbe una riduzione a usa
dell' incongruenza della larghezza di &nda passante della radiazione FEL con laforma di riga della
risonanza. Per queste transizioni, I'impronta caatteristica dell’ assorbimento a due fotoni sarebbe la
presenza di fotoelettron al' energia dnetica gpropriata, che, a differenza delle transioni non
risonanti evicinoal' energiadel fotone.

Se laionizzazione adue fotoni potese essere rilevata in atomi in fase gassa, si potrebbe
sfruttare questo effetto per preparare esperimenti di autocorrelatione o atri metod recentemente
propcsti [3] che, in analogia @n il caso visibile einfraross, pdrebbero essere utili zzati per un
efficade strumento per misurare la durata e le caatteristiche temporali degli impuls ai
femtosecond prodati dall a sorgente SPARX.

Generazione di Frequenze Somma (SFG) e di Seconda Armonica (SHG)

Il termine d secondo adine nell' intensita del campo della polarizabilita del mezzo é
resporsabil e dell a produzione di radiazione dlafrequenza sommanel caso d dueintens fasci laser
contemporaneanente presenti nel campione. L' effetto dell' interazione ein grado d produrre nel
materiale una radiazione aw;+wy, esendo w; e wy, laradiazione del due fasci in ingres. A causa

della natura dell' interazione |I' effetto e individuabile solo in mezzi neantrosimmetrici. In anni

53



recenti questa tecnica édiventata uno strumento spettroscopico paente nell'indagine sull e proprieta
elettroniche estrutturali delle superfici solide, degli adsorbati e dell e interfacce sepdte. Infatti, a
causa della mancanza di simmetria di inversione generata dal troncamento della periodicita
traslazionale, anche in un materiale centrosimmetrico |'effetto e permes ala superficie. La
sorgente di segnale equindi locdizzata nella regione di superficie, permettendo la descrizione dei
cambiamenti di proprieta di quest’ultima indate dal’interazione @n atomi 0 molewle, dalla
formazione di interfacce o da transizioni di fase di superficie. Sperimentalmente due raggi laser
sonomesd in interazione dl'interfacda eil segnae prodato ala frequenza somma viene registrato
al variare della frequenza di uno i laser [4]. Attualmente, questi metodi si applicano allo studio
delle vibrazioni molewlari di adsorbati /0 molewle de reagiscono in ambiente di gas tto
pressone, utlizzando i laser ale frequenze gpropriate disponibili a tuttoggi. Finora non e stato
posshile eseguire esperimenti simili utilizzando ecatazioni da stati elettronici interni a caisa della
mancanzadi laser che operinotra200-700€eV di energia del fotone.

L'estensione nel raggi X molli di esperimenti SFG da superfici manipolate dowrebbe utili zzare
unlaser convenzionale nellaregione del UV insieme onil fascio del XUV-FEL. | due sistemi laser
dowrebbero produre un segnale ala frequenza somma de varia a variare della frequenza del
XUV -FEL nell’approssmarsi ad ura soglia profonda di assorbimento. Il segnale SFG e generato
preferenzialmente dl'interfacda studiata [5,6], a caisa delle regole di selezione sulla smmetria e
produra cosi informazioni sulle eccitazioni profonde presenti al’interfacda con sensibilita
elementale.

Le ecatazioni profonde sono locdizzate su spedfici atomi e posono sondare wsi il legame
delle molecle wnsuperfici a livello d sito atomico. Poiché gli esperimenti permettono d eseguire
tali misure anche in ambiente cntrollato, i risultati avranno certamente un impatto importante sulla
comprensione dell'interazone di molewle con superfici in condzion di reazione. Rimane gerto
I"interrogativo sul danno podato sul sistemain studio dagli alti fluss di fotoni disponbili dal FEL.
Il fluso d fotoni emess dal FEL al massmo del picco d patenza a500eV di energia éstimato in
circa 2-5 GW/cm? e risulta dello steso ordine di grandezza della potenza depositata in un
esperimento  tipico SFG di vibrazioni molecolari su superfici utilizzando sistemi laser
convenziondli. Quindi l'uso d circa 2 GW/cm® (per 20ps di durata) non podurebbe
danneggiamenti dell a superficie [4].

Un caso spedale dello SFG e la temica della Generazione di Seconda Armonica (SHG) che
utili zza un raggio laser intenso dell'energia hv, per produrre un fascio coerente di fotoni al'energia
2hvy. La SHG e un proces nonrisonante ed € prodato dal'interazione della radiazione @n wn

mezzo noncentrosimmetrico. Nella spettroscopia ottica laser questo metodo e stato applicao
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ampiamente per produre radiazione aenergia piu ata del fotone di irraggiamento, partendo dala
emisgone fondamentale di un laser a lunghezza d'onda fissa. L'effetto d generazione di armonica
nei raggi X sarebbe di vantaggio per ameno due ragioni: potrebbe essere utili zzato per misure di
correlazione di intensita ed in caso d efficienza sufficientemente dta, pdarebbe essere utili zzata
come sorgente di fotoni alunghezza d'onda piu corta per gli esperimenti. A causa della natura non
lineare del proces attraverso cui vengono podatti gli impulsi di SHG, questi risulteranno pu corti
temporalmente rispetto agli impulsi di pompa, il che fornisce una posshilita molto attraente per
produreraggi X impulsati nellascdatemporale degli attosecond.
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2.3.4 Materia condensata

Introduzione

Negli ultimi tre decenni la spettroscopia di asorbimento e fotoelettronica @n radiazione di
sincrotrone nella regione del raggi X molli (100-1000 eV) € stata utilizzata diffusamente per
studiare i legami chimici e le strutture di banda di valenza. Questa regione di energia include la
cosiddetta "finestra dell'acqua’, che e molto uile per stud biologici, paché il coefficiente di
asorbimento delle proteine & ércaun ordine di grandezza maggiore di quello dell'acqua, fornendo
un meccaiismo d contrasto basato sulle “impronte digitali chimiche” e senza la necessita di
ricorrere a tecniche di fisszione delle celule biologiche. | raggi x proddti da sorgenti
convenziondi e sincrotroni sono gia utili zzati per sondare la struttura di molecle biologiche, ma
entrambi i sistemi sono limitati dalla intensita edalla durata dell'impulso della loro radiazione. Gli
impuls ad dtaintensita del nuovoX-FEL permetteranno d superare entrambe queste limitazioni.

Molti stud riguardano la spettroscopia di elettroni provenienti dai gusci interni dell‘atomo, e
permettono d rivelare dettagli dello stato d legame dhimico di un atomo. Molte ricostruzioni di
superficie sono state risolte @n tae temica E stata anche ottenuta una buora caratterizzazione
delle proprieta dettroniche di nuov materiali (carburo d silicio, supercondutori ad alta
temperatura), sistemi a bassa dimensionalita (con materiale organico oinorganico) e sistemi dil uiti,
come droganti in semicondutori 0 impurezze magnetiche in supercondictori convenzionali. In tutti
questi sistemi é fadl e prevedere un groso impatto della una nuova sorgente X-FEL, soprattutto per
le sue caatteristiche uniche di altissma brillanza, duata degli impulsi e completa merenza
trasversa. Saranno possbili migliori risoluzioni spaziali (importanti negli studi di sistemi a bassa
dimensionalita enella microscopia), migliore risoluzione spettrale etemporale (idede per studi di
ricostruzioni superficiali e di dinamica dei sistemi), migliore grado d coerenza (fondamentale, ad
esempio, per studi di sistemi piu o meno dsordinati e per ottenere dto contrasto nella microscopia).

Misure di X-ray Photon Correlation Spectroscopy su super conduttori

Quando unfascio d luce ®erente viene diffuso da un sistema disordinato da luogo ad un
diffrattogramma cotico (speckle) dovuo ala crrelazione tra le posizioni dei differenti centri
diffusori. Nél caso d un sistema disordinato dinamico (centri diffusori mobili) il segnale di speckle
cambierd in funzione del tempo. Questo fenomeno, correntemente impiegato con luce visibile

utili zzando & laser come sorgenti [1], € dla base della temica Phaton Correlation Spedroscopy
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(PCS). Recentemente, I'uso d sorgenti di luce di sincrotrone di terza generazione, che posno
emettere un moderato flusso d radiazione X coerente, hanno fornito la posshilita di effettuare
esperimenti che richiedonoI’'impiego d unaradiazone mnle necessarie caratteristiche di coerenza

L’uso d raggi X nellatecnicaPCS (X-ray Photon Correlation Spedroscopy, XPCS) permette
di sondare un sistema con risoluzione d@omica Nel campo dai raggi X duri tale temica viene
impiegatain vari settori dellaricerca: fenomeni di diffusione nei liquidi (colloidi, pdimeri, fusione,
etc.), studi di transizione di fase nelle leghe, studio della dinamica dei domini magnetici nei
materiali magnetici [2-4]. Nellafigura2.11 vene riportato come esempio lo spedkle registrato su un
materiale magnetico. L’uso d raggi X molli (A=10A) & stato impiegato in letteratura [2] nello
studio d sistemi con adine amedio raggio. D’ atro canto, studi dinamici estrememente veloci non
sono pashili con le atuali sorgenti di luce di sincrotrone acausa della struttura temporae del
fascio di elettroni. L'uso di laser ad elettroni liberi (FEL), anche nella regione del raggi X molli,
ampliera natevolmente |’ appli cabilit a della XPCS. Nel caso la sorgente sia acordabile in energia
(piu predsamente nel campo dcelle soglie L dei metalli di transizione del IV periodo) si puo
prendere in considerazione I’uso della diffusione magnetica risonante per I’osservazione della
dinamicadei domini magnetici. Lafattibilita di questa dasse di esperimenti e gia stata dimostratain
letteratura [4]. 1l miglioramento atteso del segnale di spedkle dovuo al’ato fluso d radiazione
coerente e la peculiare struttura temporale della sorgente FEL permettera |’ access alo studio d
dinamiche ultraveloci.

Tale estensione della scda temporae potrebbe essre gplicata nell’ esplorazione del
fenomeni di fluttuazione di carica nei solidi. Questo risulta essere un campo d studio d crescente
interesse siadaun purno d vista teorico che sperimentale. Infatti, negli ultimi anni vari nuou eff etti
sono stati scoperti nel sistemi ad elettroni fortemente arrelati. Come esempio Sl pasono gendere
in considerazione le fluttuazioni di carica (“stripes’) nel supercondutori cuprati ad alta temperatura
di transizione. Tai supercondutori sono cegli isolanti di Mott drogati, dove il materiale non
drogato risulta essere antiferromagnetico; un adinamento degli spin e stato asservato persino rella
fase supercondtttiva. Recentemente la diffusione di neutroni ha dimostrato di essere una temica di
misura dficace per ottenere informazioni sull e instabilita di caricane supercondutori. L’immagine
che ne amerge equellain cui sono pesenti delle regioni con adine antiferromagnetico separate da
regioni in cui vengono confinate le buche provenienti dal drogaggio. Tali strutture gpaiono al di
sotto d una temperatura aitica e nella maggior parte dei cuprati hanno dmostrato ura natura
dinamica Il rudo giocato dalle “stripes” nel meacanismo d supercondwzione e dtualmente materia
di dibattito scientifico. Uno strumento d indagine della dinamica di queste fluttuazioni di carica

risulterebbe in una migliore mmprensione dei sistemi ad elettroni fortemente correlati. La dinamica
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temporale necessaria per questo tipo d esperimenti & cmmpresatra10’s e 10™s[5]. Il FEL, grazie
al’ato fluso d radiazione merente el alla particolare struttura temporale, permettera di osservare
ladiffusione dall e diverse regioni di carica eettrica Utili zzandola XPCS dowebbe essere possbile
seguire la dinamica di formazione delle regioni di confinamento delle caiche nelle “stripes’ in
funzione della temperatura e livello d drogaggio. Infatti, la presenza di impurezze nella struttura
cristallina influenza notevolmente la dinamica delle “stripes’ ed a ceti livelli di drogaggio d

oppatuneimpurezze si puoarrivare a uncongelamento delle “stripes’ stesse [6,7].

qy (1/micron)

ax (1/micron)

Fig. 2.11 Diffrattogramma magnetico (speckle) registrato presso ESRF su un campione amorfo di GdFe, (ref. 4).

Un passhile goparato sperimentale per questo genere di misure dowebbe essere composto da
un monocromatore per raggi X molli ad atarisoluzione [2] acoppato ad uralineadi ritardo [8]. Il
campione dowa essere aloggiato in ura canera da ultra dto vuao che permetta I’'incidenza del
fascio sianormale che radente. La componrente aiticadi tale gparato risulta essereil rivelatore. In
passato sono stati proposti progetti, basati su coppe di impuls ritardati, impieganti le temologie
attuali per ottenere risoluzion temporali dell’ordine di 10™s. Per intervalli di tempo dell’ordine
delladednadi fslatemologiade rivelatori € tutta da provare, anche se gia esistono pogetti in tale
direzione [9]. L’idea innowativa sulla quale si basano consiste nello spopolamento della banda di
valenza di un semiconduttore per mezzo d unintenso impulso laser della durata di qualche fs, che

indural’ assorbimento d raggi X monocromatici di energia gppenainferiore al ura sogliacritica
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dispasitivo propasto pud orare come rivelatore registrando la radiazione X di fluorescenza o

I’emissone di elettroni Auger conseguenti all’ assorbimento X.
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Sintes e studio d materiali nandasici

Il meccanismo d interazone laser-solido e la dinamica dei process, nell’ablazone e
deposizione di materiali assstita da laser € oggetto d continui studi. Nei process cornvenzionali di
deposizione vialaser si utilizzano laser impulsati a nanasecondo, nemalmente alunghezzad onda
fiss, per promuovere I'ablazone ela crescita di un film. In molti casi tuttavia édesiderabil e poter
variare una pluraita di parametri. Ad esempio, puo essere necessrio ottenere un poceso di
ablazone estremamente locdizzao oppue produrre plasmi che presentino censita devate di ioni
altamente ecatati.

La cmbinazone unica dei parametri offerti dal FEL (lunghezzad onda acordabile, alta
potenza epresenza di impulsi ultracorti) offrira un’ oppatunita unica per migliorare la conoscenza
dei mecacanismi di desorbimento e di deposizione laser. Queste stesse proprieta potrebbero rendere
il FEL uno strumento importante per la prodwione di materiali nanofasici nuov ed ariginali. Lo
studio sistematico dell’influenza dei parametri di processo (il rudo della lunghezza d’ onda di
ecdtazione, I’ effetto della durata e della forma dell’impulso, I'influenza della densita di energia)

insieme dla possbilita di effettuare la diagnastica “on line” aumentera le mnascenze di base in
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questo campo. La breve durata temporae degli impulsi FEL permettera inaltre studi di dinamicadi
process di dissociazione utili zzando tecniche di pump-probe atraverso la sincronizzazone con un
laser esterno al femtosecondo.

Proporiamo d utilizzae le aratteristiche innovetive del nuovo FEL per produre estudiare la
crescita di nanostrutture abase di carbono. Le differenze piu significative frail FEL e i laser da
tavolo correntemente usati per produrre nanctubi si possonocosi riassumere:

- Laqualitadell’impulso ultrabreve mnsente una sogliadi ablazone piu bass, unsostanziae
minor danneggiamento del target e I’ eliminazone del particolato, tipicamente generato da impulsi
piu lungh, perché durante I'impulso la profondta di penetrazone dovua dla cmnducibilit a termica
eridotta.

- L’ accordabilit & della lunghezza d’ onda potrebbe permettere di indirizzae la reazone verso
oppatuni candi, e quindi oppatune spede moleolari.

Ci s aspetta che la combinazone di questi fattori crei condzioni totalmente nuowe eflessbili
per la aescita di nanctubi. Sara indtre posshile studiare I'effetto della sequenza di impuls
(bloccanddi o raggruppanddi selettivamente) sulla aescitadel nanotubi e sullaresa.

Per studiare I’emissone del plasma, s richiederebbe e nell’apparato d crescita siano
incorporati strumenti per ladiagnostica “online”. Gli spettri sarannomisurati in funzione del tempo
(ritardo cAlI’impulso FEL) e in funzione della posizione nel plume. L’ interpretazione degli spettri
permettera di stabilire la temperatura del plasma e la velocita del suo fronte di espansione, dtre ad
identificare la presenza di spede molewlari sempre n ata risoluzione spaziale etemporale. Un
ulteriore obiettivo e la correlazione fra le caatteristiche spettroscopiche del plume e la resa
percentuale di nanotubi a parete singolanel deposito.

L’ utili zzo “ex situ” di temiche avanzae di caratterizzazone (SEM, STM, HRTEM, trasporto
elettrico, emisgone di campo, spettroscopia Raman) permettera di correlare le cndzioni di crescita
conle proprietafisiche.

Soettroscopia risolta in tempo: pump-probe

Tramite la temica di pump-probe (vedi paragrafo 2.2.9 € posshbile misurare le variazioni
indate nell’asorbimento o rella riflettivita del probe, o indirettamente misurando i prodati
dell’interazone del probe wnil campione, come I’ emissone di elettroni /o la generazone di ioni.
In entrambi i casi, a fine di poter redizzare una misura di pump-probe éindispensabil e soddsfare
alcune wndzioni:
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- Stabilitain ampiezzadegli impulsi di pump-probe
- Sincronizzazionetragli impulsi di pump-probe

- Frequenzadi ripetizione degli impulsi

Il grado di stabilita degli impulsi di pump-probe definisce la sensibilita delle misure. Ad
esempio fluttuazoni di ampiezza negli impulsi di pump-probe dell’ordine di pochi permille
comportano wa senshilita limitata a qualche percento nell’osservazone di variazoni
nell’ asorbimento e nella riflettivita. Queste fluttuazoni di ampiezza posono dventare meno
importanti, aumentando cosi la sensibilita di un atro ordine di grandezza, nel caso vengano
ossrvati 1 prodati dell’interazone (rivelazione badkgroundfree). Un’'dtra wndzione importante
per una misura di pump-probe éla sincronizzazione degli impulsi: infatti occorre determinare la
sovrappasizione temporale tra gli impuls di pump-probe e ontrollare il ritardo relativo. Molti
schemi di pump-probe richiedono I’uso simultaneo d impuls nella regione spettrale dei raggi X
molli e nella regione visibile dello spettro. Al fine di determinare la sovrappaosizione temporale
degli impulsi occorre sviluppare temiche di autocorrelazone. La frequenza di ripetizione degli
impulsi consente di massimizzae il rapporto segnale/rumore, che aumenta @n la radice quadrata
della frequenza stessa. Tuttavia una frequenzatroppo elevata (superiore a una decina di MHZz) puo
causare severi problemi in presenzadi process che terminano su stati metastabili con tempi di vita
dell’ordine di decine di nanosecnd o piu. In questo caso avviene un accumulo continuo d stati
con dfferenti condzioni inizidi, che puoaterare lamisura

Lo sviluppo d un sistema di misura versatile di pump-probe deve prendere in considerazone
i precedenti purti. Il problema della sincronizzazione puo essere risolto derivando di impulsi nel
visibile-infraroso dall a stessa sorgente laser che viene utili zzaa per il fotocaodo. Lo sviluppo d
teaniche di crosscorrelazione, basate sull a spettroscopia dettronica, pubd fornire utili strumenti per
controllare la sovrappasizione temporale tra gli impulsi di pump-probe. L’ effetto dell e fluttuazoni
in ampiezza puo essere ridotto utili zzando ura finestrain energia dhe rifiuti dati acquisiti a di fuori
dei limiti di fluttuazone consentiti.

Qui di seguito sono riportati alcuni esempi di esperimenti che posono essre dfettuati con
teaiche di pump-probe.

Pump-probe: superfici e interfacce

Con la risoluzione temporale del femtosecondo ci s propore di osservare direttamente

fenomeni di polarizzazone elocdizzazone di portatori di caricain sistemi metall o-semicondtttore
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e/o isolante: infatti, mentre nel metalli gli elettroni st comportano in modosimile al elettroni li beri,
nei digettrici ess tendonoad essre locdizzai come poaroni [1]. La localizzazone delle caiche,
ale interfacce fra materiai dissmili rimane atutt’ogg oggetto d studio in gran parte inesplorato.
Capire i fenomeni di locdizzazone di cariche € importante nella determinazone delle proprieta
elettroniche eottiche dei materiali destinati alle applicazoni e nello sviluppo d nuov materidi. In
guesto contesto, la combinazone di temiche laser al femtosecondo con la fotoemissone a due
fotoni risolta in angdo fornisce un'oppo rtunita unica per studiare la dinamica di locaizzazone di
portatori ale interfacce[2]. In questo caso unimpulso d pompa ecdta gli elettroni da stati occupati
astati vuati al' interfacda e un secondoimpulso di sonda estrae gli elettroni ecdtati nel vuoto, dowe
I' energia dnetica dell' elettrone emisurata adiversngdi. Tale misura permette la determinazone
dell' energia di legame e della massa dficace degli eettroni. Indtre, se gli strati dielettrici sono
cresciuti sul substrato metalli co, si puo esplorare |’ evoluzione, durante la aescita layeby-layer, del
potenziale e della struttura dettronica per controllare fenomeni di dinamica e di localizzazione
indata da difetti, droganti o da layers di diverso materiale. Sfruttando unflusso molto intenso d
fotoni dalla nuova sorgente X-FEL tale teaica puo essere implementata per estrarre informazoni a
livello microscopico, acquisendo immagini dell o stato ecdtato in funzione del tempo trascorso, ad
esempio tramite accoppamento con unMicroscopio a Scansione al Effetto Tunrel.

Lo studio dei process ultrarapidi sulle superfici rappresenta un campo della ricerca de ha
rscos uncrescente interesse negli ultimi anni sia dal purto d vista teorico che sperimentae. Le
prospettive sono particolarmente interessanti per lo studio d process come la cdalis eterogenes,
dowe la dinamica dell’interazone fra molecola e superficie éfondamentale per il proces stes.
Tuttavia adifferenza di quanto accale nello studio della cdimicain fase gassa o liquida, dove
posono essere utili zzate la spettroscopia di pump-probe in asorbimento o riflessone o temiche
pit sofisticate d fine di ottenere una visione diara della dinamica della reazone, le teaiche
sperimentali nella scienza delle superfici sono piu limitate nella loro capadta di fornire dati
direttamente interpretabili. Nel passato sono state utili zzae la spettroscopia di fotoemissone adue
fotoni, la generazione di frequenza somma e la spettroscopia Auger risonante per rivelare
I’'acoppamento fonorico ed eettronico delle molewle @n la superficie su ura scda di tempi
ultrabreve. La misura del foto-desorbimento e la generazone di secnda armonicasuperficiale sono
state utili zzae per rivelare lo stato finale delle reazioni chimiche el hanno consentito la misura
della scda dei tempi complessva nella quale avviene un proces d desorbimento inddto da un
laser a femtosecondo. Tutti questi esperimenti sonolimitati dal fatto che le reazoni chimiche, che
avwvengono ala superficie, non sono s®rvate direttamente. Una tecnica risolta in tempo
consentirebbe di studiare la dinamicamolemlare dla superficie. La spettroscopia di fotoemissone

risoltain tempo rell’ UV e atualmente utili zzaa per rivelare le variazoni della banda di vaenzadi
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un composto adsorbito sulla superficie in funzione del tempo [3]. Questo consente di osservare
direttamente le variazoni nel legane cdiimico d una molewla, con wa risoluzione di un centinaio
di femtosecond, necessaria per seguire I'intero evolvers della reazone. Nell’ esperimento che si
propore, un impulso laser di pompa, generato da un laser a femtosecondi nell’infraros, viene
utili zzato per ecdtare una spede molecolare alsorbita dla superficie di un metalo. Utilizzando
impulsi di probe nei raggi X molli & paossbile rivelare le variazioni nello spettro caratteristico di
fotoemissone dalla superficie in funzione del ritardo temporale tra il pump e il probe. Diventa
quindi osservabile una variazone nella struttura dei livelli di core e di vaenza del complesso
moleola-metall o su una scdadei tempi di alcuni centinaia di femtosecondi. Da questo esperimento
e posshil e ottenere direttamente informazioni circala cimica de asviene alla superficie mme: la
formazone elarotturadi legami chimici, laformazone di stadi intermedi di reazore el’ esistenza

di prodati di reazone transienti.
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Pump-probe: nanostr utture

La cratterizzazione di nanostrutture a onfinamento quantistico si sta rapidamente evolvendo
con richieste di analisi sempre piu spinte in termini di risoluzione spettrale, temporale e spazale.
Come esempio concreto, si consideri il gran numero d  applicazoni per la fotonica e la
optoelettronica de riguardano Quantum Dots sngali (con confinamento tridimensionale). Si veda
il gran numero d Progetti Europel per 1o studio dell’ entanglement quantistico per applicazioni di
crittografia, o I'applicazone di nandaser basati su Dots autoaggregati su superfici di
semicondutori (e.g.,INAS/GaAs).

Con la presente propcsta ci s propore di effettuare uno studio d stati ecatati elettronici di
(singdi) Quantum Dots tramite la sincronizzazione di due fotoni generati da una sorgente locde
(laser a impulsi ultra-corti nel vicino IR, accordabile) e XFEL. Lo schema di lavoro € simile a
guello propasto daHaight, Bokor et a. [1] visibilein figura2.12.
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Le caatteristiche della sorgente XFEL permetterebbero: a) di selezionare faalmente singdi
dots attraverso il focheggiamento del fascio ad ura dimensione di 100m; b) di ottenere un
ragionevole segnale di elettroni fotoemess in coincidenza on la pompa locde. Se si considerano
esperimenti piu recenti reali zzati esclusivamente n sorgenti locdi [2], il rapparto trail numero d
fotoni per impulso del X-FEL rispetto a Ti:zaffiro € di circa 10 ordini di grandezza (10°° XFEL
10° Ti: Zaffiro). Anche tenendo conto d diverse sezoni d' urto in funzione dell e diverse energie in
gioco, ci sara sufficiente margine per unrisultato pasitivo.

| risultati ottenibili sarannoin termini di una dettagli ata spettroscopia di livelli elettronici per
una cratterizzazione di singde strutture quantiche.
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Spettroscopia di emissionedi raggi X molli

La spettroscopia di emissone di raggi X molli (XES, soft X-Ray Emisson Spedroscopy) €
basata su un pocess nel quale un elettrone di valenza si ricombina @wn ura bucain unlivello d
core nei gusci esterni provocaa dall’ asorbimento d un fotone. Questo e un proceso a seando
ordine che mntiene tutte le informazioni del processo attico a primo ordine (X-Ray Absorption
Spedroscopy) con la possibilita di seguire i process di disecdtazione. Se I eccitazione risuora @n
la riga di asorbimento d un livello d core la temica viene denominata diffusione anelastica
risonante di raggi x molli (RIXS, Resonant Inelastic X-Ray Scattering). Stud recenti hanno posto

I"accento sul fatto che in questo caso |’ ecatazione ela disecdtazione debbonoessre mnsiderate
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come fuse in un umco proces coerente. Indtre in regime di ecatazione risonante la risoluzione
degli stati finali non € limitata dalla vita media del livello d core come nella spettroscopia di
assorbimento.

La resa quantica inferiore dl’1% del proceso d emissone stituisce un serio limite
all’ applicazione di questa spettroscopia anche @n I’uso d sorgenti di luce di sincrotrone di terza
generazionre. Il salto d vari ordini di grandezza nell a brill anza media dell e sorgenti laser a dettroni
liberi costituiraun passaggio importante per portare la spettroscopiadi emissone di raggi X molli a
livello d altre spettroscopie wme quelladi asorbimento e fotoemissone, che hannofornito la base
per I’interpretazione della struttura dettronica della materia.

Trai purti di forza dell a spettroscopia di emissone di Raggi X molli ricordiamo i seguenti:

Ecdtazioni selettive

L’intervallo d energiadei raggi X molli consente di ecdtare, in molti casi, i livelli di core he
sono caatteristici dell’ atomo assorbitore permettendo d discriminare le varie specie chimiche. Le
ecdtazioni piu importanti per lo studio dei materiali sonoi livelli 1sdi C, N, O, 2p d Si, 3pe2p ki
metalli di transizione, 3d e 4d dell e terre rare. Per queste ultime due class di elementi latransizione
otticap->d e d->f esplora come stato finale le proprieta dell e bande resporsabili delle caatteristiche
magnetiche.

Sensibilita ale proprieta di volume

La lunghezza di assorbimento nell’intervallo dei raggi X molli (circa 1000 A alle soglie 2p
dei metalli di transizione) é sufficiente per uno studio delle proprieta di volume ma non per una
preparazione agevole di campioni di spessore adeguato per un esperimento d asorbimento in
trasmisgone. Il metodo pu semplice onsiste nel registrare la @rrente di elettroni secondari emess
(total eledron yield) in funzione dell’ energia del fotone incidente. Questa metoddogia non e pero
applicabile a class importanti di materiali quali gli isolanti e i materiali biologici in ambiente
umido, e puointrodure dfetti di difficile ineterpretazione in esperimenti che necesstano I’'uso d
campi elettrici e magnetici.

Indtre la temica XES, misurando i fotoni emess dal proces® d ecdtazone, permette di
avere wme profondta di indagine la lunghezza di penetrazione dei raggi X molli, fornendo
informazioni sulle proprieta dettroniche di volume. Lo scarso asorbimento dell’acqua a raggi X
molli (finestra dell’ aaqua) puo fadlitare lo studio d campioni in ambiente umido. Indtre i raggi X

emess nonsonosensibili a caricamento dei campioni né a canpi elettrici e magnetici esterni.
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Struttura delle bande

La temica XES é tra le spettroscopie che hanno avuto un ruolo importante nelle prime
formulazioni della struttura dettronica della materia anche se € stata successivamente superata dall a
fotoemissone dhe garantisce segnali piu intensi e un quedro d interpretazione piu dretto.

La tecnica RIXS [1-3] s presenta come perfettamente cmplementare dla fotoemissone
risolta in angolo (ARPES, Angle Resolved Photoemisson Spedroscopy) con il vantaggio che essa
e svincolata dall’uso del cristallo singolo e puo essre eseguita anche con materiali palicristalini.
Indtre la temica RIXS presenta il vantaggio d essere sensibile d volume, insensibile a campi
elettrici e magnetici ed al caricamento d campioni isolanti, la dove la tecnica ARPES é fortemente
limitata

L’ata brillanza e le ridotte dimensioni del punto immagine della sorgente sul campione
permetteranno d progettare spettrometri che porteranno la risoluzione totale dello spettro RIXS
dalle atuali poche cetinaiadi meV aqualche meV.
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Sstemi con bassa densita d stati

Recenti indagini [1] su sistemi ad elettroni fortemente correlati hannomess in discussone la
validitadi uno & piu fondamentali paradigmi dellafisicadello stato solido: la Teoriadel liquido di
Fermi. Questa si basa sull' esistenza di quasiparticelle dhe obbediscono a principio d esclusione e
hannotempi di vita abbastanzalungh da mnsiderarle come particdle. Questo concetto e limitato a
una temperatura di 0 K ed a una regione energetica ristretta intorno a livello d Fermi. La
fotoemissone risoltain angdo (ARPES) rappresenta una sonda sperimental e potente per valutare la
presenza o |I' asenza di comportamento tipo liquido d Fermi. Tuttavia, per fornire una risposta
definitiva nell' interpretazione delle strutture dettroniche intorno a livello Fermi [1], tali studi
richiedono unalta risoluzione energetica e quindi un fluso d fotoni eccezionalmente dto (non
ottenibile on sorgenti di radiazione di sincrotrone nvenzionali). Infatti, ura risoluzione
energetica totale dell'o rdine di 1 meV, che é asenziale per questi studi, puo essere ottenuta con
I' dtalminositadell' XFEL e con unmoncocromatore gpropriato. Tale mnfigurazone sperimentale
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permettera un tempo d aquisizione dati accettabile in confronto ale sorgenti di radiazone di
sincrotrone dtuali. Un aumento del potere risolutivo spettrale € necessario in questi sistemi ad
elettroni fortemente wrrelati per essere in grado d misurare @n atissma precisione la larghezza
dei picchi negli spettri di fotoemissone. Infétti la dipendenza in energia della larghezza di tali
strutture in vicinanza di E_ indica quanto un materiale si comporta come un liquido d Fermi.
Indtre, studi piu approfondti della superficie di Fermi sono di importanza fondamentale per la
determinazone dell'origine della superconducibilita al ata temperatura. Esperimenti effettuati su
composti a base di rame [2] hanno suggerito un collegamento fra bande monodmensionali,
“stripes’ (vedi figura2.13), e lasuperficiedi Fermi.
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Fig. 2.13 Fase stabili zzata di “ stripes’ del composto LaNdSrCuO, (ref. 2).

Le “stripes’ sono ura fase @wn ura regdarita di carica e magnetica de € stata ossrvata in
molti supercondutori ad alta temperatura € nel caso d acuni cuprati (Nd-LSCO), é stabili zzata
con un dogaggio molto bas d neodimio [2]. La superficie di Fermi puo essere ricavata
integrando di spettri di fotoemissone su unintervallo d energiavicino a livello Fermi per ottenere
mappe della funzione di distribuzione del momento dell'elettrone. In questo caso la forma della
superficie di Fermi implica de gli eettroni tendono a disporsi in ura sola dimensione, cioé i dati
sono incompatibili con la superficie arrotondata di Fermi cdcolata per il sistema rame-ossgeno a
due dimensioni.

L'ato fluso e la struttura temporale dell'impulso dell' X-FEL sara anche importante nello
studio d soluzioni molto dluite di atomi in solidi o in superfici ed interfacce come droganti,
adsorbati sotto il monastrato e difetti. Un importante esempio d campioni molto diluiti € wstituito
da alsorbati di molemle organiche aitoasemblate sulle superfici con speswori a di sotto del
monacstrato. Questo argomento d ricerca e rilevante per le sue gplicazoni nel campo dei
biosensori, degli inibitori di corrosione, del trattamento dei minerali e, molto recentemente, per la
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redizzazone di dispasitivi prototipo, in vista dell'era del "plastic dedronics' [3-7]. Nonostante il
crescente interesse per questi sistemi, sono ancora gerte dcune questioni riguardanti le proprieta
dell'interfaccia molela-substrato, I'evoluzione dei livelli elettronici molewlari (formazone di
bande estese, larghezze di banda) in funzione del numero d molele sulle superfici e della loro
disposizione geometrica el il controllo delle proprieta di trasporto (interazone dettrone-fonore el
effetti del pdaritoni). Molte informazoni riguardanti questi sistemi posNo essEre ottentte,
nell'intervallo d energia fotonicadel X-FEL, usando la spettroscopia fotoelettronica la diffrazone
dei fotoelettroni e la tecnica dell’EXAFS per le soglie degli atomi leggeri che stituiscono le
moleaole organiche.
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Sistemi altamente correl ati

Le fluttuazoni di densita di carica giocano unruolo fondamentale nei metali con modesta
estensione degli orbitali atomici e forte interazone tra gli elettroni. La loro evoluzione temporale
dipende dalla velocita degli elettroni, ed avviene @n tempi dell’ ordine del femtosecondo.Un caso
interessante si ha quando i portatori di carica hanno ura massa efficace piu pesante di quella degli
elettroni liberi. Infatti la forte rinormalizzazone riduce esporenzialmente la larghezza di banda
elettronica e ritarda I’"hoppng’ coerente. Percio la dinamica delle fluttuazoni di caica puo
evolvere in frazioni di picosecond. Cio apre la posshilita di osservare nel tempo le correlazoni
glettroniche on ura sorgente X-FEL. E’ bene notare che lo studio d quest’ effetto quantistico e
posshile solo se dla caicafluttuante & aciata la rottura di una fase ordinata. In questo caso la
radiazone X diffusa dovrebbe produre picchi che possono essere distinti dal contributo fonorico
incoerente. Utilizzando la radiazone del X-FEL ultrarapida la diffrazone del superreticolo
dowrebbe presentare una struttura internaformata da “speckles’ fluttuanti.

Si propore di studiare le fluttuazoni di caicadi sistemi idedi come dcune Manganiti che

mostrano |’ esistenza di rinormali zzazione polaronicae picchi dovui al superreticolo. Malgrado cio,
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il segnale diffuso datali superstrutture édebole esovrapposto ad unfondoconsistente [1,2). Sistemi
conduttori quasi monodmensionali (Q-1D) di Peierls producono , invece evidenti onde di densita
di caica (CDW) con ura lunghezzadi coerenza de dipende dalla temperatura [3]. In questi
materiali le CDW e caratterizzaa dalle proprieta di “nesting’ della superficie di Fermi. A
temperatura anbiente la lunghezza di coerenza nanometrica del parametro dordine dowebbe
diffrangere una radiazone ultraveloce in “spedkles’ dinamici. La scda temporale caatteristica del
pattern in evoluzione € determinata dalle fluttuazoni delle CDW. Nel caso d acoppamento
debole dettrone-fonane le fluttuazoni dowebbero esere &sciate dle vibrazoni termiche del
reticolo. Al contrario, sistemi a forte accoppamento elettrone-fonore dovrebbero evolvere su ura
scda temporae tipica delle masse poaroniche. Recentemente € stato provato che tali metalli
rivelano spettroscopicamente un comportamento a liquido pdaronico [4]. Ne @nsegue de le
fluttuazoni nelle CDW dowrebbero essere fortemente arrelate d moto coerente degli elettroni ed
aladeformazone del reticolo.

Vasiliu-Doloc L. et a, PRL 83, 4393(1999
Shimomura S. et a, PRL 83, 43891999
SandreE. et a, PRL 86,5100(2007)
Perfetti L. et al, PRL 87, 2164042001
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Spettromicroscopia

Le tecniche di fotoemissione mme la spettroscopia dettronica per analisi chimica sono le
soncke dettroniche principali nella scienza dei materiai, ma il loro impatto nella biologia € stato
minimo. Un problema critico & dhe la risoluzione laterale nella fotoemissone mnvenzionde e
limitata aqualche dednadi micron, il chelarende quasi inutil e per lo studio dellamaggior parte dei
problemi fondamentali i n hiofisica ebiochimica che si occupano d microstrutture nella gamma del
submicron o pu piccole. Questo limite € stato superato con la spettromicroscopia @n radiazone di
sincrotrone da sorgenti di terza generazone nei raggi X molli. Infatti, la spettromicroscopia
rappresenta uno strumento urico per la microanalisi chimicaquantitativa nella scienza dei materiali
e dei film sottili biologici poiché combina la radiazone di sincrotrone n la devata risoluzione
laterale di un microscopio eettronico a fotoemisgone [1]. Tutti gli spettromicroscopi el ettronici
rientrano in uno d questi due grupp: strumenti focheggianti a scansione [2], i quali ottengano
un' dta risoluzione laterale focdizzando il raggio d fotoni sul campione, e strumenti di “imaging’
di eettroni [3], i quali utilizzano un dspositivo d focheggiamento elettronico. Tae temica di
spettromicroscopia ein grado d distinguere quantitativamente il diverso comportamento fisico e
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chimico con ura determinazone della omposizione diimicarisolta lateralmente. Infétti le energie
di fotoni nella gamma di raggi X molli possono essere utilizzae per studiare tutti gli elementi

chimici che hannolivelli di core (soglie K o L) in questo intervalo d energia. Laregistrazone di

una serie di immagini con rivelatori CCD, ognuna ottenuta aun'energia distinta per coprire l'intera
soglia di asorbimento, da luogo a una spettroscopia a due dimensioni dove ogn puno
nell immagine microscopica da asua volta origine auno spettro microscopico. In questo modo la
morfologia e la cdhimica locde di campioni biologici e di campioni di scienza del materiali sono
state indagate con urarisoluzione laterale migliore di 100 nm e una risoluzione spettrale di 0.1 eV

[3-5]. Come esempi possgamo riferirci a lavori sul diamante, dowe e stato pcsshile distinguere
quantitativamente cn risoluzione laterale frafas di carborio con varie ibridizzazoni [4], lavori sul

dodecahydo-dodecarborate, dowe e stato possbile ottenere le immagini chimiche e gli spettri di

corrisponcenza de identificano il contrasto chimico fra Boro e Sili cio, tramite immagini ottenute a
diverse energie esottratte numericamente [5], ed alavori su cdlule neuronali per ril evare paosizioni

spedfiche nelle cdlule dove i metalli si raggruppavano dopoessere stati asorbiti [3] (vedi figura
2.14). Queste problematiche ricadono nello studio d sistemi fortemente diluiti e nell'utili zzo
dell'alta brillanza della nuova sorgente X-FEL, la quale offre la possbilita di focdizzare un'ata
densita di fotoni in una picocola aea Questo, insieme d miglioramento dei sistemi di focdizzazione
elettronici, puoridurre larisoluzione spazale espettrale di unfattore 10.
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Fig. 2.14 Microimmagine di cdlule neuronali drogate con alluminio. Gli spettri di asorbimento dell’alluminio

sono riferiti a due regioni diverse della cdlula. (rif. G. De Stasio et. al. Neuroreport 4, 1175 (1993).
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Sistemi biologici

Negli ultimi anni grandi sforzi sono stati profusi dalla comunita scientifica internazonale nel
“progetto Genoma” ovvero nel sistematico sequenziamento del DNA umano. L’incredibil e quantita
di dati ottenuta dal completamento d un evento cosi importante ha gia cmminciato a produre
informazoni in termini di migliore @mprensione dei meacanismi di induzione di alcuni disordini
genetici e di alcune patologie. | primi risultati trovano ga dirette gplicazioni per la salvaguardia
della salute erendonopiu concreta la prospettiva di produre farmad via via piu raffinati ed al
limite cgtituiti da proteine direttamente interagenti conil DNA. D’ atra parte il sequenziamento del
genoma ha anche rivelato I'esistenza di migliaia di geni sconasciuti. Lo studio del modo in cui
alcune proteine sono composte e dd loro funzionamento e dhiaramente critico per comprendere
come funzionano le cellule o come insorgono le patologie. Per conseguenza, la caratterizzazone
sperimentale di proteine poco nde € in cortinua aescita ed in questo contesto s prevedoro
importanti benefici dall’introdwzione di sorgenti di radiazone come il FEL nei ragg X. Infatti, la
radiazone X molle emessada X-FEL e estremamente utile in studi biologici, graze dla paosshilita
di ecatare risonanze dei livelli di core, e di conascere quindi in modo quantitativo la distribuzione
spazaedi elementi chimici selezoneti nelle célule.

Indtre, graze dla struttura temporale della radiazone del X-FEL, tutti i parametri sopra
descritti passono essere seguiti nelle loro evoluzioni temporali con esperimenti risolti in tempo su
scde e vanno dai femtosecond a millisecond, rendendo cosi accesshile una gamma di
fenomeni attualmente non investigabili neanche nei sincrotroni di pit recente ancezione.

Quest’ultimo aspetto merita un kreve gprofondimento; nelle scde temporali dei femto e
picosecond cadonoi seguenti fenomeni:

- levibrazoni atomiche

- i fenomeni di charge transfer che spes sono i passgg chiave durante le cdalis
enzimatiche o nellareattivita dell e proteine

- ledistorsioni dei legami chimici per effetto, ad esempio, dell” applicazone di campi esterni o
durante le reazioni chimiche.

Nelle scde temporali dei nanosecond e microsecond avvengonoi process di folding e di
unfolding e le transizioni tra diversi stati conformazonali delle proteine edegli aadi nucleici che
sonoi presuppasti fondamentali per il riconoscimento chimico e la funzionalita di queste strutture.
Nellascdatemporae dei milliseoond cadono ,ad esempio, le diffusioni di piccoli metabadliti .

Attualmente, la dnetica delle proteine puo essere studiata mediante gli esperimenti di flash-
fotolisi [1,2] in cui un intenso impulso laser visibileinduceunostato d nonequili brio nel campione

(ad esempio rompe il legame on il ligandoin una enoproteina) ed un pobe ritardato viene usato
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per andizzareil rilassamento del campione (nell’ esempio la ricombinazione del ligando). L’ utili zzo
di una oppatuna radiazione dall’X-FEL potrebbe wnsentire di sondare simultaneamente la

struttura el il comportamento cinetico del campione @n spedficita chimica

Altri esempi di applicabilitadel X-FEL sono qu di seguito riportati:

* Adesivitadi biomolemle e cdlule asuperfici.

Questo & un campo d ricercain forte sviluppoanche acausa delle potenziali applicazioni nel
campo della medicina, che riguardano ad esempio la biocompatibilita di materiali prostetici con
osteoblasti oppure fibroblasti (con owie mnseguenze sullo sviluppo d materiai a basso livello d
rigetto per impiantazoni), oppue nel campo della biotemologia, come 1o sviluppo d biosensori 0
biochips.

Anche da un purio d vista piu euristico numerose domande sono ancora senza risposta. Ad
esempio, come avviene |’adesione di proteine (ad es. fibronettina, vitronettina, trombina ecc) a
metalli, vetri o materiali paimerici? Quali sonoi legami chimici cruciadi tra le fasi inorganiche e
guella organica? L’ orientazone molewlare gioca un ruoo? Quali sonole basi del riconoscimento
molewmlare?

Queste questioni posNO trovare risposte usando la spettroscopia del raggi X che unisce
I'elevato fluso el'  altarisoluzione spaziale di una sorgente di radiazione comd FEL.

» Metabalismo cdlulare.

Molti eventi metabadlici veloci posono essere innescati o0 regolati da impulsi laser ottici,
anche selaloro evoluzione si puo seguire solo attraverso uratecnicadi spettroscopia X ultraveloce.
Alcuni obiettivi che potrebbero essere raggiungbili sona

- seguire la pdimerizzazione di proteine, lo svolgimento del DNA durante la lettura del
codice genetico o dal suo stato impacacato nel cromosomi e |'apertura e chiusura dei canai di
membrana;

- studiare sia la dinamica dei canadi di membrana plasmatica nativi 0 perturbati per
elettropaazione (analizzabili anche atraverso I’ imaging sulla scda del nanosemndg che la
struttura dei pori nucleai che regaano il trasporto d proteine, metabadliti ed ormoni dal e verso il
nucleo cdlulare (vedi fig. 2.15;

- studiare i pathway metabalici di messaggeri cdlulari come gli ioni calcio in termini, ad
esempio, del loro rilascio dai reticoli sarcoplasmatici, o dgl transito attraverso le membrane siain
condzioni fisiologiche che sotto I'effetto d agenti (ad esempio |'applicazione di campi
elettromagnetici) che interagiscono con il normale metabolismo del calcio stes. Studi di questo
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tipo saranno pashili con indagini nei raggi X conddte @n una sorgente die simultaneamente
presenti le caatteristiche temporali, I’ata localizzazone spazide e la sdettivita chimica della
radiazione X-FEL.

COter naclear membirane

Perinuclear space

fner nuchear membranc

Nuclear pore compley
Cytoplasm

boms, sowall modecules

Passive diffusion

ATP-dependent
RNAs 7 RNPs mediated transport

Proteins. snRNPx

(from Panté N. & Aebi U., Int. Review Cytol. 162B, 1995)

Fig. 2.15 Schema di una cellula e dei suoi componenti.

* Studi di complesg fotosintetici e di process fotochimici.

Allo stato attuale gli studi time-resolved dei pigmenti e dei compless fotosintetici delle
piante, per atro condotti spes “in vivo”, sono esenzidmente svolti con microscopia a
fluorescenza Di conseguenza i dati ottenibili soffrono cilla limitazone intrinsecadella temica,
ovvero la relativamente scarsa risoluzione spaziadle dhe € a caisa dei noti effetti diffrattivi,
tipicamente limitata dl’ordine di 1 um o d poco inferiore. Sotto ura tale limitazone, i risultati
sperimentali sono recessariamente I’ effetto d una media spazale su un gan numero d centri e
process fotosintetici aventi luogosimultaneamente nella strutturairraggiata. La futura utili zzazone
di radiazone X-FEL consentira di mantenere o migliorare la scala temporale di studio ma di
superare le limitazoni legate dla risoluzione spaziae. Indtre sara possbil e studiare la dinamicae
la distribuzione spazale dei centri fotosintetici direttamente “in vivo” nella loro naturale
ubicazone, osga sulla membrana til acoide.

Similmente, acmoppando la risoluzione temporale @n la sdlettivita ciimica derivante dalla
posshilita di ecdtare livelli di core, sara possibile studiare i processi fotochimici svolti da
cromofori contenenti metalli pesanti. Questo puocontribuire, ad esempio, arivelare I’ esistenza ela
struttura degli stati intermedi del process fotochimici.
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Il problema del danno da radiazione

L’esposizione prolungata a elevati fluss di raggi X pud dr luogo, gia nei moderni
sincrotroni di terza generazione, a modifiche dell e strutture spettroscopiche dei campioni in studio.
Un tale effetto, cservato numerose volte negli anni passti, € particolarmente aitico nel caso dei
relativamente delicati campioni biologici ed é stato identificao come dowuto a danneggiamento del
campione o alla modifiche dei comporenti del target per effetto termico indato dagli elettroni o
radicdi prodati per radiolisi del buffer [3/4]. E chiaro che effetti di questo tipo sona a maggior
ragione, attesi anche nel caso del X-FEL e, qualunque siail meccanismo attraverso il quale vengono
proddte le modifiche del campione, le strategie di salvaguardia vanno considerate come aspetti
chiave nella progettazione di esperimenti biologici che prevedano I’ utili zzo dellaradiazione X-FEL.
Infatti s puo sostenere che una volta risolto il problema dei danni da radiazione, ura nuova
caegoriadi esperimenti biologici di ata qualita sara possbile, molti dei quali nonsonoattualmente
neppure prevedibili .

Tuttavia, € bene natare che la prodwione “in situ” di specie ossdanti, che in genere
cogtituisce un problema, pud anche risultare in un comodo e patente strumento per indure e
studiare i meccanismi e ladinamicadel danneggiamento indato dai raggi X nelle cdlule. Indtre &
noto che la prodwione di radicdi aggressvi ha luogo anche “in vivo” ed € minvdta in process
come I'inveacchiamento naturale (per esempio nei globui ross) [5] e nello sviluppo d un gran
numero d patologie (inclusi apoptosi e cancro). La prodwzione atificiale di radicdi aggressvi
aiutera a omprendere il radical-trapping di composti (ad esempio glutatione o farmaci di-ididro
piridinici) [6,7] candidati per applicazioni farmaaologiche.

Trale strategie utili zzate per ridurre il danneggiamento e per conservare |a stabilit & strutturale
dei campioni biologici (proteine, addi nucleici, organelli, membrane, cdlule intere e tesaiti),
durante|' esposizione dle dte dosi di raggi X, ricordiamo il congelamento velocedel campiore e’
andisi conseguente abassa temperatura. Attualmente, campioni idratati spess 10 micron pasno
esere andizzati al’interno delle lunghezze d' onda della “finestra dell' aaua”. Per esempio,
I’aaquisizione di immagini microscopiche a risoluzione di un renometro richiede una dose di circa
10-10° Gray mentre la tolleranza dei campioni biologici pud raggiungere i 10'° Gray se il
canpione € sottopcsto a shock-freezing [8]. Un'dtra strategia assi semplice o©nsiste
nell’analizzare aee diverse del campione, ad esempio eseguendo ura scansione del campione
rispetto a fascio del X-FEL. Infine, quando si studiano sistemi in soluzione (proteine o addi
nucleici), si puofarein modo d mantenerli i n lento flus usando,ad esempio, panpe peristalti che.

Al di ladelle temiche sopra dtate, va segnalato che, recentemente, e stata eseguitauna anaisi
della dinamica del deterioramento [9] che ha riguardato smulazoni della stima del danno ca
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radiazone in funzione dell’energia del fotoni, della lunghezza dell’impulso laser e della dose
asorbita dal campiore. |l lavoro ha mostrato che la soglia tipicadi danno d circa200fotoni X (a
12 keV) per A’ pud essere estesa a dosi molto ate ed impulsi estremamente brevi come quelli dell’
X-FEL [9]. Per conseguenzasi puo pedire dhe singde molemle idratate, microcristalli o particdle
sub-cdlulari intere quali nuclei, cloroplasti o ribasomi, oppatunamente manipalati ed in particolare
una volta incgpsulati in micro gacce s posono andli zzare, al' interno di finestre temporali pari a
singdo micro impulso dell’ X-FEL prima dei danni del campione passano avere luogo.
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Materiali magnetici

Le caatteristiche della radiazone FEL offrono nuove patenziaita nell o studio dell e proprieta
magnetiche della materia. Aspetti di fondamentale interesse, che stituiscono attuale oggetto d
ricerca nel magnetismo, spazano dala descrizione quanto-meccanica di sistemi e ettronici
altamente orrelati, ala relazone tra il comportamento magnetico, la morfologia ela struttura di
nanosistemi, ala verifica dei concetti universali nelle transizioni di fase. Indtre, 1o studio dei
fenomeni magnetici fornisce una guida nella sintesi di nuovi materiali per 1o sviluppo di teandogie
innowetive. Le proprieta di rilevanza funzionde posono essere ingegnerizzate dtraverso il
controllo della geometria atomica, della cmmposizione chimica, e della dimensionalita dei materiali
magnetici. L’ impatto dei recenti progress della scienza del materiali sulle goplicazioni indwstriai e
illustrato in modo esemplare dall’introdwione di nanostrutture atificiali nella teaologia dei
dispositivi magnetici [1-3], come dementi funzionali per sensori € memorie magnetiche di nuova
concezione.

La ricerca sul magnetismo e sui materiali magnetici ha beneficiato negli ultimi anni dello
sviluppo d nuove metoddogie basate sull a radiazione prodatta dai sincrotroni di terzagenerazone.
Varie temiche di spettroscopia, magnetometria, diffrazone, diffusione e microscopia, disegnate
spedficamente per sfruttare effetti di dicroismo magnetico indatti da radiazone drcolarmente e
lineamente poarizzaa, hanno ga trovato ampia applicazone [4-7]. L’ dta brillanza ela struttura
temporale degli impulsi FEL ( 1 nm < A < 10 nm) permettera, attraverso I’ ulteriore sviluppo d
queste metoddogie, di accedere dlo studio delle proprieta magnetiche su scde microscopiche ein
regimi dinamici non ancora esplorati. Nel seguito verranno lrevemente esposte dcune lineeguida
di possbili applicazoni della radiazione FEL allo studio d fenomeni magnetici, che vanno di
process ultra-veloci in risposta aimpulsi di luceo d campo magnetico, alle interazoni magnetiche
in sistemi atamente diluiti, ale proprieta di trasporto elettronico spin-dipendente e dla
visualizzazone delladinamicadi spin nell e nanostrutture.

- La oommutazone veloce della magnetizzadone di singdi elementi miniaturizzai € un
proces intimamente wnnessd conil li mite di operazione di dispositivi magnetici e magneto-ottici.
La dinamica degli stati di non-equili brio che segue un kreve impulso d campo magnetico o wn
impulso laser determina infatti I’intervalo d tempo minimo necessrio per scrivere e leggere
informazoni su un supporto d memoria magnetica Questi tempi caratteristici sono strettamente
conress ai transienti di termalizzazione delle ecdtazioni elettroniche, di spin e del reticolo.
Sebbene questi process siano indtre di evidente importanza fondamentale, la difficolta di seguire
la dinamicadella magnetizzazone edei process di rilassamento elettronico su scde di tempo ultra-
brevi ne ha ostamlato il loro studio. Studi basati sull’effetto Kerr magneto-ottico e sulla
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polarizzazone di spin d elettroni fotoemess [8-9] indicano che la dinamica dei process di
termali zzazone di un gas cddo d elettroni, ecdtato daun laser nel visibile, hainfluenzasull o stato
magnetico d film sottili su ura scdatemporale (10fs < 1 < 10 ps ) apparentemente piu breve del
tempo d rilassamento elettrone-fonore. Indtre é stata dimostrata la posshilita di ottenere
un'inversione ultra-veloce (1-10 ps) della magnetizzazone @n impulsi magnetici ultra-brevi (vedi
fig. 2.1 generati da un fascio d eettroni ad alta energia [10]. Tutti i metodi attualmente esistenti
non sono tuttavia in gado d sondare direttamente I’evoluzione della magnetizzaaone e dei
momenti magnetici, né di esaminare in dettaglio i meccaiismi di rilasssmento elettronico su
intervali di tempo Utra-brevi.

Probe Charge and Spin Dynamics (fs < At < ps)

ho, (t + At) probe
(MXCD) /
H®

ho, (1) pump

Magnetic Microscopy (XMCD)

a) LaFeO, layer b) Co layer
v h" e c e

Fig. 2.16 In alto e riportato un esperimento di pump-probe in cui I’ecdtazione éfornita da un breve impulso di
radiazione trasformato in impulso magnetico. La perturbazione sul materiale magnetico é rivelata mediante
temicadi “imaging” con radiazione polarizzata.

Le teaiche di diffusione di raggi X costituiscono uno strumento efficae per I'andisi delle
proprieta dettroniche e magnetiche della materia. Selezonando I’ energia del fotone eil momento
scambiato, si ottiene sensibilita diimica, tramite I’ ecdtazione dei livelli di core, e dlasimmetria del
sito, tramite I'analisi del gruppo spazale. 1l dicroismo circolare magnetico con impulsi di raggi X
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molli generati dal FEL rendera posshile seguire la risposta temporale di un sistema di spin a una
perturbazione ultra-veloce, che non é dtrimenti accesshile cn atre metoddogie. Temiche di
correlazone temporale posono sfruttare il dicroismo magnetico in assorbimento e riflettivita
usando unmeccaiismo d pump and probe con luce arcolarmente polarizzaa. L’ evoluzione degli
stati magnetici di nonequili brio indcatti da un laser o daunimpulso d campo magnetico, o caonde
di alta pressone, puo esere sondata da un impulso ritardato d radiazone X polarizzata . |l
dicroismo con raggi X molli fornisce misure quantitative vettoriali, intensita e orientazone, del
momento magnetico [4,5 siadi spin che orbitale. Indtre atraverso la selettivita dell’ ecdatazone di
core, questo metodo permette di sondare la dinamicadi spin per ogn elemento chimico presente nel
sistemain studio. Il piu breve intervallo dnamico che puod essre studiato € definito esenziamente
dalla struttura temporale (circa 150 fs) dell’impulso d radiazone, mentre I'uso della temica
sealing permettera di sondare intervalli piu brevi di 50 fs. Gli intervalli di energia piu rilevanti per
guesti studi corrispondno alla regione delle soglie 2p->3d (400-1000 eV) negli elementi 3d e le
ecdtazion 4d->4f (100-200eV) nelleterrerare.

- Un uteriore gproccio dlo studio della dinamica ultra-veloce di magnetizzazione é
rappresentato dall a visualizzazone diretta, con risoluzione temporale, di nanostrutture magnetiche.
Vari schemi possono essere utilizzai a questo scopo, adoperando teaiche pump and probe in
combinazone n la microscopia di fotoelettroni o d fluorescenza di ragg X [11]. Un posshile
esperimento consistera nella generazione di un breve impulso d campo magnetico con unlaser nel
visibile, seguito da un impulso FEL sincronizzato che agira come sonda della risposta magnetica
La rivelazone di fotoelettroni o d fluorescenza di raggi X indati dall’impulso FEL puo essre
usata per visuali zzare la distribuzione spazae della magnetizzazione ela sua evoluzione temporale
ultrarveloce (fs) seguente dl’impulso magnetico. Mentre la risoluzione spazale raggiungbile
attualmente @n la microscopia afotoelettroni € limitata a ¢rca 10 rm, in modo ogerativo statico,
la brillanza del FEL permettera di registrare immagini con risoluzione nanometrica durante un
singdo impulso d luce | sistemi di interesse per questi studi includonomateriali strutturalmente
compless, come le nanostrutture composite per applicazoni nella spintronica nelle qudi la
dinamica delle comporenti sia antiferromagnetiche che ferromagnetiche puo essere seguita usando
il dicroismo lineae e circolare. Gli effetti di dicroismo magnetico nell’asorbimento e
nell’emissone di ragg X, permetteranno d separare il contributo magnetico del diversi elementi
chimici distribuiti nel nanocomporenti funzionali. La microscopia magnetica ®n risoluzione su
scda nanometrica puo trovare gplicazone indtre nello studio della statica e dinamica della
struttura magneticadell e pareti di dominio di film sottili e superfici, e dell e fluttuazoni magnetiche
nell’intorno d unatransizione di fase.
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- Altre teaiche di diffusione potranno trarre vantaggio dall’aumento della cerenza edella
brillanza della radiazone FEL. La merenza trasversae e longtudinale della luce definisce una
predsa relazone di fase tra la radiazone diffusa da diversi domini. Questa relazone di fase é
espressa nella figura di diffusione in termini di spedkles che sono legate dla distribuzione dei
domini. Fino ad ogg gli esperimenti con luce @erente sono stati principalmente dominio dei laser
nel visibile e vicino Jtravioletto. La merenza della radiazone prodotta dagli onddatori ha
permes d iniziare lo studio degli effetti coerenti nella diffusione di raggi X [12]. La lunghezza
caatteristica di indagine negli esperimenti di diffusione € legata dla lungheza d'onda. Alle
lunghezz d'onda del raggi X molli | a diffusione coerente accede a vettori d’onda caatteristici di
proprieta di alto interesse scoperte in nuowe dassi di materiali. La lunghezza d’ onda del raggi X
molli & a esempio comparabile ©n la dimensione dei materiali nanostrutturati. La diffusione di
ragg X molli coerenti puo dare informazoni dettagliate sulla dinamica dei domini magnetici,
soncere il rudo dele interfacce nel multistrati magnetici e nanaostrutture, e mettere in evidenza
I"ordine di carica e orbitale[13]. Indtre i raggi X molli sono adatti per analis di superficie.
L’intervallo d energiadei ragg X molli comprende le soglie 2p->3d dei metalli di transizione, che
permettono d sondare come stati finali | e bande responsabili dell e proprieta magnetiche. Nel caso
dei ragg X duri sono invece acesshili le transizioni 1s->3p, solo indrettamente legate d
magnetismo. La diff usione magnetica risonante rappresenta un altro metodo d studiare la dinamica
di spin sulla superficie e nelle nanostrutture. La misura delle superstrutture magnetiche @n la
diffusione di raggi X molli puo sondare I’ ordinamento magnetico d strutture mn \ettore d’onda
nanometrico [14]. Misure di diffusione risolte in tempo pasno dare indtre la posshilita di
studiare ladinamica di spin siadi sistemi ordinati costituiti da insiemi di purti e fili quantistici, sia
che di domini magnetici superficiali.

- L’dta brillanza degli impulss FEL pud essre utilizzaa per metoddogie dce sono
severamente limitate dalla brillanza della sorgente negli attuali sincrotroni. Gli impulsi FEL
circolarmente polarizzai posono dare aces alla dinamica e orrelazione di sistemi di impurezze
altamente diluiti. Gli attuali limiti di rivelazone nell’asorbimento d ragg X molli i n racolta di
elettroni sono Bl ordine di 10 atomi/cm’® [15], e molto pitl bass (circa tre ordini grandezza) nel
caso della spettroscopia di emissone X. Tra i casl di grande interesse, che sono dfficilmente
aacesshili con di odierni metodi a dispasizione, sonoil comportamento Kondo ofermione pesante
di impurezzemagnetiche, i process di rilassamento lento in vetri di spin e metali magnetici amorfi,
i clusters e i magneti molealari, isolati o depositati su superfici. La rivelazione della fluorescenza
X € il metodo pu promettente per molte gplicazoni su sistemi diluiti, in quanto il segnale
magnetico puoessere separato dal fondo poveniente dalla matrice nonmagnetica ®n unefficiente
filtro energetico.
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La onoscenza della struttura dettronica in prossmita del livello d Fermi é di grande
importanza per la cmprensione el’ingegnerizzazione delle proprieta di trasporto dpendenti dall o
spin. | nuowv dispositivi nel campo della spintronicasi basano sul controllo della polarizzazone di
spin del portatori di caricaper registrare e trasferire informazione [16-17]. | dispasitivi spintronici
consistono tipicamente in strutture a strati sottili, integranti comporenti magnetiche e
semicondtitrici, ordinate in pattern di scala sub-micromentrica. Le applicadoni patenziai della
spintronica @mprendano memorie nancstrutturate al acces® casuale enon vdatili, e transistor di
spin, che utilizzano di effetti tunrel e di diffusione in strati magnetici sottili dipendenti dallo spin
elettronico. La spettroscopia di fotoemissone @n I’analisi della polarizzazone di spin € il metodo
piu dretto per lo studio della struttura elettronica di materiali magnetici, in quanto e in grado di

determinare tutti i numeri quantici (E,k,0) che definiscono uro stato elettronico. Esperimenti

completi di fotoemisgone (cioe risolti in E,k,0) sono severamente limitati dal flus nell e sorgenti
di radiazone di sincrotrone di terza generazione alla risoluzione di circa50 meV in energia €0.05
A™in momento, a causa dell a scarsa efficienza (circa 10°) degli andizzatori di spin. L’incremento
della brillanzamedia mn una sorgente FEL rendera posshili esperimenti di fotoemisgone risoltain
spin con urarisoluzione in energiadi 1 meV ein momento d circa0.01A ™. Larilevanzadi questo
progres € manifesta mnsiderandoil ruolo delle eccitazoni a bassa energia dipendenti dallo spin
da stati vicini alla superficie di Fermi per le proprieta di trasporto degli elettroni poarizzati, per il
riorientamento magnetico dovuo all’anisotropia aistallina, e per i meccanismi di accoppgamento
tra nanostrutture magnetiche. Informazoni dirette sull’evoluzione temporale dei process di
rilassamento elettronico posoNo esere ottenuti da esperimenti pump and probe, nel quali la
popdazone degli stati eccitati indata da unimpulso laser nel visibile venga seguita wn risoluzione
temporale dtraverso una misura di fotoemissone @n analis di spin. In congunzione @n
esperimenti di dicroismo magnetico, questi studi sonoin grado d dare informazoni dirette sulla
dinamicadell e ecatazioni elettroniche edi spin in fenomeni magnetici ultra-veloci.
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2.3.5 Nanoimaging

Generalita

Leteaiche ele gplicazioni di microscopia araggi X hannosubito negli ultimi anni unavera
e propria rivoluzione a casa delle caratteristiche innowetive (in particolare brillanza e merenza
spazae) delle sorgenti di radiazone di sincrotrone di terza generazione, sia nella regione delle
base de in quella delle medie e dte energie. Tra i risultati di maggior rilievo occorre dtare il
raggiungmento d risoluzioni spazali nanometriche (= 30 nm per basse energie e 100 rm per le dte
[1-2]) elo sviluppo d temiche di misurainnovative basate sul contrasto d fase. La redizzazione di
una sorgente laser ad elettroni liberi che sfrutti |'auto-amplificazione @erente portera
presumibilmente al un analogo salto d qualita consentendo I’ apertura di nuow filoni di indagine

per una mnascenzadella materia, siabiologica de inerte, sempre pit approfondta. Infatti, se daun
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lato la brillanza e la merenza spazale pressoché totale della sorgente SPARX consentiranno di
migliorare le prestazioni delle ottiche e le temiche di misura gia dtuamente in uso, le sue
caatteristiche temporali, basate sulla successone di impulsi ultra-corti, apriranno uncampo d
indagine totalmente nuovo anche nell”’ ambito dell’ acquisizione di micro-immagini conragg X.

Ottiche

Nella microscopia araggi X di bassa energia (a di sotto d 1 KeV) le ottiche piu uilizzae e
studiate sono le lenti di Fresnel (o “zone plates’). Esse sono costituite da anelli concentrici che
alternano materiai piu omeno omdi ai raggi X. Attraverso unfenomeno d diffrazone, il fascioin
ingres viene focalizzato in umaregione di dimensioni estremamente ridotte (poche decine di nm).
Le lenti di Fresnel sono correntemente usate sia per redizzare microscopi “full field”, sia
microscopi a scansione. Latendenza dtuale éda unlato quella di migliorare larisoluzione spazae
el’'efficienza, dall’atro d sviluppare nuov concetti per migliorare il contrasto dtenibile, spedein
materiali eggeri come quelli biologici. Riguardo il miglioramento della risoluzione spazale, che
attualmente nellaregione dei raggi x molli € dell’ ordine di 30 rm ed é essenzialmente limitata dalla
cgoacita di microfabbricazone, grande interesse ha suscitato 1o sviluppo di zone plates modificae
dafori oppatunamente distribuiti tragli anelli [3]. Le ottiche @si ottenute dovrebbero raggiungere
una risoluzione spazale inferiore a10 M, ma on relativamente bassa efficienza. Le sorgenti X-
FEL ad atisgma brill anza potranno fornire flusg sufficienti, anche @mn un singdo impulso, ad

ottenere informazoni con risoluzioni spazali finorariservate atemiche di microscopia dettronica

Contrasto di fase

L’atro fronte di indagine riguarda le ottiche e le temiche de mnsentono d registrare le
variazoni della parte rede dell’indice di rifragzone piuttosto che le variazoni della parte
immaginaria. Infatti nel primo caso s agisce sulla fase dell’onda, mentre nel seando sulla sua
ampiezza. Essendolafase molto piu sensibile anche apicoole variazioni dell’indice di rifrazone, e
posshile ottenere un contrasto molto piu elevato. Sono state quindi sviluppete ottiche e
metoddogie dte aregistrare microradiografie acontrasto d fase. Ad esempio recentemente sono
state fabbricae Fresnel zone plates a @mntrasto interferenziale cn risoluzione dell’ ordine di 0.16
che mostrano uncontrasto, in microstrutture di PMMA, estremamente accentuato rispetto a quello
dovuo a semplice asorbimento [4]. E importante notare che |I’aumento del contrasto consente
anche di diminuire la dose asrbita, e quind il danneggiamento in materiali biologici sensibili ala
radiazone. Anche dtre moddita e ottiche sono state sviluppate sia nella regione delle basse de
della dte energie per redizzae radiografie a contrasto d fase [5-6]. Poiché la merenzaspazale del
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fascio € unrequisito esenziale di queste tecniche, esse sono state svil uppete principalmente presso
le sorgenti di radiazone di sincrotrone. La sorgente SPARX con le sue caatteristiche di coerenzae
brillanza, consentira un uso estensivo d questo tipo d teaiche, migliorandore la risoluzione
spazale el’efficienza, ed aggungendo ad esse la dimensione temporale. Infatti |a successone di
impulsi ultra-brevi consentira di seguire I’ evoluzione di fenomeni anche compless sia in campo
biologico che nel campo della scienza dei materiali sulla scda dei picosemnd, un traguardo
impensabile @n le sorgenti attuali.

Syettromicroscopia

Nella spettromicroscopia si sfrutta la brusca variazione del coefficiente di asorbimento nelle
vicinanze della soglia di assorbimento. Con la successone ravvicinata di due immagini ad energie
leggermente superiori e leggermente inferiori, rispettivamente, della soglia di assorbimento (“dual
band imaging”) e laloro mutua sottrazione eéquindi posshile mettere in evidenza solo la presenza
di determinati elementi [7]. Accoppata a unalta risoluzione spazale questa temica permette una
mappatura molto accurata degli elementi presenti. Ancora piu interessante & la posshilita di
misurare lo stato d vaenzadi un determinato elemento, in quanto la posizione della soglia éda
essa determinata. La sorgente SPARX consentira di eff ettuare questo tipo d analisi dinamicamente,
e quindi di poter seguire I’evoluzione, ad es. di unareazone cimica o di un fenomeno chimico-
biologico sia spazamente de temporaimente.
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Introduzione

Le sorgenti avanzeae di ragg x sono all’origine di una vera rivoluzione nel campo della
radiologia, tanto per applicazoni in scienza dei materiali che per studi biologici e, con ogn
probabilit a, per usi diagnostici [1-3]. Larivoluzione einiziata mn I’avvento d sorgenti di tipo luce
di sincrotrone, e sara senz' altro accderata dall’arrivo delle nuowe sorgenti pulsate di tipo SASE-
FEL (“FreeElectron Lasers’ basati sul meccanismo “Self Amplified Spontaneous Emission”).

Il carattere rivoluzionario dell e nuowe temiche radiologiche puo essere compreso sull a base di
considerazioni abbastanza semplici [2,3]. Fin dalla scopertadi Rontgen, laradiologia estatadi gran
lunga la principale aeadi applicazone dei ragg x. Laformazone di immagini si € sempre basata
sul differente asrbimento dei raggi x nelle varie parti dell’ oggetto. Occorre sottolineare de tale
asorbimento € molto ridotto: questa proprieta € nel contempo la diiave per il succeso delle
teaniche radiologiche ma anche laloro principale limitazone.

Da un lato, infatti, il bas® asorbimento consente dla radiologa di “osservare’ le parti
interne degli oggetti, compresi i pazenti in tecniche diagnostiche. D’altro canto, pero, questo
comporta delle differenze limitate nell’ asorbimento d parti diverse degli oggetti, e quind a dei
problemi di contrasto.

Il problema e speso risolto aumentandoil livello d esposizione econ eso il segnale. Questo
crea pero del seri problemi: la dose di raggi X puo danneggiare il campione e nel caso d diagnasi
radiologiche, & semplicemente inaccetabile. Le @nseguenze sono importanti anche sul piano
sociale. Per esempio, la diagnosi precoce del cancro a seno pud oggportare adell e terapie molto
efficad — ma purtroppo la diagnosi radiologica sistematica € ancora limitata dai problemi di
contrasto.

Come s puo aumentare il contrasto senza aimentare la dose? Occorre @nsiderare il
meccaismo dinterazone fra raggi X e oggetto nella sua globalita [2,3]. A parte I’ asorbimento
ocoorre spedficamente cnsiderare i meacanismi d’interazone legati al’indice di rifrazione del
materiale (0, piu esattamente, all a parte rede dell’ indicedi rifrazione comples).

Si puoimmaginare, per esempio [3], unfascio collimato d raggi x che raggiunge il bordo fra
due 2one dell’oggetto con dvers indici di rifrazone. Se il bordo nan € di larghezza nulla, la
rifrazione porta a una deviazone locale del fascio che produce nelle immagini dell e caratteristiche
doppe frange — ed unfortissmo aumento della “visibilita” del confine fra le due 2one. In modo
analogo, la visihilita del bordi pud essere aimentata dal meacanismo — anch’es legato al’indice
di rifrazone — delladiffrazone di bordo d Fresnel [1,7).

In lineadi principio, questi tipi d'interazone fraraggi X e oggetto passono essere piu efficac
nel produre cntrasto del meccanismo tradizionae legato al’asorbimento. Infatti, le differenze
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rispetto a vuoto degli indici di rifrazone dei materiali, pur limitate, sono perd comparativamente
piu grand che le differenze nell’ asoorbimento. Tale vantaggio si aacentua on |’accorciarsi della
lunghrezzad onda.

Potrebbe dlora sorgere la questione: per quale motivo, a oltre un seclo dalla scoperta del
ragg X, laradiologia e pur sempre principamente basata sull’ assorbimento? La risposta € de le
temiche legate dl’indice di rifrazione richiedono caratteristiche molto avanzate della sorgente di
raggi x [1-3]. Spedficamente, |’esempio sopra menzionato funziona solo se la sorgente @mette un
fascio d raggi x molto collimato, cioé mn bessa divergenza angdare. Piu in generale, i meccanismi
legati all’indicedi rifrazione posono esere utili zzai solo con sorgenti di ata cerenza spazae (le
esigenze sono pu moderate per quanto concerne la merenzatemporale) [2,3].

Le sorgenti convenzionali di raggi x offrono wna merenza spaziadle estremamente limitata:
ese sono d grandi dimensioni e producono fasci divergenti. Questi problemi posono essere
corretti usando degli schermi muniti di picooli fori. La soluzione € pero poco efficace in quanto
utili zzasolo ura piccolissimafrazone dei raggi x emess dall a sorgente (vedi paragrafo 2.2.9.

Programmi attuali

La vera soluzione e fornita da sorgenti non convenzionali quali i sincrotroni e,
potenziamente, i FEL. Recentemente, alcuni gruppi [1-3] negli Stati Uniti, in Svizzea, in Francia,
in Germania, nel Giappone ein dtri paesi hannoiniziato programmi sperimentali di radiologia non-
convenzionale — denominata genericamente (anche se in modo non completamente rretto)
“radiologia acontrasto d fase”. L'l talia egia dl’avanguardiain questo campo[1-3].

| risultati di questi primi programmi sono ga molto spettaclari e hanno da passato lafase di
solo sviluppo dle temiche. A titolo d esempio, la Fig. 2.17mostra dcune immagini ottenute in
campioni biologici [4]. Si pud ndare il contrasto elevato, atenuto con dosi molto ridotte di raggi X,
tipicamente 5-10 vdte piu piccole che nella radiologia mnvenzionade. Le immagini della Fig. 1
rivelano anche |’ eccezonalelivello d risoluzione laterale delle nuowe radiologie.

Contemporaneamente dla risoluzione laterale, la radiologia a contrasto d fase ha gia
raggiunto un ato livello d risoluzione temporale de mnsente delle anais in tempo reale di
fenomeni biologici e nella scienza dei materiali. Come mostrato dalla Fig. 2.18,tali tecniche in
tempo rede posono ga essere usate nello studio d organismi viventi (nel caso in questione, un
campione micro-ittico delladimensione di circa500 pm)[4].

| risultati sono analogamente spettamlari nel campo dHlla scienza dei materiali. Si posonNo
citare atale propasito gli studi di eettrodeposizione in tempo rede e quelli dei meccaismi di
fratturanell e leghe.
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Fig. 2.17 — Esempi di risultati di
microradiologia a contrasto di
fase. A sinistra: immagine di una
zampa d’insetto, con (a destra in
alto) un dettaglio che mostra la
risoluzione laterale; destra in
basso: microradiografia di una
foglia [4].
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Infine, occorre sottolineare i primi tentativi di uso delle nuowe tecniche in un modo
tomografico ed, in effetti, immagini di tipo tomografico sono ga state ottenute. 1 problemi di
ricostruzione presentano difficolta cncettuali notevoli a causa dei cambiamento d fase prodati
dall’interazone fra raggi x e oggetto. Non é quindi posshil e prevedere tutto lo sviluppo futuro d
gueste linee quello che ecerto € dhe le loro applicadzoni potenziali sono estremamente importanti
tanto in biologia dhe in scienza del materiali e in atri campi come |’ archeometria o lo studio del
reperti artistici, storici e preistorici.

Infine, sonoin corso [5] tentativi di ottenere immagini in contrasto d fase nel regime della
diffusione anomala, cioe variando la lunghezza d’'onda in prossmita di una delle sogie
d asorbimento x dei costituenti dell’ oggetto. A norma dell e trasformazoni di Kramers-Kronig, la
rapida variazione in funzione della lunghezza d'onda del coefficiente d assorbimento deve
corrisponcere a rapide variazoni dell’indice di rifrazone. Le arrispondenti modifiche nelle
immagini potrebbero consentire I’ analisi dei costituenti chimici dell’ oggetto su scda microscopica
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| primi pass sono molto incoraggianti. Degli effetti sono steti rivelati ed in gan parte
giustificati su ure base teorica [5]. E quindi probebile che questa nuova temica aimenti
ulteriormente I’impatto scientifico dellaradiologia a ontrasto d fase.

Il futuro: le sorgenti SASE-FEL

Le nuowe sorgenti pulsate di questo tipo consentiranno un Uteriore sato d qualita nelle
teaiche radiologiche non convenziondi. Un elemento importante e I’ulteriore aimento della
coerenza spazale a basse lunglezze d’ onda. D’ altro canto, |’aspetto piu pasitivo € la brevissma
duratadegli impulsi SASE-FEL elaloro dta energia.

Fig. 2.18 — Microradiografie di dettagli di un
pesce vivente della dimensione di circa 0.5
mm [4].

Queste caratteristiche porteranno ad esperimenti di radiologia nonconvenzionale su scae
temporali che sono irraggiungbili con le sorgenti di tipo sincrotrone. Allo stato attuale, dli
esperimenti in tempo rede vengono conddti con tempi di scansione dell’ordine di acuni
milliseoond [2,3]. Cio permette lo studio d una lunga serie di fenomeni biologici e dcimici
compatibili con questa risoluzione temporale — ma esclude fenomeni interessanti su scda piu corta

La risoluzione temporale non e aicora stata ottimizzaa e parebbe ragionevolmente
migliorare @n le sorgenti odierne, forse di 1-2 odini di grandezza. Ulteriori miglioramenti
incontrerebbero ostacoli  probabilmente insormontabili. Tali ostamli saranno automaticamente
rimoss dalle sorgenti SASE-FEL. Per fortuna, i requisiti di coerenza temporale sono — come gia
menzionato — piuttosto limitati [2,3], el’uso d impulsi anche molto corti noncreera problemi.

Graze dla posshilita di accelere a nuowe scae temporai, la gamma di fenomeni che
potranno essere esplorati sara radicdmente espansa. Nelle scale dai microsecond ai nanosecond Si
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trova infatti una serie di fenomeni importanti in chimica delle superfici e scienza del materiali in
generale. Su scde ancora piu basse, si puoipatizzare I’'uso d teaiche di formazone d immagine
finoale cettinaiadi femtoseand.

E chiaro che le strategie sperimentali dowranno essre cmmpletamente modificate. Infatti,
I’energia depositata da ogn singolo impulso produra n ogn probabilita delle modifiche
importati su scda microscopica dell’ oggetto. Si trattera quindi di esplorare dell e temiche di presa
d' immagini in tempo rede nelle quali il danneggiamento noné minimizzato ma studiato nella sua
evoluzione.

Questo tipo d strategia “one shot” non e solo importante come tecnica di misura ma anche
come studio per se. La problematica del danneggiamento da radiazone in regime di atissma
intensita su brevissmi impulsi € infatti tutto da esplorare, e le scoperte potrebbero essere molto
importanti. Per esempio, i process di danneggiamento pdrebbero rivelare aspetti positivi ed
utili zzabili per la chimicainduwstriale.

Ocoorre infine sottolineare de le sorgenti SASE-FEL avranno unimportante ruolo anche in
atre forme avanzate di radiologia non a contrasto d fase. Per esempio, le temiche di radiologia a
molte lunghezze d onda e sottrazone digitale potranno essre implementate su scade temporali
brevissme, mentre le temiche tomografiche s gioveranno clle caatteristiche avanzate della
sorgente. Indltre, sara possbile aquisire in tempi brevi un gan numero d immagini tomografiche.

Aggiungendos dle metoddogie a ontrasto d fase, queste dtre temiche forniscono
un' ulteriore garanzia per unimpatto rivoluzionario dei SASE-FEL in radiologia.
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“Nandmaging’ di sistemi biologici con sorgenti FEL nei ragg X molli

Uno degli esperimenti piu ecdtanti da redlizzare sfruttando I’ alta intensita di picco d una
sorgente X-FEL e la registrazione di immagini di diffrazione di molele singole con lo scopo di
ricostruire su scaa aomica molewle non cristalli zzabili come le proteine di membrana. La
fattibilita di tali esperimenti si basa sui cdcoli di Neutze € al., per cui S posono dtenere dati di
diffrazione utili durantei primi 50 fsecdell’impulso X-FEL [1], e sulladimostrazione di Miao et al.
Che mostrano come dati di diffrazione X di campioni non cristallini possano essere ricostruiti per
fornire immagini nello spazio rede [2]. | dati ottenuti da molte molemle dovrebbero essere
clasgficai usando dversi metod di andis statisticasimili a quelli sviluppati nella tomografia di
particdle singole an microscopi elettronici. 1l vantaggio paenziae di usare diffrazione in campo
lontano puttosto che immagini elettroniche édovuto principalmente adue motivi; il primo & dhe gli
elettroni si respingono mentre i fotoni no, cosicché i fotoni passono essere impiegati per ottenere
immagini con impulsi ultracorti prima de il danno daradiazione sia evidente; il semndoé de le
immagini elettroniche devono prevedere la determinazione della pasizione delle moleale rispetto
al piano focde in modo che possa essere valutata ed applicata ai dati l1a funzione di trasferimento
del contrasto, mentre i dati di diffrazione non renno bsogno d tale stima e orrezione. L' impatto
potenziae dell’ X-FEL per ottenere immagini di molewle € @orme, e d SOoNno numerosi progetti per
esperimenti sull e future sorgenti di questo tipo.

A Stony Brook siamo molto interessati  a sviluppare teaiche di “imaging” su larga scada
basate sulla diffrazione. La tomografia cn microscopio elettronico di campioni biologici idrati
congelati @ stata mnddta @n molto succes: la ricostruzione delle cellule procaiote é stata
ottenuta cn ura risoluzione di circa 10 m [3], e s sta cecando d locdizzae le proteine
al’interno cel volume [4]. Tuttavia, lo scattering multiplo limita I’ appli cabilit a di questo approcdo
a campioni di spessore non superiore d micron, anche se si usano oprtuni filtri di energia (vedi
Fig. 2.19 [5]. Come mnseguenzalamicroscopianei raggi X continua a essere I’ unico metodo che
permette di risolvere immagini a di sotto d 100 nm, come ad esempio di cdlule eucaiote, che
hanno uradimensionetipicadi 5-20 micron.
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Fig. 2.19 (a sinistra) Elettroni che subiscono una diffusione anelastica e una diffusione destica multipla in
campioni spessi. Per immagini a contrasto di fase, si vorre bbe combinare solo elettroni non diffusi ed elettroni
che hanno subito solo una diffusione singdla, che rappresentano una frazione piccola in spessori di ghiaccdo da 1
micron o meno. Percid la dose di radiazione richiesta per ottenere immagini di campioni in layers gess di
ghiaccdo aumenta rapidamente; in confronto leimmagini di ragg-X richiedono una dose piu alta in layers ttili
di ghiacco ma é reativamente insensibile allo spesore del layer di ghiacdo, anche fino a dimensioni di una
intera cdla.

La tomografia nel microscopi a raggi X molli é stata sviluppata per fornire immagini di
cdlule idratate mngelate @n risoluzione 3D migliore di 100 rm [6,7]. Gli attuai sistemi
sperimentali di ALS e BESSY |l permettono d ottenere immagini con radiazione incoerente e on
ottiche del tipo zone plate in alcune ore. Mentre questi microscopi posono fornire immagini 2D al
limite dellarisoluzione dell e ottiche zone plate (che edell’ ordine di 20-40 nm [8,9), I'ipotesi usata
nellatomografia wnvenzionale cheil campione giacda completamente all’interno della profondta
di fuoco é violata quanto piu ci S spinge verso risoluzioni piu ate. Se §,, € la dimensione piu
piccola della zone plate, 8, /2 € la migliore risoluzione trasversa ottenibile, mentre la risoluzione
longtudinae €43, °/A\. Come mostrato in Fig. 2.20,cio significa che, nella regione dell a finestra
dell’acqua, spingere la risoluzione spazae per latomografia dettronicaversoi 10 rm porta a un
limite della profondta di fuoco d 1 micron, che & uno spessore accesshile per tae tipo d
tomografia
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Fig. 2.20 Modulazione della funzione di trasferimento tridimensionale per il contrasto di assrbimento
nell'i mmagine di ragg X con due diverse risoluzioni §,, (45 e 20nm) di " zone plate” per un‘energia dei fotoni di
500eV. La profondita di fuoco diminuisce ®@n il quadrato dell'aumento in risoluzione trasversa.

Si posono wsare due metod per superare il limit e di profondta di fuoco nella tomografia
convenzionale aretroproiezone. Uno é quello d usare la tecnicadiffrattiva sopra menzionata, dove
la diffrazione in campo lontano nonrichiede focheggiamento. Mentre le molewle possono esere
considerate tutte uguali, le célule intere nonlo sono, cosicché tale gproccio richiede I’ aaquisizione
di diverse immagini di diffrazione adiversi angdi dello stes campione idratato e mwngelato. Un
altro metodo € quello d usare la tomografia diffrattiva, in cui viene rivelato un dogramma del
campione per ogn angolo, dalla ai anadlis s risde dl’immagine tridimensionae [10, 11. Le
immagini basate sulla diffrazione hanno il vantaggio che sia le ottiche de il rivelatore non
necessariamente pongoo un limite dla risoluzione dell’immagine ricostruita, anche se d sono
domande ancora senza completa risposta sulla rede validita della ricostruzione di un sistema
comples come un'intera cdlulabiologica

Entrambi i metodi sono sensibili sia d contrasto di fase de di asorbimento. Si pasono
quindi considerare energie oltre il tradizionale intervallo 280540 eV della finestra dell’ acqua
Come emostrato in Fig. 2.21,fotoni con energiadi 2-3 keV diventano particolarmente interessanti
da questo purto d vista. Energie piu ate posono qundi esere onsiderate, anche seil contrasto di
fase diminuisce ©n I'energia. Indtre, se s utilizzeno zone plate, bisogna nsiderare de o
spessore longtudinale delle zone plate dowebbe aumentare con I’energia dei fotoni, e cio pud
essere una serialimitazone nell a costruzione di tali ottiche.
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Fig. 2.21: Sinistra: minima dose richiesta per un'immagine on 20 nm di risoluzione di una proteina in acqua
con diverse modalita. Si noti che questo calcolo prefigura una efficienza del 100 % nel processo di immagine.
Destra: Spessore richiesto per le proteine in acqua per raggungere uno shift di fase di /2. Per ottenere un alto
contrasto da strutture piccole, I'energia del fotone non deve essretroppo grande.

Mentre gli esperimenti su molemle singde n un singdo impulso quanto piu intenso
possbile necesstano d rivelare un segnale di diffrazone in 50fsec prima de la moleola esploda,
gli esperimenti sopra discuss richiedono che il campione sopravviva durante I'intera sequenza di
registrazione dei diffrattogrammi. In questo caso il parametro importante é la brill anza media, ed
infatti gli esperimenti del nostro gruppo sono redizzati utilizzendo la radiazone emessa da un
onduatore pres il laboratorio d Brookhaven. In tali esperimenti vengono pesi diffrattogrammi
con frequenza spazae di 1/(2x50 m) in circa 10 minuti. Con la racolta aitomatizzaa dei
diffrattogrammi si speradi aqquisire unaserie mmpleta a diversi angdi di esposizionein circals
ore. Questo e il tempo tollerabile in cui &€ posshile mantenere un campione idratato e ngelato
libero da mntaminazone. Tale tempo pw essere ridotto d un fattore 10-20 utili zzando sorgenti di
lucedi sincrotrone di terzagenerazone come ALS o BESS 1. Tuttavia esistono ancora certi limiti
alla miglior risoluzione. Poiché [I'illuminazone richiesta scala molto rapidamente n |l
miglioramento della risoluzione (noi crediamo che il fattore di scala sia di circa sei ordini di
grandezza[12]), naevoli miglioramenti nella risoluzione spazale potrebbero attenersi dall’ utili zzo
di sorgenti con lrillanza media molto piu ata. Un modo idede di operazone sarebbe quello d
avere una sorgente on il fascio focdizzao ad un dametro d 10-50 micron, in modo daill uminare
una cdlula mmpletamente, ed uriintensita del fascio appena d di sotto del limite di danno
irreversibile per una celula idratata e ongelata. 11 nostro gruppo (Bedz, Jambsen, Kirz, Lima,
Sayre, Shapiro e Miao) e dtualmente impegnato nell’ ottenere immagini di campioni biologici con
temiche olografiche e diffrattometriche @n ragg X, avendo come obiettivo d dimostrare
I’ appli cabilita del metodo dili zzando le sorgenti esistenti, per poi applicarlo estesamente tramite
I” utili zzo dell e sorgenti del tipo X-FEL.
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Visuali zzazione nanametrica con ragd X altamente coerenti

Generalita

La temica del “nanoimaging” € definita come I'aqquisizione di immagini da un gccolo
volume @mn dmensione laterale minore di 100nm. Attualmente, esiste un considerevole interesse
nella determinazione delle proprieta dei materiali su questa ridottissma scda. In particolare,
strutture atificiali come quelle incontrate nel moderni circuiti integrati rappresentano un fertile
campo d ricercaper lafisicadello stato solido, la scienza del materiali, la chimica elatecnoogia
Nei prossmi anni le dimensioni delle strutture in questi circuiti verranno ridotte ameno d 70mm,
quindi s porranno dfferenti questioni a propcsito delle proprieta dei materiali e dei process. Un
esempio classco é la struttura del disilicato d titanio (TiSi,) [1], un materiale usato come ntatto
ohmico a bassa resistenza dettrica nella temologia MOS. Il TiSi, & formato mediante reazione
locdetrail Si edil Ti deposto attraverso unforo d contatto; per tale motivo lareazone e conddta
in un ambiente drcoscritto, dovwe cambiamenti di volume dovui ala reazone aeano degli sforzi
residui. Questo puoinibire la reazione di conversione, o favorire una fase ascepito d un'atra. Un
altro esempio € lo studio dell’ elettromigrazione nellalega rame-alluminio [2,3 e, pil recatemente,
le interconnessoni di rame [4], dove le linee di connessone sono sepadlte in unostrato isolante di
materiale vetroso con wno spessore totale maggiore di 1 micron. Percio lo sforzo residuo dpende
fortemente dal rendimento d process quali I’ elettromigrazone eli i nfluenza.

Attualmente gli esperimenti vengonorealizzati usando sia temiche di microimaging che di
microdiffrazione da volumi dell e dimensioni di circa100m; la dimensione nel piano € determinata
dal fascio X della microsondg, focdizzata usando celle lenti di Fresnel [2,3] e la dimensione
verticde é data ddla linea stesaa | raggi X hanno la caratteristica pealiare di penetrare
profondamente dtraverso lo strato isolante fornendo, qundi, uriimmagine della linea di
interconnessone o del foro d contatto in-situ. Non esistono dtre temiche de presentino le stesse
capacita le temiche di microscopia asondalocale sonolimitate astrutture di superficie o prossme
alla superficie enon p@sono misurare direttamente lo sforzo e la struttura aistalina. Di particolare
interesse éla capadta di eseguire misure di microfluorescenza emicrodiffrazone dalla stessa areg
permettendo la simultanea caatterizzadzone chimica e strutturale; questo e estremamente
importante quando, per esempio, Si esegue la scansione di una struttura su ura lunga linea di
interconnessone. Indtre, si pud anche utili zzare 1a spettroscopia NEXAFS per determinare lo stato
chimico locde qualorasi possano misurare oppatune soglie di asorbimento.

Le sorgenti ad alta brill anza nell e temiche di microscopia sono d incdcolabile importanza
Infatti, il volume minimo nello spazo delle fasi dato dal limite di diffrazone € proporzionale d
cubo ddla lunghezzad onda. Con lungrezzed onda di 1A tale volume risulta molto limitato.
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Persino con sorgenti brill anti come un onduatore della facility “APS’ risulta difficoltoso lavorare a
risoluzioni di 100rm. Sono state sviluppate temiche per rendere efficiente la focdizzazone @n
“zone plates’ anche adimensioni di 50mm, ma gli esperimenti sono limitati dalla brill anza della
sorgente dne wnduce atempi di aayuisizione inaccetabilmente lungh. Una sorgente ultra-brill ante
come un X-FEL permettera esperimenti di nanoimaging, e la struttura temporale del fascio parebbe

permettere anche studi in funzione del tempo.

Applicazioni

L’interesse principale potrebbe essre nel campo dle strutture di semiconddutori, in
particolare in dspasitivi basati sul silicio. Anche dtri sistemi quali semicondutori 111-V (GaN,
eterogiunzioni) e I1-VI (laser ZnSe) potranno rivestire grande interese. La stazone sperimentale
verra impiegata per studiare sistemi di spedfico interesse teandlogico quali TiSi,, interconnessoni
di rame, strati barriera di TiN sia di strutture di test che di campioni eff ettivamente in produzione.
Ci s attende che diverse wllaborazoni industriali possano supportare il funzionamento della
stazone sperimentale.

Schema sperimentale

Un laser ad elettroni liberi operante nella regione dei raggi X potrebbe risolvere il problema
della brill anza, permettendo d lavorare d limite di diffrazone delle moderne ottiche. Si vorrebbe,
quindi, propare un programma di ricerca basato sull’implementazone del nanoimaging, capace di
eff ettuare le seguenti attivita:

- diffrazione di raggi X

- fluorescenza X

- NEXAFS

- EXAFS

su vdumi di (50 rm)°. Questo sara ottenuto sviluppando ura lineadi luce focdizzante e
impieghi delle zne plates avanzae, basate sulla teaologia del tungsteno, combinate con un
oppatuno monccromatore. L’ aqquisizione dei dati comprendera una CCD ad alta risoluzione, una
camera adiffrazione & un rivelatore di fluorescenza, abbinati ad un micromanipolatore per il
paosizionamento e la scansione del campione.
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Nanolitografia

Lalineadi luce abassa energiadei fotoni della sorgente SPARX, compresatra10mm e 15 nm
Circa, presenta interessanti caratteristiche per studi di micro-Litografia nell’ Estremo Ultra-Violetto
(EUVL). L’EUVL rappresenta oggi una delle temologie pit promettenti per raggiungere una
risoluzione spazae migliore di 70 rm [1,23]. In questo tipo d litografia, il disegno circuitale dei
chips 1 wafer di slicio e dfettuato attraverso la proiezone di una maschera mediante un
oppatuno sistema ottico. Le lunghezze d onda mmprese tra 13 e 14 nm sonol’unicaregione dello
spettro EUV in cui s riescaa fabbricare specchi con un \alore di riflettivita (circa70%) di interesse
per applicazoni induwstriali. Proprio grazie aquesta crta lunghezza d’ onda dell a radiazione usata e
posshbile proiettare il disegno della maschera sul wafer con wna risoluzione spazale inferiore a 70
nm, come gia dimostrato in esperimenti preliminari. Nel mondosono dain atto dversi consorzi di
ricercasulla EUVL, in ciascuno cB quali sono stati investiti I’ equivalente di centinaia di milioni di
Euro. In particolare sono da dtare:

USA: consorzio indwstriale. LLC (Motorola, Intel, AMD, Infineon, Micron) + consorzio d
enti di ricercaVNL (Laboratori Nazionali Sandia, Berkeley e Livermore).

Giappore: progetto ASET (Nikon) e CANON.

Europa: consorzio induwstriale. MEDEA-plus (ASML, Phili ps, Zeiss ecc) + progetto europeo
EUNETE in fase di sottomissone (afebbraio 2002).

Ciascuno d questi tre @nsorzi si propore, in modo indipendente, di redizzare un dspositivo
di fabbricazione dei microchips (stepper) con teadogia EUVL entro il 2006 lasato su uma
sorgente EUV di tipo laser-plasma. La “roadmap” per la microlitografia nello sviluppo i
dispasitivi semiconduttori € mostratain Fig.2.22.

I nter national Technology Roadmap for Semiconductor s (2001)
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Fig. 2.22 — Si prevede ce la litografia dtica venga applicata dtre | 100 nm e i 70 nm (DRAM Half-Pitch)
mediante strumenti operanti alle lunghezzed’ onda di 193 e 157 nm rispettivamente. Dettagli di 50 nm e 35 nm
richiederanno I'uso di strumenti di nuova generazione, Next Generation Lithography (NGL). La temologia
candidata atale scopo nei programmi europei MEDEA+ e ST élalitografia nell’ estremo ultravioletto (EUV)

Il livello piu avanzato di ricerca e #ualmente stato raggiunto dal consorzio USA [1,4] che ha
redizzao unostepper-prototipo (chiamato a-toal) con urasorgente EUV da4 W @ 13.5 m in ura
banda spettrale del 2.2%. La sorgente € di tipo alaser-plasmain cui il | aser €aNeodimio pampato a
diodi (1.7 W @ 6 kHz) ed il target per laformazione del plasma e ostituito da un getto continuo
supersonico d vapori di Xe. L’ottica di proiezone € ogtituita da 4 specti seandolo schema
“ring-field” [5,6 ovvero secondoil principio d ill uminare la maschera con unfascio sagomato a
forma di arco d spessore pari a drca 2 mm e lungo quanto la maschera (circa 10 cm). La
riprodwione dell’intera maschera sul wafer avviene quind mediante una scansione
unidimensionale, in cui lamaschera el il wafer vengonotrasdlati in drezoni oppaste el avelocitail
cui rappato € pari a quello della fotoriproduzione (tipicamente 1:4 , per ottenere sul wafer un
“campad’ di riprodwzione di 2.5X2.5 cm’ quale quell o attualmente impiegato in microlitografia per
la costruzione dei microchips).
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Fig. 2.23 — Dispositivo per micro-litografia EUV, detto a-todl, sviluppato dal consorzio americano LL C+VNL.

Lo specdio condensatore, C1, raccoglie la radiazione EUV su un angolo di 1.8 sr. Gli specti C2 e C3
trasformano il fascio in geometria ring-field. Gli specchi di proiezone M1, M2, M3 ed M4 proiettano sul wafer
I’'immagine della maschera con unariduzione 1:4. L’ a-tod € suddiviso in 4 camere separ ate (sorgente, maschera,
ottica di proiezone, wafer) cosi che gli inquinanti prodotti da ciascuna camera ovwero i detriti della laser-
plasma, i residui del sistema di traslazione, il carbonio degassato dalle pareti di acdaio e le molemle degassate
dal photoresist del wafer, rispettivamente, non passno dle altre.

In figura 2.23 € riportato uno schema del suddetto prototipo a-tod tratto da [1] mentre in
figura3 eriportatala arvadi riflettivita dei migliori specdi multil ayer nell’ EUV realizzdi fino ad
0gg [7]. Usando sorgenti di tipo laser-plasma, cioé sorgenti ad ampio spettro d emisgone, € stata
universalmente riconcsciuta come lunghezza d’ onda ottimale per la EUVL (basata sugli specai

multilayer di Mo/S) il valore di 13.5 mm, quello cioe in cui risulta ottimizzaa la riflettivita
integrata del sistema ottico (detta anche “throughpu” del sistema) ottenuta mme J'RN (A)dA,

dove R(A) ¢ lariflettivita del singdo specdio e N e il numero complessvo d specdi del sistema
ottico, dalla sorgente d wafer (inclusala maschera). L’uso d una sorgente monacromatica potrebbe
modificare questa scdta, come evidenziato in fig. 2.24, dto che diviene piu importante la
riflettivitadi picco anziché quellaintegrata.
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Fig. 2.24 - Curvadi riflettivita misurata su specdci multilayer Mo/Si realizzati seando ref. [7] ed ottimizzati per
rifletterea12.8 ea13. 5nm.

Tra di strati di Mo edi Si (50 periodi Mo/Si in tutto) é stato depositato uno strato di isolamento di B,C (spesso
pochi angstron) per evitare problemi di diffusione. La minor riflettivitd a 135 nm rispetto a 12.8 & largamente
ricompensata da una maggore larghezza di banda. Questo € importante in sorgenti EUV ad ampio spettro come
le laser-plasma.

Le gplicazoni industriali della litografia EUV richiedonocaratteristiche dell a sorgente EUV
attualmente nonraggiunghbili dall e sorgenti laser-plasma, ma e potrebbero paenziamente essere
raggiunte da una sorgente di tipo FEL. In particolare per la sorgente s richiede (secondo le
indicazoni del consorzio europeo MEDEA+):

Potenzamedia=50-150W in 2.26 B.W. @ 13.5 mm, corrisponcente dl’ esposizione di circa
60 wafer-layer | ora.

Fluttuazone della dose per layer: < 2%

Frequenza di ripetizione >5 kHz

Etendwe: 0.4—0.8mm’ s

Lifetime: 10" shots (unanno @ 5 kHz)

Indtre le sorgenti EUV di tipo laser-plasma (cioé le piu potenti fino ad oggi disponibili) sono
necessriamente emettitrici di detriti, ovvero d clusters metalici e di singoli atomi provenienti dal
bersaglio in cui si & generato il plasma o dai comporenti meccanici (ad esempio dall’ugello da ai
viene anes il getto d vapore di Xe [4]) che s trovano in prossmita del bersaglio. Questi detriti
limitano seriamente la vita media delle delicaissme e ©stosissme ottiche multil ayer; in
particolare € limitata la durata del primo specdio (detto condensatore), che deve raccogliere la
radiazone EUV dall a sorgente e inviarla dla maschera.
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Le prestazoni di SPARX previste per la linea di luce di bassa energia @nsentono il
raggiungmento d livelli di potenzamedia, emessanell’ EUV a12-14 rm, prossmi ai 50 Watt. Tali
prestazoni S posONOo raggiungere operando il | aser del fotocatodo in ura modalita e preveda un
treno d 35impuls ala frequenzadi mode-locking d 100 MHz ripetuto ala frequenzadi 100 Hz.
In tale configurazone la sorgente s presenta cme uno strumento d prestazoni elevate per
esperimenti pilota su comporenti e sistemi di EUVL, che potrebbero anche condure dla
redizzazone di una sorgente dedicata di dimensioni e csti adeguati [8]. Una simile sorgente
eliminerebbe indltre il problema dei detriti, uno a& maggiori problemi nell’ attuale sviluppo di
prototipi di stepper per litografia EUV basati sulle sorgenti laser-plasma. Infine, I'alta
monaccromaticita di un fascio laser EUV ridurrebbe drasticamente i problemi di sovraccarico
termico e di fotoablazone dell o specdio condensatore da parte di radiazone “out-of-band”, cioé da
parte della radiazione inutile the le sorgenti di tipo laser-plasma emettono fuori della banda di
riflettivita degli specdi.

Laricerca dhe potrebbe venir conddta nel settore dell’EUVL s articolain piu drezioni:

1) Studio e sperimentazione di un dspositivo ottico d diffusione de porti il fascio EUV
emes® dal FEL ad ura geometria di tipo ring-field e con ura densita di potenza soppatabil e dagli
specdi multil ayer Mo/Si per radiazone nell’intervallo 1213 rm.

2) Sperimentazone di fotoriproduzioni nanditografiche su wafer, ottenute con la radiazione
monacromatica(a 12-14 nm) del laser FEL.

3) Vautazone del vantagg/svantagg dell’illuminamento d uno stepper EUV tramite
radiazone da FEL rispetto al’ ill uminamento incoerente tramite sorgenti di tipo laser-plasma.

4) Studio d fattibilita di unlaser FEL ottimizzao per |’applicazone industriale in litografia
EUV.

In particolare i purti 2) e 3) potranno essere conddti in collaborazone on laboratori
internazionali di ricerca sulla EUVL e @mn una delle maggiori ditte di microelettronica presenti in
Europa (ad esempio la ST-Microe ectronics di Milano).
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Il labaratorio per |'utili zzazione della radiazione di SPARX

Lasoluzione propacsta per I'area sperimentale €ill ustrata nellafigura 2.25.

305 m 20 m 86 m

Fig. 2.25. Schema dell’area sperimentale

Gli onddatori terminano a 305 m dal'inizio del bunker e apartire da questo purto sono
previsti 20 metri dove saranno collocati diversi dispaositivi: i pozzdti di spegnimento del fasci di
glettroni, gli asworbitori di potenza le valvole di seaonamento, i "beam stopper” della radiazione
gamma, i "beam shutter” dei fasci laser, i "pin-hol€" per la definizione del cono centrale dei due
fasci e per la separazione della radiazone SASE dal fondo d radiazione, le valvole di sicurezza a
chiusura rapida, le linee di ritardo, le schermature in pjombo e in cemento, ecc Allafine di questo

tratto che, nellafigura 2.26 chiamiamo “front-end”

coppie di specchi piani

illi

i
|
|

|
|

Fig: 2.26 Planimetria del linac e dell’area sperimentale
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i due fasci di luce potranno esere defless da uno o pu (in questa ipotesi, due) specchi piani a
incidenza radente oppatunamente raffreddati. Date le dimensioni e la divergenza dei fasci di luce
questi primi specdi risulteranno relativamente corti (10+15 cm) anche per angdi di radenza
inferiori a grado permettendo cosi, con ura oppatuna scdtadel coating, d operarein condzioni di
riflessone totale. Il fascio d luce al alta energia dowra essere deviato di aimeno 4°rispetto all'asse
dell'onddatore; il fascio abassa energia saradeviato d 8°.

Dopo la prima deflesgone, uno specdiio piano dstribuira il fascio ad ata energia su due
linee te entreranno rella sala sperimentale a86 m dall’ uscita degli onduatori (fig. 3

Litography
spectroscopy
inthe
/ water windbw
2+10 nm (Biology )

i T
—~ (Solids)
/ (
Spectroscopy

—

X-FEL (s tere,
0.3+ 15 nm M;i‘:]’fs' Diffraction
B eams - (Biology) I
e w—
e

goooooooooooooooogoooooogooooll

Fig: 2. 27. Particolare dello schema della sala sperimentale

lasciando spazo sufficiente per le stazoni sperimentali. Il fascio d energia piu bessa, sara
anch’es dviso in due tramite uno specchio, e uno dei due raggi sara, poi, ulteriormente diviso in
due. Si avranno cosi tre linee per raggi X molli e due linee per raggi X duri che dimenteranno
atrettante stazoni sperimentali che potranno operare mntemporaneamente dividendasi il fluso dei
due onddatori oppue, con ura @mbinazione opportuna degli specchi, potranno sfruttare dascuna
tuttao quesi laradiazone proddta dall e sorgenti.

Questi specdi, dtre adirigerelalucein luoghi dove possa essere agevolmente utili zzata,
svolgonoanche un'importante funzione di sicurezzain quanto separanoil fascio dellaluceda
guello dellaradiazione di Bremsdrahlung.

Un requisito stringente al quale devono soddsfare gli elementi ottici di unalineadi lucedi
sincrotrone eéquello d indure il minimo degrado pcssbile nella brillanza della sorgente. Questa
condzione rende necessxrio I'uso d ottiche molto sofisticate, che, alo stato attuale dell’arte,
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posoNo esere @struite con errori di forma inferiori a mezzo secndo darco e @n rugasita di
superficie media inferiore a 0.1 nm. Un cosi ato grado d accuratezza nella lavorazione delle
superfici ottiche hareso passhile, nelle macdiie di terzagenerazone, il raggiungmento d altissmi
vaori di potere risolutivo d fluso e di collimazone non accesbili ale macdine dela
generazone precedente e sicuramente, I’ eccezionale brill anza dell’ XFEL, per essere sfruttata in
pieno, richiedera la wstruzione di ottiche molto piu acairate di quanto lo siano quelle ogg
disponibili .

Questi specdi, indtre, dovranno esere raffreddati in modo che possano dsspareil cdore
provocao dal’atissma potenza media, dell’ordine delle ceattinaia di watt, che incide sulle
superfici; un sistema ben collaudato pres le macdine di terza generazone prevede I'uso d
specai in sili cio cristalli no raffreddati all’ azoto liquido. Il problema, invece, della potenzadi picco,
dell’ordine dei Gigawatt, rappresenta ancora una grande sfida tecnologica Infatti, |’energia
contenutain unimpulso d 10 fotoni e della durata di 100 femtoseand non pud essere wrvertita
in cdore prima de parte degli atomi che cmpongonolo specdio sia trasformata in plasma @n
conseguenti fenomeni di ablazone edi degrado dell e superfici. La soluzione di questo problema o,
guantomeno, la sua riduzione alivelli ragionevolmente accétabili, richiede uno studio a livello
fondamentale dell’interazione di campi elettromagnetici di alta energia e #&a intensita on la
materia cmndensata che portera sicuramente asoluzioni innovative nel campo ddll e ottiche per raggi
X.

Oltre d problema della disspazone della potenza, presente ache nelle macdine di terza
generazone, per le nuove ottiche per I'X-FEL dowanno essere risolti anche il problema della
conservazione della struttura temporale edella merenza de sono le caratteristiche originali offerte
dalla nuowa sorgente. Per un monacromatore a aistallo, ciascuna riflessone dai piani cristallini
produce un ritardo A/c quando A soddsfala condizione di Bragg. Quindi, la scdtadel cristallo e la
scdtadegli indici dellariflessone saraimportante ai fini del controllo d questi effetti. In ogn caso,
la possbilita di ottenere insieme dtissma risoluzione energetica e dtissma risoluzione temporale

saralimitatadal pricipio d indeterminazone (sEteh/2).

Lelineedi luce

Gli onddatori UM1, UM2, descritti nelle pagine seguenti, coprono complessvamente
I"intervall o energetico compreso tra 90 eV e 4 keV, con una larghezza di banda *E/E dello 05%.
Molti esperimenti, soprattutto nella regione dei raggi X molli, richiedono paeri risolutivi superiori
a10". Questo impore, anche per I’ X-FEL, I'uso di temiche di monaccromatizzazione dellaluce e
consentono d selezonare, dentro lalarghezzadi banda dell a sorgente, ura finestra di energia molto
piu stretta. Nell’ ultimo decennio, presso tutte le sorgenti di terza generazione, sono state svil uppete
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molte soluzioni volte al aitenere poteri risolutivi atissmi; questo ha wmportato un pogresso nelle
teaniche di fabbricazone dei reticoli di diffrazione e delle ottiche di focdizzazone della luce
Anche le tecniche di simulazone (Ray-Tradng) hannoricevuto un grande impulso soprattutto con
I"integrazone di codici di cdcolo a dementi finiti, tanto che, ogg, smulare le prestazioni di una
lineadi luce sottoposta anotevole arico termico € un'operazone quasi di routine. Altro discorso
saratener conto, nei programmi di simulazone, del carico d picco e degli effetti di coerenzaindatti
dalla radiazione dell’ X-FEL sugli elementi ottici delle lineedi luce etale problema s configura
come una dell e sfide scientifiche etecnoogiche de questo nuoussmo tipo d sorgente lancia dla
comunita scientificainternazonale.

| monocromatori a reticolo maggiormente impiegati nelle macdine sorgenti di luce passono
esere schematicamente raggruppati in due cdegoriee monocromatori a reticolo piano e
monaocromatori areticolo sferico. Questi reticoli sonoi piu fadli dacostruire @n le accuratezze ele
predsioni comunemente richieste (slope-errors < 0,5’ roughress< 0,1 rm RMYS). Il tipo d reticolo
impiegato e le spedfiche sulle caatteristiche de la luce deve avere sul campione definiscono le
soluzioni meccaniche per la selezone delle lunghleze d'onda. La soluzione in asoluto piu
sempliceda purto d vista meacanico, e per laquale, quindi, le spedfiche di predsione sonomeno
stringenti, e rappresentata dal monocromatore areticolo sferico ad angdo di deflessone fis (e-
o+pB=cost.) il cui primo esemplare, lo ”SGM DRAGON?” é stato redizzao da F. Sette e T.C.Chen
[1].

Preso la Fadlity ELETTRA é in funzione dal 1994 um lineadi luce per fotoemissone a
ata risoluzione energetica (lineaVUV Photoemisgon), redizzaa dal CNR in collaborazone @mn
Trieste, che impiega un onduatore eun monccromatore tipo DRAGON, modificao per estendere il
canpo d energia da 15 eV fino a 1200 eV [2]. L’esperienza maturata negli anni su questo
strumento consente di affermare @n sicurezza che 1o stes tipo d monocromatore potra essere
utili zzao anche su SPARX.

Lo schemadellalineadi Trieste[3] ériportato in fig.2.28
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Fig. 2.28 Schema dtico della linea di luce VUV preso ELETTRA: MO, specdio sferico di prefocalizzazione
orizzontale (il fuoco é sulla posizione media della fenditura di uscita); M1, specchio sfericodi focalizzazione
verticale (il fuoco € sulla posizione della fenditura di ingres); S1, fenditura di ingreso; G, sistema di 5 reticoli
sferici; M2, M3, specdi piani per I’estesione del range energetico verso le basse energie; S2 fenditura di uscita;

M4, specdio torico di postfocalizzazione della luce sul campione.

Essa monta un'ottica di prefocalizzazone (MO, M1 nella figura) secondo unoschema di
Kirkpatric-Baetz in cui gli specai cilindrici sono sostituiti da specdi sferici concavi.

Lo spectiio MO haunraggo d 240 m, deflette laluce di 6° sul piano aizzontale e hail

fuoco tangenziale sulla fenditura di uscita mentre il fuoco sagittale, a causa del grande raggio d
curvatura, € molto piu dstante fornendo, cosi, urottima gprossmazione di uno specchio
cilindrico.
A 2 metri daMO si trova il secondospecchio M1; anch’es haforma sferica, deflette di 6° laluce
nel piano verticde e focdizza tangenzialmente nel piano verticde dl’altezza della fenditura di
ingreso S1 del monocromatore. MO e M1 insieme @ostitiscono unsistema ottico dsac@ppato in
cui i fuochi verticde ed arizzontale sono indipendenti; questo tipo d montaggio consente di
dlineae I'intero sistema nel piano aizzontale senza interferire cn I’alineanento nel piano
verticde e viceversa. Una simil e flesshilit a noné consentitain altre geometrie e permette toll eranze
maggiori sulle dimensioni e sul posizionamento dei comporenti dell’intera linea MO e M1 sono
costruiti in carburo d sili cio ricoperto con 25 i di oro e sonoraffreddati ad acqua sui |l ati.

Lafendituradi ingres S1 s trova a2 mdaM1 e a2,5m da reticolo; essa € ostituita da
due lame in caburo d tungsteno, raffreddate ad aaqua, che s muovono prallelamente e della
stessa quantita rispetto al centro dell’ apertura che si mantiene fiso. Tipicamente I’ apertura é di
10+20 pm nella configurazone per le dte energie e di 50+-100 un nella onfigurazone per le basse
energie. Questi valori della fenditura, in condzion ottimali di funzionamento dell’anello e di
dlineamento della linea, lasciano pessare rispettivamente il 50% e il 90% della radiazione in
ingreso proveniente dagli specci MO e M1.

Un sistema di 5 reticoli sferici, intercambiabili copre I’intero range di energia; ogni reticolo
focdizzale immagini monocromatiche dellafenditura di ingresso sul piano dellafendituradi uscita.
La selezione delle lunghezze d’onda € ottenuta con ura semplice rotazone del reticolo nel piano
verticde. Come mnseguenza di questa rotazone il fuoco verticde del reticolo si sposta € quindi,

per ottenere le prestazioni ottimali di risoluzione, la fenditura di uscita deve esere mossa per
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inseguire il fuoco. Questa cratteristica non rappresenta un inconveniente per esperimenti che non
richiedono pcoole dimensioni del fuoco sul campione e quindi un'ottica di rifocdizzazione e
mantenga stante il rappato d demagnificazione. In ogn caso € posshile ridisegnare il
monaocromatore in modo che lafenditura di ingresso siamobile equelladi uscitasiafissa. L’angdo
di deflessone del monacromatore nel disegno aiginale edi 7° con ura rotazone del reticolo di
3,5°. Questa geometria € particolarmente alatta per i raggi X molli (200+ 1000eV) mentre, per
I"ultravioletto davuoto (10-200eV), richiederebbe reticoli con un ansita di righe molto bessa g di
conseguenza, paco efficienti. La cppadi specdi piani M2, M3 patal’angdo d deviazone a20°
consentendo |’ uso di reticoli adeguati per le basse energie, senza cambiare il percorso atico finale.
Questa soluzione ha permes d ottenere agevolmente un pdere risolutivo d 20000a60eV.

A cinque metri dalla posizione mediana della fenditura di uscita, lo speachio M4 rifocdizza
la radiazone sul campione che éposto unmetro piu avanti, nell’ apparato sperimentale. 1l rappato
di magnificazione 0,2 di questo specchio serve per ottenere uno spot luminaoso ragionevolmente
piccolo sul campione.

Gli specci M2, M3, M4 e la fenditura di uscita, nella beamline VUV di ELETTRA non
necesstano d raffreddamento mentre, nel caso d un DRAGON per XFEL, dowanno sicuramente
essere raffreddati.

Un elemento importante della linea éil sistemadi beam stopper raffreddati dell’ ordine zro
che, ndlla lineaVVUV, servono ad evitare dhe lariflessone speaulare dal reticolo pessa mlpire le
pareti interne egenerare un fastidioso fondo d luce diffusa non monccromatica Questo elemento
diventa estremamente importante nel caso dell’ XFEL perché, data |I’enorme potenza in goco,
I’ordine zro, incidendosu ura superficie nonraffreddata, avrebbe dfetti disastrosi.

Sistema da vuoto
E oppatuno fare dcune cnsiderazoni sul vuoto, primo perché d sono d&i motivi fisici che

rendono recessario un ambiente privo d gas, secondo gerché I'impianto di prodwzione del vuoto
determinalamaggior parte dei costi di redizzazone di unalineadi luce

Un sistema da vuoto s rende necessario perché laradiazone nel lontano utravioletto e nel
ragg X molli e rapidamente as<orbita dagli atomi e dalle molemle di cui € mstituita I’ atmosfera.
Indtre, i process fotochimici che arvengono sulle superfici ottiche porterebbero ad un rapido
degrado le superfici di specdi e reticoli se la densita dei gas residui nella lineanon \enis< ridotta
di ameno 13 adini di grandezzarispetto ai valori naturali. Per le linee UV e “soft X rays’ delle
sorgenti di terza generazione égeneralmente richiesta una pressone base P<10° mbar e di solito si
ottengono pessoni inferiori a questa di piu di un ardine di grandezza. Per una sorgente del tipo

SPARX s dowrarichiedere una pressone base dhe sia dmeno rellascala10™ mbar.
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Costi
NellaTab. 21 sonoriportati i costi (comprensivi di IVA) per 5 lineedi luce

Tab. 21 —Costi di 5lineedi luce(M€)

Costo comprensivo d IVA | contingenza
Componenti 6.85
Parti accessrie: 1.18
Camere 3.07
sperimentali:
Totale 11.10 2

Studio e sviluppo dei supporti ottici per il trasporto del fascio della radiazione X-FEL

Il progetto d ricerca che s intende propare riguarda fondamentalmente le parti ottiche
necessarie d trasporto del fascio generato dal SASE. Lo studio che s intende dfettuare éarticolato
in dwe ativita principali: la prima &tivita érivolta asuppato della progettazione eredizzazone
delle ottiche, mentre la seconda riguarda il controllo in situ di queste durante il normae
funzionamento. Tale ativita sara principalmente incentrata sull’ uso dell e temiche fototermiche che,
a nostro avviso, pessono costituire un valido supporto in questa fase di redizzazione. Attraverso
queste temiche, € infatti possbile mntrollare una serie di parametri ottici, termici e strutturali quali
spessori degli strati, gradi di adesione, unformita, etc. Inotre queste tecniche, esendo remote e
prive di contatto, rendono pasbile il controllo delle ottiche anche durante il regolare
funzionamento della sorgente. Quindi un vdta dfettuate le analisi con sorgenti di radiazione
comunemente disponibili in laboratorio, s puo, o posshile, usare direttamente il SESA come
sorgente di segnale fototermico.

Lelinee guida dell’ attivitadi ricerca de si intende dfettuare sonole seguenti:

- Vautazione della soglia di danneggiamento. Dato I'elevato valore della potenza di picco
generata dalla sorgente, si rende necessrio |I'uso di comporenti ottici in grado d resistere atali
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potenze. A questo proposito, latemicadi deflessione fototermica € da diversi anni, applicaa @n
successo nellavalutazione degli specdi per cavitalaser.

- Valutazione dell’ efficienza di disspazione del cdore. E' ben nado che una ceta parte della
radiazione incidente, anche sein piccola percentuale, e inevitabilmente convertitain cdore. Visto le
notevoli potenze di picco (GW) in gioco, cio pud podure un aumento d temperatura del
comporente ottico. Esendo il segnale fototermico legato al’aumento d temperatura, € possbile
quindi monitorare I'efficada di disspazione del cdore delle ottiche e dei suppati su cui queste
sono montate. Indtre, seguendo la stessa linea di principio, € possbhile oservare eventuali
danneggiamenti dovuti a cambiamenti strutturali fotoindati o ad adsorbimento d gas che sonoin
generale resporsabili per un aumento del coefficiente di asorbimento e, di conseguenza, della
temperatura.

- Mappatura delle superfici. Le temiche fototermiche prevedono I'uso d fasci laser per la
generazione g inacuni casi, per larivelazione del segnale. Cio consente di raggiungere una devata
risoluzione spaziadle de puod essere utilizzata per ottenere informazioni locdi sul campione in
esame. Questa patenzialita puo essere sfruttata per controllare lo stato delle superfici che si

intendono ili zzare ovvero per controll are la distribuzione spaziale di eventuali danneggiamenti.
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3. IMPATTO DELLA SORGENTE SPARX SUL PANORAMA
NAZIONALE E INTERNAZIONALE

Le condzioni per la reglizzazone della sorgente SPARX sono estremamente favorevoli in Italia

Infatti:

* |l nuovolaser consentira di aumentare di ameno ded ordini di grandezza la brill anza di picco
rispetto alle migliori sorgenti attuali di raggi X. Per mettere in prospettiva questo straordinario
balzo d qualita, occorre natare the sono stati necessari pit d settant’ anni, dopola scoperta dei
ragg X, per aumentare la brill anzadi meno d un ordine di grandezza; negli ultimi quarant’anni,
guesta eaumentata wmplessvamente di quattordici ordini di grandezza. 1| nuovolaser produrra
un simil e ulteriore miglioramento entro i prossmi 5-6 anni.

* Perlesue aratteristiche senzaprecedenti, lasuaredizzazonein territorio italiano paterebbeiil
Paese al uraposizione di assoluta avanguardia sul piano mondale. A parte le considerazoni di
prestigio scientifico e le importantissme gplicazoni temoogiche, occorre sottolineare de
I'indwstria italiana arra la possbilita di acquisire teanologie inedite nella prodwzione dei raggi
X, vendibili i n unmercao ancora nonsfruttato.

» Lanatura pulsata della nuova sorgente la rende complementare piuttosto che sostitutiva rispetto
alle sorgenti di luce di sincrotrone gia esistenti, come ESRF (European Synchrotron Radiation
Fadlity aGrenole) ed Elettra (Trieste). L’ talia potrebbe esserein tal modo uno @i pochi paesi
dotato d tutti i tipi piu avanzati di sorgenti di raggi X, con ovvi vantaggi per lapropriaricerca e
per lapropriatecnoogiaindustriale.

* Lo schema di base del nuovo laser & stato concepito in Itaia on il contributo d numerosi
scienziati, internazionalmente considerati tra i migliori esperti del mondo d sorgenti laser a
ragg X. Indtre, alcune delle teandogie aitiche per lo sviluppo d una sorgente SASE sono
state daborate dall’ industriaitaliana Zanon d Schio.

* Negli anni recenti, I'ltalia s € posta frai paesi piu avanzati del mondo per quanto concerne la
scienza e la tecnologia legate a ragg X. | purti focdi di tale azone sono state la vigorosa
partedpazone d laboratorio europeo ESRF, e la messa in opera della sorgente ultrabrill ante
Elettra. Queste imprese hanno permes al’ltalia di acaimulare una notevolissma massa di
conascenze eteoogein questo campo.

» Per gli stess motivi, i ricercatori italiani sonoin una posizione d avanguerdia nelle gplicazoni
dei ragg X, in campi e discipline differenti quali la scienza dei materiali, la dimica delle
superfici, la spettroscopia avanzata, la radiologia a contrasto d fase, la cristal ografia delle
proteine elamicrofabbricazone.
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Il badno di utenza eformato dalla comunita de svolge dtivita scientificanell e diverse faciliti es
internazondli, dala cmunita ce svolge attivita scientifica con i laser e dala mmunita
biologica emedica un numero sicuramente mnservativo d ricercatori italiani posshili utenti &
dell’ ordine di 500 unta.

In campointernazonalei progetti pit avanzati di laser nei ragg X basati sull’ eff etto SASE sono
il progetto TTF 1l del laboratorio DESY di Amburgo,incentrato nei raggi X molli e primo passo
verso il laser nel raggl X duri del progetto TESLA, ed il progetto LCLS di Stanford (U.S.A.)
che operera nell aregione dell’ Angstrom. Mentre il progetto TTF |1 & finanziato e la facility sara
operativa nel 20042005 il progetto TESLA & gprovato ma non ancora finanziato. Il progetto
LCLS é gprovato e sara finanziato a partire dal 2004.

Il progetto SPARX s inserisce molto bene in tale quadro sia per la complementareita
dell’intervallo spettrale, fortemente incentrato nella regione dei raggi X moalli, che per le
notevoli sinergie gia esistenti tra le comporenti scientifiche di tali progetti. Soprattutto le
collaborazioni gia esistenti conil laboratorio d Amburgo permetterannoun naevole scambio d
know-how e favorirannolaredizzazione di strutture sperimentali complementari.

E fadle prevedere dhe datale sinergiail progetto SPARX possa aimentare il badno d utenzain
modo sostanziale e parsi come punto nadale nella ricerca internazonal e basata su sorgenti di
lucedi sincrotrone di quarta generazone.

Infine, occorre sottolineare che I’arearomana, ed in particolare il campus universitario d Tor
Vergata, € un territorio idede per questo insediamento. Le @wndzioni ottimali sono crede da
parecchi elementi, quali: (1) I'ata cncentrazone di utenti scientifici e temadogici di ragg X,
frutto dei programmi del CNR e dell'l NFN a Frascai in tale campo; (2) le competenze ele
infrastrutture temaologiche fornite dall’ Area di ricercadi Tor Vergata del CNR, dai |aboratori
nazonali di Frascai (INFN e ENEA), che sonofrai migliori del mondo pgr quanto concerne la
teanologia degli acceleratori - norché depositari di vaste mmpetenze sui laser di tipo “a
elettroni liberi” della quale fanno marte i sistemi SASE; (3) la mmplementarita geografica
rispetto a Trieste e Grenoble, norché la fadlita d’acces per ricercaori e industrie da tutto il
territorio nazonale.

11€



4. SOGGETTI PARTECIPANTI ALL'INIZIATIVA ERELATIVO RUOLO

4.1SOGGETTI PARTECIPANTI

| sogeetti partedpanti al’iniziativa sono

» Consiglio Nazonae delle Ricerche (CNR)
* Ente per le Nuove Tecnologie, I’ Energia el’ Ambiente (ENEA)
» Idtituto Nazonae di FisicaNucleae (INFN)

e Universitadi Roma “Tor Vergata”

Nel seguito vengonoriportate le motivazoni di eccdlenza scientifica eil grado d coll egamento con
reti di ricercaNazonali e Internazionali dei soggetti proporenti

CNR

Il progetto Sincrotroni del CNR coordina I’ attivita di numerosi Istituti impegnati nell’ attivita
di luce di sincrotrone (LdS) da molti anni: I'Istituto d Struttura della Materia (ISM, Tor Vergata,
Montelibretti e Trieste), I'Istituto d Fotonica e Nanostrutture (IFN, Roma, Milano e Trento),
I"Istituto d Metoddogie Inorganiche e dei Plasmi (IMIP, Montelibretti, Bari e Potenza), I’ Istituto d
Cristall ografia (IC, Monteli bretti e Bari).

L'ISM ha una lunga esperienza nel campo della “LdS’, ed e stato I'istituto guida, in
collaborazione @n I'INFN, nella trasformazione dell’anello d accumulazione ADONE come
fadlity di luce di sincrotrone. Attualmente, dopola diusura di ADONE, I'IlSM ha spostato la sua
attivita redizzativa escientifica al ELETTRA (Trieste). Ad ELETTRA L’ISM, in coll aborazione
con I'ex Igtituto ICMAT, ha ostruito dwe linee di LdS, la linea VUV per spettroscopia
fotoelettronica elalinea POLAR per stud spettroscopici con radiazione polarizzata arcolarmente.
Tali lineg gestite dal personale CNR, sonolo stato dell’ arte nel campo cellaLdS e, giain funzione
da tempo, stanno fornendo risultati di grande valore scientifico nel campo ddla fisica delle
superfici, interfacce emateriali magnetici.

L’Istituto IC & anche impegnato a Trieste el € compartedpe d 50 % della redizzazione e
gestione della linea di diffrazione X, fortemente impegnata nel campo dlla diffrazione da
maaomoleoole biologiche.

L’ IMIP ha arche una notevole compartecipazione nella redizzazione e gestione della linea

per studi di sistemi in fase gassosa. In tale canpo I'IMIP ha una validissma dtivita scientifica
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finalizzata dlo studio dei process elementari dell’ interazione radiazione-materia e della dinamica
molemlare, nanche’ dei meccanismi che determinano la redtivita chimica di spede ecdtate ele
loro proprieta chimico-fisiche.

L’ Istituto IFN e cmmpartedpe d 50 % della redizzazone egestione della linea LILIT, per
microlitografia. Oltre atale esperienza I’ex Istituto d Elettronica dello Stato Solido € da anni
impegnato nello sviluppo d metoddogie innowetive nel campo c& raggi X. Recentemente si €
occupato d microscopia emicrodiffrazione aragg X mettendoa punto dtiche quali leguided' onda
elelenti di Fresnel ("zone plates') e ottenendoin questo campo risultati di rilevo.

L’ex Centro d Elettronica Quantistica (CEQSE-CNR, Milano), oggi confluito nel IFN, vanta
una consolidata esperienza nello sviluppo d sorgenti laser, ampiamente riconasciuta sia alivello
nazionale dhe internazionale. In particolare apartire dagli anni settanta, il CEQSE é impegnato nella
ricercadi temiche emetoddogie innowetive per lagenerazioned' impulsi ultrabrevi. Nell' ambito dei
coloranti organici, il CEQSE ha sviluppato laser a pompaggio sincrono in grado d generare
impulsi, della durata di 40 fs, utrastabili mediante I' uso d' opportuni risonatori ottici. Con
I" introdwzione del titanieaffiro, il CEQSE ha anddto ricerche sull' ottimizzanne dellateaicadi
Kerr-lens modelocking, utili zzata negli oscill atori laser a fs di nuova generazione. Recentemente, il
CEQSE ha onseguito naevoli risultati nello sviluppo d teaiche per la cmpressone ottica degli
impuls afsdi elevata energia. L' invenzione dellatemicadellafibra cava ha consentito d generare
impulsi della durata di 4,5 fs con energia di qualche ceitinaio d microjoule, che stituisce

attualmenteil record d duratain campo internazionale.

Pubblicazioni
* C.Quaresmaet a.: "First Results from the High Energy Resolution Photoemisson Beanline &
ELETTRA"; Nucl. Instr. and Meth. A 364, 374(1995).

R. Camilloni et al. : "Interference Effeds in the Auger Decay of the Resonantly Excited 2pg/2-13d

State of Argor’, Phys. Rev. Lett. 77, 2646(1996.

* P. De Padova ¢ a.: "ldentification d the Si 2p Surface Core Level Shifts on the Sb/Si(001)(2x1)
Interface’, Phys. Rev Lett. 81, 2320(1998.

» S.Di Fonzo et d., Nature, 403, 638,(2000.

 E.Di Fabrizio et a., Nature, 401, 895(1999.

* G.Cerullo et a. : “Resonators for Kerr-lens mode-locked femtosecond Ti:sapphire lasers’, Opt. Lett.
19, 807(1994.

* M.Nisoli, et a. "A novel high energy puse cmpresson system: generation of multi gigawatt sub-5-

fspulses’, Appl. Phys. B 65, 189(1997).
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ENEA

L’ENEA ha, nel campo del Laser ad Elettroni Liberi, ura vasta esperienza. L’ Ente estato
coinvato nrello studio, nel progetto e nellaredizzazone di onddatori e di laser ad elettroni li beri
da quasi venticinque ani e pertanto le relative competenze, a pari di altre quali il progetto e lo
sviluppo d accéeratori, posonoessere mnsiderate un suo petrimonio consoli dato.

In particolare la Unita Temico Scientifica Tecnologie Fisiche Avanzate (FIS), attraverso il
Gruppo d Fisica teorica e Matematica (FIS-MAT) e la Sezione Laser ed Acceleratori (FISSACC) é
attiva nello sviluppo d competenze e nella redizzazione di dispositivi di tipo FEL che
comprendono sistemi operanti dalle microonce fino al’UV, con acceleratori che vanno dai
microtroni e i linac fino agli anelli di acawmulazione. La competenza nel settore € vasta e ben
riconosciuta @me testimoniato dalla anpiezza delle wllaborazioni internazonali e dalle numerose
pubMicazioni di articoli su riviste spedalizzate edi libri relativi all’ argomento.

Trai contributi piu significativi si ricordano

a) sviluppo d modelli teorici per la corretta interpretazione dei dati sperimentali e il
progetto d nuowvi dispositivi FEL,

b) redizzazione del primo FEL operante nell” infrarosso con microtrone,

C) trasferimento d know-how e wstruzione di onduatori insieme dl’ ANSALDO,

d) redizzazione del primo FEL ad effetto Cerenkov,

e) redizzazione di FEL operanti in guida d onda nellaregione sub millimetrica,

f) sviluppo d progetti per I'utilizzo d FEL per riscddamento addizionale di plasmi
fusionistici,

0) sviluppo d progetti per FEL operanti a di sotto dei 100rm per programmi di fusione
inerziale mnioni pesanti,

h) partedpazione dla messa in operazione di un laser ad elettroni liberi in anello d
acaimulazione presso I’ universita di Dortmund

i) collaborazione tramite network europeo per I'analisi dei dati sperimentali del FEL
operante su SUPER ACO, in tale contesto sono stati chiariti i mecacanismi di interazione FEL
instabilit adi macdina

), collaborazione dla redizzazione, nel quadro d un retwork europeo, d un laser ad
glettroni liberi su ELETTRA a 189rmm (da notare che tale lunghezza d’onda €a oggi la piu breve

ottenuta cn unFEL operante wnanello d acaimulazione).



k) Collaborazione ®n Argonre (USA) e partedpazione d gruppo d progetto
EXOTICA per lo studio e la redizzazione di FEL operanti in regime di alto guadagno e on
generazione werente di armoniche.

) Sviluppo d un codice di cdcolo tridimensionade dedicao ala simulazone della
dinamica di fasci intensi di elettroni in strutture magnetiche basato su principi primi. Il codice,
denominato TREDI, permette di smulare la dinamica del fascio d elettroni dall’ estrazione sino
all’ onddatore magnetico, ovvero permette di trattare i problemi conness sia wni campi di carica
gpaziale che dominano la dinamica abassa energia, che gli effetti di instabilita quali I’emissone di
radiazione merente (CSR) nel compressore enegli elementi magnetici che costituisconoil canale di
trasporto. Il codice € orrentemente utili zzato in ambito internazionale (UCLA — BNL).

m) Studio del problema della fotoemissone da cdod metdlici e ceaamici
(ferroelettrici), ed aayuisizione di competenze nella prodwzione e trasporto d fasci di eettroni a
bassa amittanza
Pubblicazioni

G. Dattoli, A. Renieri and A. Torre “ Lectures on Free Eledron Laser Theory and Related
Topics” World Scientific, Singapore (1990

R. Barbini, F. Ciocd, G. Dattoli, A. Dipace, L. Gianness, G. Maino, C. Mari, A. Marino, C.
Ronsivalle, E. Sabia, A. Torree 80 nm FEL Design in an Oscillator Amplifier Configuration,
Procedalings of the Workshop Prospedsfor al A Free-Electron Laser, Sag Harbor, New York April
22-27, 1990 BNL 52273 UC-414High Energy Physics DOE/OST1-4500R75), p.57#62 (1990

F. Ciocd, G. Dattoli, A. De Angelis, B. Fadz, F. Garosi, L. Gianness, P. L. Ottaviani, A.
Torre: Design Considerations on a High-Power VUV FEL, IEEE Journa of Quantum Eledronics
31, p.12421252(1995

F. Ciocd, G. Dattoli, A. Torre and A. Renieri “ Insertion devices for synchrotron radiation
and free dectronlasers” World Scientific, Singapore (2000.

G. Dattoli, A. Renieri and G. K. Voykov “ Storage Ring FreeElectron Laser Amplifiers and
the Microwave Instability” Phys. Rev. E55, 20% (1997).

Walker RP, Clarke JA, Couprie ME, Dattoli G, Eriksoon M, GarzellaD, Gianness L, Marsi
M,Nahon L, Nolle D, Nutarelli D, Pode MW, Quick H, Renault E, Roux R, Trovo M, Werin S,
Wille K: First lasing and initial performance of the European UV/VUV storage ring FEL at
ELETTRA, Nuclear Instruments & amp; Methods; A 475, p.2027 (200])

M. Trovg;, J. A. Clarke, M. E. Couprie, G. Dattoli, D. Garzella, A. Gatto, L. Gianness et.
a.. Operation o the European storage ring FEL at ELETTRA down to 190 mm, Nuclea
Instruments and Methods; A, p. (to be pulished (accepted))
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G. Dattoli, L. Mezi, P.L. Ottaviani, A. Renieri and M. Vaccai “ Storage-Ring FEL
amplifier and Electron Beam Longitudina Mode Camping Times’ Phys. Rev. E57, 7153(1998.

G. Dattoli and P. L. Ottaviani “ A Novel Scheme for the Generation d X-Ray Free Eledron
Lasers’ J. Appl. Phys. 86, 5331(1999.

Doria, G.P. Gdlerano, E. Giovenale, S. Letardi, G. Messna, C. Ronsivalle - Enhancement
of coherent emisson by energy-phase rrelation in a bunched eledron bean, Phys. Rev. Lett. 80,
2841-2844(1998

Doria, G.P. Gallerano, S. Letardi, G. Messna, C. Ronsivale, A. Vignati - Longitudinal
phase space manipulation: a device to enhance the mherent emisson from an RF moduated
eledronbeam E. Giovenale, Nucl. Instr. Meth. Phys. Res. A437 128133(1999

Galerano, A. Doria, E. Giovenale, A. Renieri - Compad Free Eledron Lasers: From
Cerenkov to Waveguide FELS, Infrared Phys. and Tedh. 40, 161-174(1999)

S. G. Biedron, G. Dattoli, H.P. Freund, Z. Huang, S. V. Milton, H.D. Nuhn, P.L. Ottaviani
and A. Renieri — High Gain Free Eledron Laser and Harmonic Generation. 19" ICFA “Advanced
Bean Dinamics Workshop onFuture Light Sources: Physics of and Science with the X-Ray Free
Eledron Laser”, Arcidosso, Italy, Sep. 10-15 2@M0

Walker RP, Clarke JA, Couprie ME, Dattoli G, Eriksoon M, GarzellaD, Gianness L, Marsi
M,Nahon L, Nolle D, Nutarelli D, Pode MW, Quick H, Renault E, Roux R, Trovo M, Werin S,
Wille K: First lasing and initial performance of the European UV/VUV storage ring FEL at
ELETTRA, Nuclear Instruments & amp; Methods; A 475, p.2027 (200])

M. Trovo;, J. A. Clarke, M. E. Couprie, G. Dattoli, D. Garzella, A. Gatto, L. Gianness et.
a.. Operation o the European storage ring FEL at ELETTRA down to 190 mm, Nuclea
Instruments and Methods; (to be pulished (accepted))

INFN

L’istituto Nazionale di Fisica Nucleare (INFN) e stato pioniere in Italia nello sviluppo d
macdine acderatrici, dedicae dla fisica delle dte energie e #le sorgenti di radiazione di
sincrotrone. Pres® i Laboratori Nazionali e pres® le Sezioni dell’lstituto esistono tutte le
competenze teoriche e sperimentali necessarie per la progettazione e la @struzione di un
aaceleratore dedicato alla generazione di radiazione merentetipo SASE.

In particolare pres i Laboratori Nazionali di Frascati (LNF), sono stati costruiti
axceleratori di avanguardia sin dagli anni '60, come ADA primo anello d collisione di fasci
elettroni-pasitroni, ADONE, anello d collisione dl’energiadi 1.5 GeV, utilizzato negli anni *80

anche cmme sorgente di radiazione di sincrotrone, fino a DA®NE ('97), anello d ultima
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generazione per la ollisione di fasci ad elevata luminosita. Su ADONE fu installato un magnete
wiggler per la prodwzione di raggi X ed un ondletore per la realizzazione di un esperimento FEL
(LELA). Su DA®NE, principalmente usata come anello e'e per fisica delle particdle elementari,
sono state anche redizzate due linee di luce di sincrotrone, dal magnete curvante eda un wiggler,
che producono radiazione nella regione dell’infraros e dei raggi X-soft. |l compleso d
acceleratori esistente dtuamente preso i LNF & mstituito da un Linac da 800 MeV, da un
acawmulatore di e ettroni e positroni da510MeV e dadue anelli i ntersecanti a510MeV.

La Divisione Macdine dei LNF ha indtre antribuito, nel decennio 180-1990,a disegno
dell e due faciliti es ESRF ed Elettra.

Nell’ambito del progetto TESLA per un collisore lineae per eettroni e paositroni, con
integrato un laboratorio per raggi X, I'INFN (LNF) ha collaborato con i Laboratori di DESY
(Germania) a disegnodegli anelli di smorzamento per il Tedhnical Design Report.

L'INFN collabora ativamente con i Laboratori di DESY al progetto TESLA-TTF, dove
recentemente estato osservata laradiazione werente tipo SASE alalunghezzad ondadi 109 . |
ricercaori dell’INFN hanno contribuito alaredizzazone di fotocaod ad elevataintensita (INFN-
Milano), allaredizzazione dei criomodui per I’ al oggiamento dell e cavita supercondttive (INFN-
Milano), alla redizzazione di cavita supercondutive amulticdla (INFN-Laboratori Nazionali di
Legnaro), ala redizzazione della diagnostica per il fascio (INFN-LNF) con temiche innowative
guale ''OTR (Opticd Transition Radiation). Indtre, lo studio teorico delle temiche di
compensazione dell’ emittanza da parte di ricercatori dell’istituto (INFN-LNF, INFN-Milano) ha
portato all’ elaborazione di nuovi schemi di fotoiniettori ad elevata brill anza de sono stati adottati
in tutti i progetti di FEL-SASE propasti in Europa enegli USA. In questo ambito esiste indtre una
collaborazione di ricercatori dell’INFN, afferenti a questo gruppo proporente, conil progetto LCLS
di SLAC.

Infine, i LNF dell’INFN metteranno a dispasizione un edificio d circa 450 m?, attrezzato
con gli impianti necessari, per la wstruzione del fotoiniettore al elevata brillanza. Su tale ativita
saranno attivate tutte le competenze esistenti nel laboratorio: vuoto, magneti, radiofrequenza,
diagnaostica e ontrolli, elettronica, fotocatod e laser, fisicadel fasci di particdle.
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UNIVERSITA’ DI ROMA “TOR VERGATA”

Le attivita di ricerca del Dipartimento d Fisica comprendonoda molti anni lo studio e la
redizzazione di accéeratori avanzati di particdle. In particolare il gruppo ARES, costituito da
personale universitario, personale INFN e studenti di Dottorato ha attivamente partedpato al
progetto e dlarealizzazione di sorgenti di luce di sinctrotrone (ELETTRA) e dell’accderatore TTF
di Amburgo ed alla sperimentazione su d ess.

Su TTF la ollaboraziorne internazionale TESLA/TTF, di cui il gruppo fa parte sin
dall’inizio, ha receitemente mes in funzione un Laser a Elettroni Liberi (LEL) operante nel
regime di autoamplificazone de, ha ottenuto il record mondale di corta lunghezza d’ onda [80
nm]. In perticolare ha sviluppato competenze spedfiche oltre de sulla dinamica dei fasci di
particdle in accderatori lineai , sulla redizzazone di cavita aceleranti supercondtttive e su
sistemi di controllo e diagnosticadegli stesd. (L. Catani, A. Cianchi, C. Schaef)
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4.2RUOLO DEI SOGGETTI PARTECIPANTI ALL’INIZIATIVA

CNR

[l CNR si propore di intervenire su due punti del progetto:

* Approfondre il caso scientifico ed organizzare grupp di lavoro, coinvolgendo la
comunita scientifica nazonale e internazionale, a fine di individuare le tematiche
scientifiche prioritarie da perseguire, le linee di luce da wstruire egli esperimenti da
redizzare. Verranno curati particolarmente i rapparti scientifici con i soggetti gia
coinvadti nella redizzazione di sorgenti simili, come TESLA del laboratorio Desy di
Amburgo e LCLS di Stanford.

» Coordinare la progettazione, redizzazione egestione delle lineedi luce e delle canere
sperimentali, con il contributo dei suoi Istituti e delle dtre Istituzioni scientifiche
interessate.ll CNR s propore anche di organizzare egestire i laboratori di ricerca edi

supparto.

ENEA

Il contributo dell’ENEA s focdizza sulla progettazione, realizzazione emessa a punto del
sistema FEL SASE, in particolare:
e andis emodelli zzazione del processo,
* progettazione e ostruzione degli onduatori e relativi sistemi diagnostici,
* progettazione e redizzazione dei canali di trasporto per elettroni e fotoni e relative
diagnostiche
[l contributo dell’ENEA s estendera, in collaborazone @n INFN, anche dlo studio e
modelli stica relativa dla generazione e manipolazione di fasci de dettroni di elevata brillanza e
monocromaticita.
Il contributo si estende poi anche dla proposta di attivitadi ricerca in particolare nel settori

dellafisica della chimica e dell e scienzebiologiche.

INFN

[l contributo dell’ INFN si focdizza sulla progettazione, redizzazione e messa apurto del

sistemaAccderatore Lineae (Linac), in particolare:
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» andis emodelli zzazione della dinamicadel fascio di elettroni,
* progettazione ecostruzione dell'iniettore, sistema accderante, elementi di ottica erelative
diagnostiche,
* progettazione e redizzazione dei canali di trasporto del fascio di elettroni dall'uscita del
Linac dl'ingress nell'ondulatore
Il contributo dell’INFN si estendera, in collaborazione @wn I'ENEA, anche dla modelli stica
relativa d proces FEL, nonche' al a progettazione eredizzazione degli onduatori.
Il contributo si estende poi anche dla propcsta di attivitadi ricerca, in particolare nel settori
dellafisica della chimica e dell e scienze biologiche.

UNIVERSITA’ DI ROMA “TOR VERGATA”

[l contributo della Universita di Roma “Tor Vergata” s articola in un utilizzo delle sue
competenze nell a progettazone, redizzazione e gestione di accderatori avanzdi e FEL, dei sistemi
di trasporto e manipolazone di fasci di fotoni, della diagnaosticarelativa edell a progettazone delle
sale edegli apparati sperimentali.

[l contributo si esende poi anche dla proposta di attivita di ricerca in settori della fisica,
della chimica edelle scienze biologiche. Infine ntribuira d progetto delle strutture dlilizie e

degli impianti relativi ed aseguire la Direzione dei Lavori.
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5. DESCRIZIONE DELLE PRESTAZIONI DELLA SORGENTE
SPARX

In base dladiscussone precalente, si puoconcludere dhe unasorgente FEL-SASE, in
grado d fornire radiazione X coerente edi alta brill anza nellaregione intorno alle dedane di nm fino
aqualche A, parebbe soddisfare unalarghissmafetta di utenza per applicazioni di tipo scientifico
ed industriale.

Una stima preliminare, basata sulle considerazioni prima svolte, ci permette di stabili re due
zone spettrali complementari di interesse per le goplicazioni nelle regioni di lunghezze d onda da
13.5rm finoa3A.

Unavoltaindividuate le regioni spettrali, possamo determinare preliminarmente i parametri

degli onddatori utilizzando le caatteristiche del fascio d elettroni riportatein Tabella5.1.
Tab 5.1 - Parametri Fascio di elettroni

Energia 2.5 GeV
Corrente di picco 2.5 KA
Emittance (media) 2 mm-mrad
Emittance (slice) 1 mm-mrad

Dispersione energetica 0.1 %
relativa

Poiché I’energia di uscita del fascio d elettroni e 2.5 GeV, con unintervalo d variabilita
del 5%, le due regioni saranno coperte utilizzando dwe diversi onddatori (piu dettagli atamente
descritti nel seguito), i cui parametri vengoro riportati nelle Tabelle 5.11 e 5.111. Nel presente
contesto I’ accordabilita in frequenza del sistema viene garantita dal meccanismo d generazone
coerente di armoniche e dalla possbhilita di variare, entro certi limiti, parametri quali |’ energia del
Linac &l il campo magnetico dell’ onduatore.

Tab. 5.1 —Parametri ondulatore per operazionea 13.5 nm

Onddatore2 —UM?2

Configurazone Halbad
Periodo 5cm
K 4.88(a13.5 i)
gap 12.16mm(a13.5 i)
Campo residuo 1.25T




Tab. 5.1l —Parametri ondulatore per operazionea 1.5 nm

Onduatore1 -UM1

Configurazone Halbac
Periodo 3cm
K 1.67 (al.5m)
gap 12.67mm(al.5 m)
Campo residuo 1.25T

Uno schema del sistema e presentato in figura 5.1, in cui sono mostrati i due onduatori, le
cui caatteristiche vengono riportate nelle tabelle 5.1 e 5.111, posti ai lati dell’ asse orizzontale del
Linac

Il fascio d elettroni estratto dal Linac viene iniettato, attraverso una linea di trasporto, che
sara discussa in seguito, negli onddatori. Viene successvamente trasportato negli onddatori divisi
in sezoni da 1.8m intervall ate da zone di focheggiamento necessarie per il confinamento trasverso
del fascio d elettroni.
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Fig.5.1 - Schema del sistema sparx
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Cometutti i sistemi Laser I"evoluzione del FEL SASE sara caratterizzato da un processo d guadagno e di
saturazione. Come mostrato nellefigure 5.2 a eb, relative dla generazione di radiazione X a13.5e 1.5nm,
durante il passaggio degli elettroni nell’onduatore enel relativo sistema di trasporto, si determinanole
condzioni per lagenerazione elacrescitadel fascio di ragg X. Tale evoluzione puod essere distintain
amenotrefas

a) nascita del segnale eregime cantico

b) crescita esporenziae

C) regime di saturazione.

Le zone simili a gradini corrispondonoal passaggio del fascio di elettroni e di radiazone
attraverso le sezioni di focheggiamento, dow non é presente materiale magnetico da onduatore e
pertanto il fascio laser non subisce anplificadzone. E' evidente che I’ass orizzontale dell e figure
5.2 s riferisce dl’onduatore wn I'inclusione delle sezoni di focheggiamento, d cui sara detto in
dettaglio nellasezone 8.1.1.

Lalunghezzarelativa d massmo della patenzanell e figure 5.2 noné pertanto quella di saturazone
dell’onduatore, mainclude le sezioni di focheggiamento, che al esempio nel caso dell’ operazone a
1.5 M posono esere stimate pari a 4 m. Cosicché la lunghezza effettiva di saturazone
dell’onduatore €24.5m.

Nelle mndzioni di saturazone s ottiene la massma cessone di potenza dagli elettroni a

fascio X.
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Fig. 5.2 a- Evoluzione del segnalelaser a 13.5nm
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Fig. 5.2 b - Evoluzione del segnalelaser a 1.5 nm
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Lalunghezzadell’onduatore, necessaria per portare il sistema nellafase c) € nota mwme lungtezza
di saturazone g€ a pari della potenzadi saturazone, € una dell e quantita cruciali dell’ intero sistema
la aui corretta determinazione richiede una accurata analisi teorica eprogettuale.

Per quanto concerne la presente proposta, il problema del calcolo delle prestazoni del
sistema e stato affrontato tramite I'utilizzo d 5 codici di cacolo indipendenti, riconcsciuti in
ambito internazonale, gia utili zzai per il progetto di altre sorgenti FEL SASE .1 codici vengono qu

appresso menzionati, insieme ali i stituti presso cui sonostati svil upjeti

1) GINGER............. LBNL
2) GENESIS............ DESY
3) MEDUSA............NRL

4) PROMETEO.......... ENEA
5) PERSEO.............. ENEA

Ritornando al grafico di figura 5.2b e relativo all’evoluzione del segnale cdcolata mn
GENESIS per |'operazone al.5mm, s nota che, compatibilmente dle cratteristiche di fascio d
glettroni di cui ala Tabella 5.1 e aparte le sezioni di focheggiamento (s veda sez 8.1.), la
lunghezzadell’ onduatore necessaria per raggiungere lapotenza di saturazione pari a10°W, & drca
24.5m (qui, come nel seguito, per lunghezza di saturazone s intende quella magnetica senza
I'ingambro dovuo al sistema di focdizzazone che porta ad unincremento dell’ingambro totale di
circail (20-25% (vedi Sez8.2.1). Tali dati sono confermati dagli altri codici, con scati che
rientrano entro qualche %.

L’'utilizzo dei codici di cui sopra ha permes d stabilire le prestazoni riportate nella
Tabella5.1V ereative dle operazioni a13.5rm e 1.5nm rispettivamente.

Tab. 5.1V —Prestazioni del laser a 1.5e13.5nm

Lunghlezad onda 1.5m 13.5m
Lunghezzadi 24.5m 14.5m
saturazone

Potenza 10°wW 4 10°
Potenza3° arm. 210W 510
Potenza5° arm. 310W 210
Brill anza* 1.8 16" 2 107
Brill anzat 3° arm. 107 10™
Brill anza* 5° arm. 910° 310°

(*Picco in fotoni/sec/0.1%bw/(mm mrad)?)

S nati che nella tabella precalente @biamo riportato la lungheza di saturazone
dell’onduatore cdcolata senza margini di tolleranza di cui s discutera nella sezone 8.2.1
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Abbiamo ga menzionato la possbilita di estendere I'intervallo d accordabilita, utilizzendo il
meccanismo d generazione non lineae di armoniche erenti. Tale meccaismo puo esere
spiegato come segue, il meza attivo del sistema FEL SASE, osda il fascio d elettroni in
interazone on I’onddatore, a crescere della intensita dell’armonica fondamentale, s comporta
come un mezod nonlineae in gado d ecdtare werentemente non solo la lunghezzad onda
risonante o fondamentale, ma ache le sue sotto-armoniche di ordine dispari, se S sceglie un
onduatore apolarizzazone lineae, come nel caso dell a presente proposta.

Limitandaci pertanto alla posshilit adi generare radiazone merente di armonicafinoalla’s’,
@ possbile estendere I’ intervall o d accordabilit & dellatabella5.1V fino a3 A. Non ci sonomotivi di
principio che impediscano |’operazone oltre la 5 armonica La motivazone del taglio ala 5°
armonica saradiscussanel seguito.

In figura 5.3 riportiamo la lunghezza di saturazone del sistema in funzione delle lungrezze
d’ ondadi operazone, cdcolate wnil codice PERSEO.

—~ 30
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1 ] ] ] ] ] ]

0 0 2 4 6 8 10 12 14

Lunghezza d'onda (hm)
—o— UML1 - Periodo 5 cm / beta 6 m
B3 UM2 - Periodo 3 cm / beta 6 m

Fig. 5.3 - Andamento delle lunghezzedi saturazione del sistema in funzione delle lunghezzed’ onda

Le brillanze in funzione delle lunghezzed onda sono riportate in figura 5.4 e includoro
anche |’ operazione a armoniche superiori.
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Fig. 5.4 - Andamento della brillanza in funzione della lunghezza d’ onda.

| dati completi delle prestazoni del sistema, con I'inclusione delle amoniche, pasno
esere desunte dalla tabella 5.1V. In conclusione la sorgente da noi presa in considerazone ein
grado di fornire radiazone werente fino a circa 3 A, con brillanze di picoo significativamente
maggiori dell e sorgenti convenzionali.

Prima di chiudere questa parte descrittiva € opportuno commentare due purti, relativi ala
posshilita di sfruttare il meacanismo d generazione di armoniche oltre la quinta e di utili zzare
I"intero sistema arche @mme sorgente di lucedi sincrotrone.

Per quanto concerne il primo purto, va fatto notare dche il cdcolo delle prestazoni del
sistema, includendo armoniche di ordine sempre aescente, implica tempi di cdcolo sempre
crescenti. Sono stati ottenuti valori di brill anze per la generazone nonlineae di armonicafino ala
nora & i risultati mostrano che épaosshil e ottenere valori di brill anzaragguardevoli anche in zone

prossme dl’ Angstrom.

Citiamo questo risultato come una ancreta posshilita e pero a momento € solo un
risultato numerico che richiede ulteriori conferme.
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Riguardo a semndo puto, & evidente dhe, a di fuori delle lunghezzed onda risonanti e
delle relative armoniche, e posshile ottenere ordinaria radiazione di sincrotrone e per quanto
concerne il caso dei due onduatori, presi in considerazione nella presente proposta, si ottengonole
brill anze spettrali di picco riportate nelle figure 5.5e 5.6. Le figure mostrano |’ andamento della
brill anza spettrale totale, a parte i picchi ale frequenze risonanti e dl e relative amoniche, asociati
con I’ operazione SASE, € evidente dhe le brill anze ottenibili sono superiori a quell e dell e sorgenti
attuali di almeno dwe ordini di grandeza

E=25GeV, 1=25KA, \=13.48nm, ), ,=5cm, k=4.88, N=290

0.01 0.1 1
KeV

Fig. 5.5 - Brillanza spettrale con inclusione dei contributi di luce di sincrotrone ordinari: ondulatore UM 2.

E’ indtre oppatuno mettere in evidenza de oltre dla brillanza un Jteriore vantaggio e
offerto, in questo utimo caso, ddla struttura temporale del fascio d radiazone @n impulsi di

duratatemporale dell’ ordine delle centinaiadi fs.
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E=25GeV, 1=25KA, A=1.5nm, A, ,=3cm, k=167, N=967
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Fig. 5.6 - Brillanza spettrale con inclusione dei contributi di luce di sincrotroneordinari: ondulatore UM 1.
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6. VALIDITA ED ORIGINALITA DEI CONTENUTI SCIENTIFICI E
TECNOLOGICI EINNOVATIVITA DELLE TE CNOLOGIE

Come discuso nei cepitoli precalenti, un FEL SASE operante nel range del ragg X
dipende «aiticamente da tre @mporenti del sistema stituente: l'iniettore, preposto ala
generazone del fascio a bassa emittanza, I'accderatore, che portandoil fascio all'energiafinale deve
preservare tale amittanza e owmprimere d tempo steso il pacdetto d elettron fino a suo valore
finale di corrente di picco, e I'onddatore, dowe I'instabilita del meccaiismo FEL conwerte parte
dell'energia dneticadel fascio d elettroni in unfascio coerente di fotoni ad altissma brill anza

In seguito al'enorme aescita delle sorgenti di luce di sincrotrone nell'arco degli ultimi 20
anni, gli onddatori, che rientrano rella famiglia piu ampia degli insertion devices, hanno raggiunto
prestazoni di atissmo livello: gli ondulatori per i SASE X-FEL saranno qundi costituiti da
apparati che sonoattualmente lo stato dell'arte, capad di soddsfarei requisiti di progetto.

Per quanto riguarda i problemi legati alla mnservazone dell' emittanza lungo |'acceleratore,
i SASE X-FEL sfrutteranno drettamente laricerca a il progres prodati nellateandogia enella
fisica degli accderatori dagli studi sviluppeti per i collisori lineai: questi hanno infatti fornito
strumenti e nuove @nascenze de verranno applicat nella redizzazone delle sorgenti di luce di
sincrotrone di quarta generazione.

Peraltro, il settore dove si sonoconcentrati nell'ultima decade gli sforzi maggiori di ricerca e
sviluppoé stato quello della generazone di fasci di elettroni ad alta brillanza i notevoli progressi
registrati in tale settore hanno infatti reso passhbile cncepire per la prima volta un SASE X-FEL
nel 1992, @r la predsione durante il workshop su "Fourth Generation Light Sources' tenutosi a
SLAC nél mese di marzo d quell'anno. Numerosi laboratori, soprattutto americani, hanno
contribuito atale sforzo scientifico e teanologico, che fu pilotato all'inizio degli anni '90 anche dalle
richieste di applicadzoni militari del FEL. | risultati di tale sforzo sono riasunti schematicamente
nella figura 6.1, che riporta I'andamento negli anni dell'emittanza misurata per fasci di e ettroni
(pacchetti da 1 nC), a partire dall 'era degli i niettori termoionici avanzati (anni '80) fino a quella del

fotoiniettori, che duratuttogg.
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Fig. 6.1 Progresso nella minima emittanza misurata per un fascio di elettroni dotato di 1 nC di carica

per pacchetto.

Sebbene i fotoiniettori siano oggi riconacsciuti come il metodo pu efficace di generazione di
fasci di elettroni ad alta brillanza on pacdetti ultra-corti (sotto il ps), e nonastante il grande
progres effettuato, I'emittanza minima finora misurata édi 2 mmmrad a1 nC, con unrecord a0.8
mmnmrad per 0.5 rC di carica(Ref. 6.1). E' necessario pertanto un uteriore sforzo d miglioramento
dell e prestazioni di questi apparati, in termini della brill anza prodata, per poter arrivare asoddsfare
I requisiti di un SASE X-FEL. Per questo motivo quasi tutti i grandi |aboratori internazionali sono
attivamente impegnati in questa sfida: le applicazoni dei fasci di elettroni ultra-corti ad altissma
brill anza trascendoro infatti il campo dei SASE X-FEL per estendersi con grande rilevanza ai
settori dell'accderazione a altissmo gradiente mediante temiche aplasma €o mediante lasers, che
hanno unimpatto strategico sui futuri accderatori di nuova cncezione.

Il gruppo popanente ha lungamente llaborato nel passato con molti di questi laboratori (e
nell afattispecie mn UCLA, SLAC e DESY), main particolare ha propcsto in questi ultimi anni due
nuowe ancezoni di operazone e progettazione di un fotoiniettore e, nelle previsioni teoriche,
corrobarate anche dale smulazoni numeriche, promettono unsignificalivo innalzamento della

brill anzadi fascio prodata.

Queste due nuove @mncezioni consistonoin:



Un nuovoschema di acoppamento del cannore RF con le prime sezoni acceleranti. Questo
basato sulla teoria dell'inviluppoinvariante per i fasci laminari (Ref. 6.2 e sull'ottimizzazone
delle oscillazoni di emittanza de derivano dal moto trasverso di plasma eff ettuato dal fascio

nei primi 150MeV, che vengono quiconsiderati come I'iniettore vero e proprio (Ref. 6.6).

Un nuovoschema di compressone del pacchetto di eettroni (Ref. 6.3, che si basa su uneffetto
di oscillazone di sincrotrone @ntrollata dl'interno cella prima struttura acelerante, la quale
porta il fascio dai 6 MeV forniti dal cannane RF fino a 35-40 MeV, comprimendo all o stes
tempo il pacdetto d elettroni di unfattore da’5 a 10 vdte. Questatemica & ache denominata
bunching di velocita esi contraddistingue dalle dtre teaiche dasdche di compressone, che
applicano tutte effetti balistici, cioé in asenzadi forze longtudinali applicae. Ess s basano
infatti, ad energia media del pacchetto costante, su d una rotazione libera della distribuzione
nello spazo delle fasi longitudinale del fascio, che viene inddta da una oppatuna @ndzione
iniziale di correlazone posizione-energia; nel bunching di velocita, al contrario, la funzione di
accelerazone e intrinsecamente legata a quella di compressone, ed integrata in un umco
apparato, consentendoin tal mododi controllare d meglio le oscill azoni di emittanzadurante la
compressone e mantenendo il valore finale di emittanza molto prossmo a quello iniziae. Il
bunching di velocita applica una focalizzazone longtudinae d pacchetto d €ettroni,
facendodi compiere un quarto d oscillazone di sincrotrone nel campo dHl'onda RF
(comporente @-propagante). La condzione di massma acmpressone s ottiene quando il
fascio, iniettato ad una velocita inferiore aquella di fase dell'ondg, viene estratto dalla sezone
axcelerante on velocita pari a quella dell'onda (cio gazie d guadagno d energia cinetica
prodato dall'aacelerazione).

La nuova concezone di matching fra caanane e sezione aceleranti descritta nel primo

purto e stata incorporata nelle propaoste per X-FEL SASE presentate a SLAC (LCLS) e aDESY
(TESLA-FEL) (Ref. 64), cui il gruppo popanente pure mllabora. Cio € avenuto gaze dle

previsioni, osservate nelle simulazoni, di valori record per I'emittanza (Ref. 6.6, con unmiglior

risultato finoraraggiunto di 0.42mmmrad al'uscita dell ‘iniettore.

Il compressore a Radio-Frequenza, basato sul bunching di velocita (secondo pumo), € la

comporente che mntraddistingue la presente propostain modo unco rispetto al e dtre presentatein

ambito nazonale ed internazonale: questo nuow metodo d compressone e stato oggetto di studi

numerici che indicano la posshilita di comprimere il pacdetto finoa drca 700A con una modesta

crescita dell'emittanza (fino a 0.8 mmmrad). Le prime evidenze sperimentali di tale fenomeno d
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compressone sono in fase di oservazone e andis a UCLA, con risultati preliminari molto
incoraggianti (Ref. 65).

Occorre notare atal proposito che, nell'ambito dell'attivital di conceone di nuowe idee e
studi teorici sulla dinamicadi fascio nei fotoiniettori, gran parte & stata essunta negli ultimi anni
dall o sviluppo @l modell o teorico che si basa sul concetto d inviluppoinvariante (Ref. 6.2): questo
descrive il fascio come un plasma freddo relativistico ad ura sola componente de, propagandaosi a
velocita relativisticadal fotocaodo fino all'uscita dell'iniettore (150 MeV), compie oscill azoni di
plasma trasverse dovue dl'azone di confinamento esercitata dai campi focdizzenti esterni,
prodati dai solenoidi (di tipo magnetostatico) e dal campo RF accderante (tramite I'effetto d
focdizzadzone ponderomotrice RF). |l fascio-plasma @nfinato trasversalmente € soggetto ad un
effetto d diluizione dell'emittanza proiettata trasversa, causata dall a diff erente frequenza di plasma
delle varie fette in cui il bunch pudessere sezionato a partire dala testa fino ala wda. Tali fette
infatti nonsi rimescolano fra di loro, visto che il moto longtudinale édi tipo laminare (assenza di
moto d sincrotrone), qund s comportano come fasci indipendenti. L'inviluppo invariante
rappresenta una soluzione esatta dell‘equazone di inviluppo per il fascio-plasma, che si propaga @n
moto laminare anche nel piano trasverso: sotto gquesta cndzione la frequenza di plasma risulta
invariante lungo il pacdetto, cioe non dpende in prima gprossmazone dal vaore locde di
corrente crrisponcente dla spedfica fetta. E proprio tale invarianza che permette di controllare le
oscillazoni di emittanza as<ciate d moto d plasma del fascio: un'oppatuna cnfigurazione
dell'iniettore garantisce che I'emittanza raggiunge un valore minimo al'uscita dell'iniettore steso.
In aggiunta, una distribuzione temporale e spaziale uniforme dell'impulso laser che genera i
fotoelettroni garantisce la minimizzaZone dell e comporenti nonlineai del campo d caicaspazae
nel pacdetto, con conseguente minimizzazone del valore di emittanza dl'uscita (Ref. 6.6).

Nella Figura 6.2 Jene riportato |'andamento dell'emittanza trasversa normalizzata e
dell'inviluppo i fascio lungo l'iniettore sotto queste awndzioni ottimali di propagazone, come
previsto dal codice HOMDYN (Ref. 6.6). Si e trovato unaccordo eacell ente fra questo codice semi-
analiti co, besato su ura descrizione amulti-inviluppoche ein grado d studiare gli effetti di spread
della frequenza di plasma sul pacdetto, ed i piu acarati codici a multi-particdla (PARMELA,
ASTRA): il valorefinale di emittanzadifferiscedi non pu del 30%.

" giadopo 5mm dalla superficie del fotocatodogli elettroni emessi, accéerati dal campo elettrico presente nella cavita
RF del cannone, assumono unavelocita pari a 90% di quella dellaluce nel vuoto
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Figura 6.2 Andamento dell' inviluppo e dell'emittanza trasversa nor malizzata del fascio in un fotoiniettore
ottimizzato operante ad alto gradiente (fino a140MV/m nel cannone RF) con strutture accderanti operanti a

2.856 GHz, in asenza di compressione (cioé a corre nte mstante 100 A)

Il caso sopra descritto prevede una propagazione a orrente cstante: la lunghezza del
pacdetto resta doe astante, a drcal0 ps, lungotutto l'iniettore.

Nel caso che la semnda sezone accderante venga fatta operare in condzion di
compressone RF - ci0 s ottiene iniettando il fascio ad urafase in cui il campo accéerante enullo
al'iniezone - la arrente cresce dagli iniziali 100 A (corrispordenti ad un pacdietto lungo 10 g)
fino a 800 A, mentre I'energia cresce da 6 a 42 MeV. Abbiamo recentemente generalizzao
I'espressone andlitica dell'inviluppo invariante d caso del compressore RF, nella situazione
particolare in cui la corrente cresce drca dlo steso rate dell'energia dnetica questa € la nuova
condzione di equilibrio che mnsente di ottenere nuovamente una frequenza di plasma de non
dipende dalla posizione della fetta nel pacchetto, cio che minimizzala diluizione dell'emittanza
proiettata, consentendodi ottenere valori prossmi a 1 mmmrad anche per valori di correntevicini a
1 KA. Questa mndzione di equilibrio s ottiene regoando oppeotunamente il campo magnetico d
focdizzazone dei solenoidi avvolti attorno ala struttura acderante del compressre RF: ess éla
condzione per ottenere massma brillanza dl'uscita dell'iniettore. In figura 6.3 € mostrato
['andamento della @rrente nell'iniettore durante la wmpressone RF, insieme dle oscillazoni
dell'emittanza trasversa normaizzata: queste sono pu pronurciate rispetto a caso senza
compressone (figura 6.2) a caisa dell'aumento d densita di caricanel paachetto, che viene gpurto
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compres® d un fattore 8 in gquesto esempio particolare: I'emittanza finale previstada HOMDYN é
di 0.6 mmmrad.
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Figura 6.3 Andamento della corre nte edell' emittanza trasversa nor malizzata del fascio in un fotoiniettore

operante mn compressione RF. L'energiafinale & circa 100MeV.

Sono state dfettuate anche le prime analisi numeriche wn PARMELA, per il momento nan
sistematiche, ma solo esplorative. A UCLA s é trovato un \alore finale di corrente di 1.1 KA con
1.5 mmmrad d emittanza (Ref. [6.5]), mentre le nostre smulazoni hannofinora proddto un puro
di lavoro a crrente piu bassa, 500 A, abbinato perd ad unemittanza di poco superiore rispetto a
caso standard in asenzadi compressone, cioé 0.6 mmmrad. E ragionevole prevedere de, grade
ad unkstensiva analisi di simulazone die ottimizz il valore dei parametri chiave (gradiente
aacelerante nel compressore, fase di iniezone, focdizzazone dei solenoidi addizionali |ocdizzai
attorno alla sezone acderante), s possaraggiungere 1 kA con valori di emittanza ompatibili con
i requisiti FEL, cioe drcal mmmrad all 'uscita dell'iniettore.

Il gruppo popanente mllaboraindtre al unesperimento pilota in corso di redizzazone d
Lawrence Livermore National Laboratory, finalizzao a ontrollare le potenzidita della
compressone RF in un sistema di iniettore-Linac smile a quello qu descritto, anche se non
completamente ottimizzato per il raggiungmento della minima emittanza

Sulla base di quanto qui illustrato, si pud concludere che lo schema di iniettore piu
promettente (descritto pit avanti al capitolo 8 in maggiori dettagli), per raggiungere prestazioni di
brill anza necessarie a pilotare un SASE X-FEL, sara un fotoiniettore basato su tecndogia RF
normal conducting a 2.856 GHz, daato d un cannore RF del tipo di quello sviluppato a
SLAC/UCLA (Ref. 6.7), cgoace di raggiungere i 140 MV/m sul fotocaodo, e acoppato ad uma
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struttura acderante di tipo Traveling Wave alla stessa frequenza, operante in modo compresore
RF. Questa prima sezone aceerante e pol seguita da un conguo numero d altre strutture dello
stes tipo operanti in namale modo accderante, e cgad di accderare il fascio fino a drca 150
MeV, energia minima oltre la quale il fascio-plasma sopra descritto, soggetto a moto quasi-
laminare, compie una graduale transizione a uno stato d fascio-gas, la aui propagazione risulta
graduamente dominata dal moto incoerente di betatrone invece e dal moto coll ettivo d plasma.
Altri effetti collettivi, ad esempio l'interazone on le pareti (wake-fields), risulteranno a questo
purto piu rilevanti, e saranno controllati dal confinamento del fascio-gas operato a sua volta dagli
elementi di otticadistribuiti lungoil Linac

L'origindita della presente proposta, per quanto riguarda lo schema dell'acceleratore, €
quind anche quello d evidenziare de I'accoppamento d un iniettore, basato su teanologia normal
conducting a 2.856 GHz, con un Linac supercondutivo, funzionante a 1.3 GHz, pw dfrire la
posshilita d tempo steso d raggiungere la brillanza di picco cosi crucide e necessaria d
funzionamento del SASE X-FEL, e di conservare la grande flessbilita operativa ela maggiore
brill anzamedia accessbile mn unaccderatore superconduttivo.

Le problematiche tecndogiche, relative a questo acoppamento d tipo ibrido iniettore-

Linac on frequenze diff erenti, sono dscus<e piu in dettaglio nel capitolo 8.

REFERENZE

6.1- V.Yakimenko et al, “ Submicron Emittance and Ultra Small Bean Size Measurements at

ATF", FreeEl. Laser Conf., Darmstadt, Agosto 2001

6.7- L. Serafini, J. B. Rosenzweig, Phys. Rev. E 55 (1997 7565

6.8- L. Serafini, M. Ferrario, “Velocity Bunching in Photoinjedors’, ICFA Bean Dynamics
Workshop* Physics of and Sciencewith X-ray FELS" Arcidos 2000,LNF-00-036

6.9- TESLA TDR eLCLS Design Study Report.

6.10 - J.B.Rosenzweig, comunicazone privata

6.11 - M. Ferario, J. E. Clendenin, D. T. Pamer, J. B. Rosenzweig, L. Seréfini,
“HOMDYN Study For The LCLS RF Phato-Injedor Proc. Of the 2™ ICFA Adv. Acc.
Workshop on“The Physics of High BrightnessBeams”, UCLA, Nov., 199.

6.12 — D.T. Pamer et al., “Emittance studies of the BNL/SLAC/UCLA 1.6 cdl
phaocahode rf gun” Proc. Of the 1997 Particle Accelerator Conf. (1997) 2687

144



7.

COINVOLGIMENTO NEL PROGETTO DI OPERATORI

DELL’UNIVERSITA, DEGLI ENTI PUBBLICI DI RICERCA, DELLE
IMPRESE E DI ALTRI SOGGETTI PUBBLICI E PRIVATI NAZIONALI E
INTERNAZIONALI

| proponenti (CNR, ENEA, INFN, Universita di Roma “Tor Vergata”) coinvolgeranno nel

progetto ura importante parte dell e loro strutture di ricerca situate sia nell’area romana siain atre

importanti areedi ricerca (in particolare Milano e Bologna)

Nell’ambito delle ativita previste ne progetto saranno coinvolte dtre redta di ricerca e

indwstriali nazionali einternazionali. In particolare:

E stato stipulato (febbraio 2003 un acwordo d collaborazione tra DESY
(Amburgo,D) e INFN, ENEA e CNR centrato sul tema: “Cooperation in the dforts
to carry-out the fina stage of techndogical devdopment and the construction o
innovative light sources based onlinear electron accelerators, in Hamburg andin
Rome respectivdy” . Tale accordo € la @ntinuazione el estensione di un precedente
acordo stipulato tra DESY e INFN e venuto a scadenzanel 2001.

Riguardo al o studio, simulazione emodelli stica del processo FEL SASE e dtivada
tempo la ollaborazione internazionadle “EXOTICA” (ARGONNE (USA), ENEA
(1), LBNL (USA), NRL (USA), MAX-LAB (SWEDEN), DESY (D)) nell’ambito
dellaquale éstato posgbile un efficiente sviluppo d codici di cdcolo e simulazione
eil loro relativo benchmarking

Collaborazone a un esperimento pilota in corso d readlizzazione d Lawrence
Livermore National Laboratory, finalizzato a controllare le potenzidita d ella
compressone RF in unsistemadi iniettore-Linac

Indtre hanno espresso il 1oro interese dla iniziativa ela loro dsponbilita a un futuro

coinvolgimento varieistituzion e enti sia accdemici siaindustriali. In Allegato A sonoriportate le

comunicazioni relative dle seguenti istituzioni:

Consorzio Nazionale Interuniversitario per le Telecomunicazioni (Parma)
Dipartimento d Chimicadell’ Universitadegli Studi di Bari
Dipartimento d Energeticadell’ Universitadi Roma*La Sapienzd’
Dipartimento d Fisicadell’ Universitadi Roma*“La Sapienza”
Dipartimento d Fisicadell’Universitadi Studi di Milano

LABEN S.pA. (Vimodrone)

Argonre National Laboratory (USA)
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8. DESCRIZIONE DETTAGLIATA DELLA GRANDE
INFRASTRUTTURA

8.1 Acceleratore

Introdwzione

| due maggiori progetti che atualmente purtano alla prodwzione di un FEL
SASE, in Germania (TESLA-FEL) e negli USA (LCLS), si basano su unaaceleratore
lineare dotato d un fotoiniettore abassa amittanza edi una mppa di compressori
magnetici per ottenere rrenti di qualche kA. La principale differenza fra i due
progetti consiste nella diversa temologia scdta per le strutture accéeranti,
supercondutiva (linac freddo a 1.3 GHz ne caso d TESLA-FEL, "normal
condwcting” (linac cddo) a 2.856 GHz nel caso d LCLS. Il gradiente acderante é
paragonabile nei due cai, circa 20 MV/m, il che cmporta una lunghezza
dell’ acceleratore di circa70-80 metri/GeV, se s include!' ottica ele diagnostica

| vantaggi di una soluzione "linac c&do" risiedono esenziamente nella
posshilita di generare fasci di maggiore brillanza nell’iniettore, nella maggiore
semplicita enel minor costo. La soluzione "linacfreddo”, per contro, hail vantaggio d
poter lavorare con una maggiore crrente media e di poter operare @n una migliore
stabilitain energia.

Le due soluzioni "linac cdda" e "linac freddo" sono state prese in esame per
I" elaborazione della presente propcsta esono risultate entrambe temicamente valide
per il raggiungimento degli obiettivi, mail maggior costo oella soluzione fredda rende
quest' ultima incompatibile on la redizzazione di un congruo numero d linee
sperimentali, nell' ambito del budget attualmente reso dsporibile dal FIRB.

Riteniamo tuttavia dhe in fase di progetto definitivo della sorgente sara
necessario approfondre nuovamente |I' analisi delle due soluzioni, tenendo conto di
fattori che potrannoincidere sui requisiti teanici e sui costi:

« posshile evoluzione verso laregionedell' A in prima amonica,

* esigenze e priorita espresse dagli utili zzatori riguardo al' intensita media della
radiazione X,

» svilupp teandogici aseguito delle dtivitadi R&D in corso,
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» collaborazioni sinergiche wn laboratori internazionali (acwrdo d collaborazione
con il laboratorio DESY -Germania, dowe é stato dtenuto il record d lunghezza
d'ondadi saturazione (80 nm) con uUnSASE)

» approvazionedi progetti di colli sori lineai di elevata energiain USA o Europa mn

conseguente prospettiva di prodwzione di comporenti su largascda.

Parametri elay-out del linac

L’ acceleratore dedicato all a sorgente evolutiva FEL-SASE hail compito d generare e
acelerare pacchetti di elettroni ultra-brill anti fino al'energiadi 2.5 GeV, in grado d
produre nell'onddatore laradiazione merente SASEal3 mme 1.5 m.

Assgnate le dimensioni del pacdetto d elettroni di caricaQ mediante i valori r.m.s.
Ox, Oy, Oz, la brillanza & definita da By, = 2l/e,?, dove I= cQ/ V2o, & la corrente di

picoo, £,=Y0x0y |’ emittanza trasversa normali zzata.

| valori nominali del fascio d elettroni per la sorgente proposta sona

. energiaE=2.5GeV (y=4892)
. corrente di picco 2.5 KA,
. emittanza normali zzata 2 mme mrad,

. spread d energia 0.1%.

La prodwzione di un fascio d elettroni con queste cratteristiche, ad un energia
superiore a qualche GeV, in pacchetti di durata dell'ordine dei 100 fs, non e stata
ancora redli zzata, ma € ompatibile cnlaodiernateamologiadegli accderatori lineai,
tenendoanche conto dell’intenso programmadi ricerca esvil uppoattualmente in corso

riguardante:

* Lagenerazione di fasci a bassa emittanza e corrente di picco d circa 100 A,

mediante temiche di compensazione degli effetti della caicaspaziae,
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* La compressone longitudinale del pacchetto, dai 3 psdi durata dl’ uscita del
fotoiniettore stesso finoai 100—200fs al’ingres dell’ onduatore, al fine di

poter innalzare la corrente finoa 2-3 KA,

» |l controllo degli effetti dellaradiazione di sincrotrone merente (CSR) nel
compresori magnetici.

L' attivita di R&D sui fotoiniettori ad elevata brillanza di fascio € gia stata avviata
da dcuni anni in laboratori europei e USA, ottenendo fasci con caratteristiche non
lontane dalle spedfiche richieste per il presente progetto. Una dtivita di R&D sara
avviata prossmamente pres i Laboratori Nazionali di Frascati dell' INFN per la
redizzazione di un fotoiniettore da150MeV, nell' ambito d unain coll aborazione mn
ENEA e CNR. S sperimenteranno schemi innovativi di controllo dell' emittanza,
mediante cmpensazione degli effetti di carica spazidle, e di compressone del
pacdetto, mediante i campi a radiofrequenza (velocity burncher) e i compressori
magnetici tradizionali. Gli obiettivi scientifici saranno la generazione di pacdetti di

emittanzainferiore a2 mm nrad, e una crrente di picco superiore a500A.

Lo sviluppo @la temica di compresgone aradiofrequenza assume particolare
importanza dato che il funzionamento dei compressori magnetici attualmente utili zzati
rappresenta uno c&i problemi cruciai per le sorgenti SASE. Infatti le prime misure
eff ettuate aBrookhaven, CERN e UCLA mostrano urarilevante aescita di emittanza
causata dall’emisdone della CSR norche instabilita di microburch. Una intensa
attivita di studio € atuamente in corso per elaborare modelli teorici e @dici di
simulazione in grado d fornire stime dfidabili degli effetti generati dalla CSR. Nella
presente propcsta si adotta uno schema flessibile de prevede |' utilizzo d un
compresore aRF al’energiadi iniezione di 7 MeV in grado d elevare la corrente di
un fattore maggiore di 5, e un secondocompresore, di tipo magnetico al' energiadi 1
GeV in grado d innalzare la crrente di picco fino a suo valore finale, mediante un
moderato fattore di compressone, riducendoin tal modogli effetti dellaCSR. E'  stato
anche studiato unoschema di compressone basato esclusivamente su due compressori

magnetici, che viene presentato per confronto.
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Il Lay-out del LINAC émostrato in Fig. 8.1.Esso si compore di uniniettore da
150MeV cheincludeil "velocity buncher”, di sezioni accéeratrici tipoSLACfinoal
GeV, di uncompressore magnetico e di ulteriori sezioni acceeratrici che portano
I'energiafinoa2.5GeV. In Fig.8.2a) e b) sonomostrati i grafici dell' andamento della
corrente di picco edello spread d energialungo il LINAC, cdcolati conil codice
HOMDYN, nel caso in cui s utilizzino un compresore aradiofrequenza eun

compressore magnetico, e per confronto il caso con due compresori magnetici.

150 M eV 1 GeVv 25 GeVv
700 A 700 A 2.5 kA

Iniettore Compressore

Fig.8.1 Layout del LINAC
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(un combressore a radiofreaduenza e un comoressore maanetico)
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Questi risultati preliminari sono stati ottenuti in assenza degli effetti della CSR e dei
wakefields trasversi, adottando unmodello semplice per i wakefields longitudinali.
Ess tuttavia mostrano chiaramente che mediante il compressore aradiofrequenza s
possonoraggiungere i valori nominali di corrente di picco con unmodesto rappato d
compressone (Rsg=30 mm) nel compressore magnetico, riducendo in tal modo il
degrado d emittanza edi spread d energiadovui ala CSR. Uno studio piu dettagli ato
e ompleto sara dfettuato in fase di progetto, con l'uso integrato dei codici
PARMELA, HOMDYN, ELEGANT, e GENESIS e la redizzazione di simulazioni

"start to end".

Riportiamo nel seguito la descrizione dei vari comporenti.

Iniettore

La prodwzione del fascio d elettroni a bassa anittanza avviene nei primi 150
MeV, che sonocruciali per la brillanzafinale del fascio. Cio' s redizzamediante un
foto-iniettore basato su un cannore aradio-frequenza questo € dotato d un fotocaodo
metalli co incorporato eccitato da un laser UV, i cui impulsi sono opprtunamente
sincronizzdi ala radio-frequenzain modo da produre fotoelettroni quando il campo
RF applicato al fotocaodo e prossmo a suo valore di picco.

Il fascio di elettroni cosi proddto, ad urienergia di circa 6-7 MeV, viene
focdizzato daun solenoide el iniettato in una struttura accderante RF del tipo ad onca
viaggiante dhe funge arche da mmpresore aRadio-Frequenza ontribuendoa portare
la crrente di picco nel pacdetto da 100A a 700 A. Una seconda struttura accel erante
portail fascio ad un'energia prossma a 150 MeV, dowe i fenomeni di caricaspaziae
s affievoliscona cosi come la degradazione dell a brill anza del fascio ad asciata.

Le leggi di scala dell'emittanza minima raggiungibile dl'uscita dell'iniettore in
funzione della frequenza RF indicano ura riduzione progressva di questa d crescere

della frequenza: a maggiori frequenze crrispondonocampi di picco sul fotocaodo
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piu' dti. Cio' consente di controllare d meglio le oscillazioni di plasma nel fascio
indatte dagli effetti di carica spaziae, responsabili della aescita di emittanza d di
sopra del valore di emittanza termica originato a fotocaodo dai process di
fotoemissone (in sostanza, la temperatura del catodo stes). Per tale motivo abbiamo
scdto la frequenza piu' ata cmpatibile ©n la teaodogia odierna, cioe' 2.856 GHz,
che permette di raggiungere 120 MV/m di campo d picco sul fotocatodo in
condzione operative (e prestazioni di purtadi 140). Lo schema dell'iniettore € quindi
guelloriportato in Fig. 8.3.

Legend

e . - .
Solenoid - Toroid

S xandy Corrector ‘L Viewing Screen

:l Faraday Cup § Wire Scanner

Fig. 8.3- Schema dell'i niettore

Lo schema propasto d focdizzazione, trasporto e acelerazione del fascio minimizza
la aescitadi emittanza eproduce dl’ uscita dell’ iniettore (150MeV) unfascio d
emittanza drcapari aquellatermica

Le comporenti dell’iniettore dhe richiedonoil maggiore sforzo d sviluppoteaologico

sona

» |l laser, che deve fornire impulsi di radiazione UV @ 266 rm, con duata 10 ps,
tempo d salita <1 psed energia0.5mJ. Tali requisiti possono essere forniti da un
sistema impiegante sia oscill atore che anplificatori alarga banda aTitanio-Zaffiro
in regime di mode-locking. Queste mponenti del sistema laser sono
commercialmente disponibili nel caso d impulso singolo con ripetizione 100 Hz
(ad esempio il modello MIRA prodato dalla Coherent o 1o Tsunami prodotto dalla
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Spedra Physics). Lo schema del sistema laser € mostrato in Figura 8.4. Per il caso
di treni di 35impuls distribuiti nel 350 rs di durata temporale dell’impulso RF é
in corso unosviluppotecnologico degli amplificatori: € ragionevole prevedere il
raggiungimento d un'‘operazione a 10 impulsi in breve tempo (in ta caso
['amplificaore rigenerativo andra sostituito da un amplificatore multipas). Le
distribuzioni temporale e spaziale uniformi vengono dtenute la prima con ura
temica di formazione degli impulsi che utilizza reticoli ottici dispersivi e una
maschera di fase acristalli li quidi, la seconda wn unsistema ottico coll ocao al
termine della linea di trasporto della radiazone laser a cannone. |l
formatore degli impulsi consente pertanto d sintetizzare forme abitrarie per
gli impulsi e di variarle facimente dtraverso il controllo d un computer, a fine

di ottimizzare I’ emittanzadd fotocaodo.
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CW, Diode-pumped
Doubled Nd:YVO

Q-switched, Diode-pumped
Doubled Nd:YVO

20W @ 1kHz
SW, 532 nm 20mJ, 200fs
CW,M ode-locked Ti:Sapphire
Ti:sapphire oscill ator Pulse Temporal o | Regenerative Amplifier Pulse
100 fs pulses @ 100 MHz Stretcher » Pulse P 2mJpulse, LkHz Picker
1W, 10 nlfpulse, 800 nm Shaper 2W @ 800nm
Timing
Stabili zation
Circuit |
Toguerftron Ti:Sapphire
SHG Pulse <& Multipass Amplifier 4—
4——— THG 1¢— < Compressor 10 mJ/pulse, 100 Hz
0.8W @ 800 nm

Q-switched, Diode-pumped
Doubled Nd:YVO
3W @ 100 Hz
30mJ, 200fs

Q-switched, Diode-pumped|
Doubled Nd:YVO
3W @ 100Hz
30mJ, 200fs

Figura8.4: Schema del sistema laser che pilota il fotocatodo nel cannone RF

Il formatore degli impulsi é situato prima degli stadi di amplificazione per due
ragioni: (i) a fine di compensare, attraverso |I’amplificazione successva, tutte le
perdite indate dagli elementi ottici del formatore; (i) mantenere una bassa
intensita della radiazione sulle ottiche, evitando cosi la posshilita di un
danneggiamento. Prima di inviare gli impulsi a fotocaodo, occorre sviluppare
diversi sistemi per ladiagnostica (i) energiadegli impulsi, Joule-meter; (ii) profilo
gpaziale degli impulss mediante una telecamera CCD; (iii) misura del profilo
temporale degli impulsi, mediante un autocorrelatore; (iv) misura della fase degli
impulsi utilizzando teaiche mme Frequency Resolved Opticd Gating (FROG) o
Spedral Interferometry for Dired Electric field Reconstruction (SPIDER) Sistemi
laser di questo tipo sono in corso d messa a purto in laboratori di ricerca
internazionali [SLAC, ANL, UCLA].

Il fotocatodo, che deve garantire un’efficienza costante nel tempo > 10° con
uniformita spaziae di emissone etempi di risposta <100 fs ed indtre operare in
campi > 100 MV/m con bassa @rrente di buio. Tali prestazioni sono riscontrabili
nei caod metalici del tipo Cu e Mg: receiti misure hanno indicato che i

fotocatodi in Cu monccristallino hanno prodato I’ uniformita spaziale richiesta.
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e |l cannane RF deve operare finoa 140MV/m di campo d picco sul fotocaodo al
fine di minimizzare gli effetti di carica spaziae. Per raggiungere questo campo
elettrico & necessario che il fotocaodo sia incorporato nella parete di rame della
cavita RF. Cio e realizzabile con temiche tipo “friction bondng”. La cavita deve
anche minimizzare le comporenti multipolari del campo RF: cio' € garantito da
una dot di simmetrizzazione locdizzata nella prima cella del cannone (di
lunghezza pari a 0.3 lunghezze d'onda RF) sulla parete oppcsta a quella della slot
di acoppamento a sistema RF. La seconda céla del cannore €' lunga meta della
lunghezza d'onda. Tale cannone ha operato fino ad ura frequenza di ripetizione di
10 Hz: € in corso lo sviluppo d un sistema analogo, ddato d sistema di

raffreddamento pdenziato, per arrivare al00Hz.

| fenomeni che richiedono unattivita di indagine teorica (con simulazioni) e
sperimentale sona effetti tridimensionali dovuti a non unformita del fotocatodo e del
laser, jitter di fase edi ampiezza stabilit a eripetibilit adel fascio .

Questo programma di R&D verra svolto nei Laboratori Nazonali di Frascdi
dell'INFN apartire dal corrente anno.

Struttura Accelerante del Linac

Il fascio d elettroni € costituito datreni di pacchetti aventi lunghezza 350 nsece
corrente media fino a 100 mA. Il numero dei pacdetti al’interno d ciascun treno
potra eseredal a35in acordoconil programmadi sviluppo rel settore dei laser.

Dopolapre-accderazone in uniniettore abassa emittanzada 150 MeV, il fascio
viene portato all’energia di 2.5 GeV per mezzo d una serie di sezoni accderanti ad
onda viaggiante (TW) ed € infine estratto per generare la radiazone nell’intervall o
13+1.5 m.

Le seaoni acceleratrici, della lunghezzadi 3 metri ciascuna, vengonoalimentate
da sorgenti a radiofrequenza (klystrons) cgpad di erogare potenze di picoo fino a 50
MW per 4.5 us dlaripetizione di 100impulsi a secondo.L’ utilizzo d compressori di
energia (CE) all’uscita di ogn klystron consente infine di avere adisposizione una
potenza massma di picco d circa 160 MW per 0.8 us che, a netto delle perdite per
disgpazone lungole lineedi distribuzione, stimate intorno al 10 %, lascia disponbili
144MW di potenzaRF.
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La soluzione proposta prevede |'utilizzo d 44 sezoni accderatrici che in um fase
iniziadle verranno aimentate d campo accderante di 18 MV/m da 11 stazoni RF,
semndo lo schema mostrato in Fig.8.5,con un gadagno complessvo di 2.37 GeV
che, sommati ai 150 MeV del fotoiniettore, porteranno I'energia del fascio a 2.52
GeV. La potenza disporibile permettera’ di portare graduamente il campo fino a 22
MV/m, aparita’ di corrente acderata, per un energiafinale cmmplessva superiore a3
GeV, con unmargine die cnsentira quindi I’ accderazone fuori cresta RF del fascio
di particdle, a fine di contribuire dla compressone dei pacchetti. Nella Tab. 8.1 sono
riassunti i parametri principali di progetto.

Fig. 8.5
Klv Kllv
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Schema RF ddl |'acceleratore SPARX
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Tab. 8] —Parametri struttura accderantedd LINAC

Linac da 2.5 GeV — 2856 MHz

Gradiente accderante 18 MV/m
Lunghezzadella sezione aceleratrice 3m
Impedenzadi Shurt (V°/P) 50 Ms/m
Numero d sezoni accderatrici 44
Frequenzadi ripetizione 100Hz
Potenzadi picco dsspata per sezione (1 |5s) 20MW
Potenzamedia disgpata per seaone 2 kKW
Lunghezzadell' impulso del treno d pacchetti 350 18
Numero d pacchetti per impulso 35
Distanzatra pacchetti 10 rs
Caricaper pacchetto 1nC
Correntein unimpulso 100mA
Potenzadi picco a fascio per sezone 5.4MW
Potenzamedia d fascio per sezone 190W
Potenzadi picco totale d fascio 237TMW
Potenzatotale media d fascio 8.3 kW
Potenzadi picco dei Klystron 45 MW
Numero d Klystrons/Moduatori 11
Potenzatotale RF dall arete 500 KWV

Ottica del fascio di elettroni

L’ otticadell’ acceleratore € ostituitada sistema focheggiante lungo il Linac dai compressori
magnetici, dai canali di estrazione edai canali di trasporto e matching con gli
onduatori.

Nella fase di accelerazone i pacdetti di elettroni provenienti dall’iniettore
debbono esere @mpress longtudindmente in modo da raggiungere rrenti
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dell’ordine dei 2-3 kA. Sono alo studio due soluzioni per la cmpressone del burch

finoaraggiungere lalunghezzafinaedi 40 um per 1 nC di caricatotae:

a) due compressori magnetici;

b) uncompressore RF conl’ausilio d un compressore magnetico.

In Fig. 8.6¢€ riportato uno schema per la soluzione g. Le sezoni accel eranti
sono raggruppate in 3 parti (L1 fino a 335 MeV, L2 fino a 570 MeV, L3 fino
al’energiafinded 2.5GeV), intervall ate da due sezoni di compressone BCI e BCII.
Il burch viene inizidmente compres accderando con ura fase di RF fuori cresta e
introducendo ura dispersione in energia rrelata lungoil bunch. Questo process e
seguito da due sezoni curvanti (BCl e BCIl) con ura dipendenza lineae della
lunghezzadell a traiettoria Al dall’ energia Ap della particdla, espressa dal parametro
R.. che riducono la lunghezza del bunch da 845 pm a 43 pm. | campi dovui ala
radiazone werente di sincrotrone (CSR), che agiscono su bunch molto corti nei
dipdi, psno potae ad un aumento d emittanza trasversa nel  compressori
magnetici.

E =335 MeV E =570 MeV
0,= 840 |lm 0,= 311 Um E=25GeV

w a{ ta{ -

BCI BClI
R..= 48 mm RSG_:igmm
o, =311 um 0.=43Hm

Fig. 8.6 — Schema d massma per la soluzione a) con due @mpresori magnetici

Frail primo moduo accelerante eil primo compresore éinserita un cavitain
3% armonica, a fine di ridurre la distorsione dello spazio delle fasi longitudinale
introdata dalla non linearita del campo accderante. Un tripletto d quadrupdi prima
della dhicane permette di focheggiare le funzioni ottiche negli ultimi due dipali del
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compresore per contenere I’ aumento dell’ emittanza dovuo all a radiazione coerente di
sincrotrone (CSR). A valle del compressore BCI € prevista una sezione di diagnaostica
per lamisura dell’ emittanza, ED1.

La soluzione b) prevede de la cmpressone a RF venga effettuata
nell’iniettore e ¢ sia una sola sezione di compressone magnetica a990 MeV che
riduce la lunghezza del bunch da 120 um a 43 um. Questa soluzione, avendo unsolo
compresore  magnetico, presenta il vantaggio d avere una degradazione
dell’ emittanza dovuta dla compressone molto minore. La fattibilita del compressore

aRF sara oggetto d un pogrammadi R&D.

In Tabella 8.11 sono presentati i parametri dei compressori relativi alle due
soluzioni, con: E = energia ala quale viene effettuata la compressone, o; e oy =
lunghezza del burch all’inizio e dlafine del compressore, L« = lunghezza totale del
compresre, 6g = angolo d curvatura del singolo dpolo, 05 = dispersione relativa

in energiadovua dlaCSR, Ags" ey = degradazione dell’ emittanza dovuta dla CSR.

Tab. 8.11 - Parametri dei compressori

Type E Ry o, o, | Ltot | 8, 05" | Aes™ e
mm um um | M deg 10 %
GeV
BCla | .335 | 485| 845 | 311| 6 | 6.7 1.3 3.4
BClla | .572 | 305| 311 | 43 | 10 4 2.3 24
BCIb | 991 [305]| 120 [ 43 [ 10 4 1.3 14

| numeri riportati nelle due ultime wlonne sono stati cacolati con formule
andlitiche approssmate. Per cdcolare una distribuzione redistica del fascio
al’ingres dell’onddatore € necessario ssimulare le traiettorie degli elettroni
lungotutto I’ acceeratore. Occorre tener conto della distribuzione non gaussana
delle particdle e di effetti non lineai come crica spazale, CSR e campi scia.

Questo lavoro € attualmente in fase di svolgimento.

Per il trasporto del fascio d elettroni fino al’onddatore é prevista una
lineadi trasferimento DL (Dog Leg) con caratteristiche tali da permettere il

matching dalle funzioni ottiche fra il fascio in uscita dal Linac el’onduatore

15¢



senza dterare la lunghezza del burch. Indtre e necessaria una sezone di
diagnastica ED2 per la misura dell’ emittanza trasversa, dell’energia e della
dispersione in energia prima dell’ingresso nell’ ondulatore. In figura mostriamo
uno schema della soluzione g dall’iniettore dl’onddatore. In entrambe le
soluzioni la onfigurazone a ‘s’ della chicane del compressore ad dtaenergiaé

pensata d fine di limitare la aescita di emittanzaorizzontale caisata dalla CSR.

BCI BCIO

Q
ou—lD E

[T
E- B
=
a
T

ED2

dipolo
gquadrupolo
Wire scanner

em i
([T

Fig. 8.7 - Schema di massima dell’ ottica dall’ iniettore all’ ondulatore

(soluzione a).

Diagnostica e Controllo

Ladiagnosticadel fascio di elettroni pudessere suddivisain tre parti, con obiettivi
etemichediversi: I' iniettore, il nac ei compressori magnetici.

Per quanto riguarda I' iniettore, il problema principae € la generazion e
mantenimento della bassa emittanza e la compressione RF. Sono recessarie misure di
emittanza, lunghezza, posizione e orrente del pacchetto.

Lamisuradi emittanzaall,uscitadel cannane puo, essere dfettuata conlatemica
del Pepper-pat, gia, sperimentata su TTF, uilizzando targhette ad emisgone di
Radiazone di Transizione o targhette afluorescenza on ata risoluzione spazale
(cristalli YAG) accoppate atelecamere intensificate. La misura di lunghezza, prima,
od in asenza ddla ompressone, puq essre effettuata on uma Stre&k Camera
commercidle e un radiatore Cherenkov. Dopo la mmpressone s pug utilizzae la
misura dello spettro d emissone della Radiazone di Transizione Coerente, temica
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ormai ben collaudata. La carica emessa dal cannone si misura @n ura Faraday Cup,
mentre lamisura della corrente lungoil li nacrichiede|l,uso d toroidi alarga banda.

Lungoil linacil fascio deve esere mantenuto a meglio sull'asse per ridurre gli
effetti dei campi scia. La posizione del fascio si deve misurare periodicamente e
posono essere usati diversi strumenti, con risoluzioni diverse, quali strip-line o
monitor a radiofrequenza, avendo cura, nel loro dsegno, d ridurre d minimo la
creazone di campi di scia

Il problema epit complesso per i compressori: bisogra @ntrollare sia la capadta
di compressone che lavariazone di emittanza da ess introddta. Anche in questo caso
sSono recessarie misure di emittanza elunghezza del burch, d posizione e di corrente
del fascio. A questo livello la lunghezzadel bunch puq essre misurata solo con
l'analisi spettrale della radiazone coerente, mentre per la misura di emittanza puq
esEre usata la piu, standard tecnica dello scanning con wn quadrupdo. La radiazione
di transizione, raccolta da telecamere intensificate, permette larisoluzione necessaria.

A vale dd linac tutti i parametri del fascio devono essere misurati prima del
canale di matching con I'onddatore. Un canale di by-pass che permetta di evitare il
passaggio nell' onduatore stes, € necessario, sia per il commissoning del fascio che
per motivi di sicurezza A valle dell' onduatore, nel canale di trasporto del fascio
verso il dump, verra dfettuata unamisuradi spread d energia al altarisoluzione.

Elettronica

L’ elettronica deve prevedere un sistema di timing con il compito d asdcurare de
tutte le parti della macchina lavorino in modo sincronizzato: iniettore egun, cavita e
deflettori RF, differenti sistemi per la diagnostica magneti pulsati. A tale scopo e
necessario produre e distribuire una serie di segnali di frequenza differente edi fase
oppatunamente rrelata. Il sistema di timing puo essre disegnato per generare
segnali afrequenze fino a3 GHz. A bassa frequenza puo essere usata mwmporentistica
commerciale, mentre al alta frequenza occorre progettare cmporenti a bassssmo

jitter. 1 sistemi di feedback includonoi pick-ups ed i dispasitivi di attuazione spedfici.

Occorre prevedere la strumentazione per la diagnostica del fascio: oscill oscopi,
sintetizzatori RF, generatori di segnali impulsivi, generatori di ritardi programmabili,
analizzatori di spettro, analizzatori di rete. Sonoinfine necessari connettori e cavi con
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adeguata banda passante per il prelievo dei segnai dai pick-ups, aloggiamenti per i
cavi, rack per I'install azione dei crates e dell e gpparecchiature, dimentatori in continua

abassatensione.

Vuoto

Il sistema da vuato, nel suo complesso, puoessere suddviso in tre parti, ciascuna @n
requisiti e caatteristiche proprie. 1l fotoiniettore € un comporente aitico la ai
pressone di lavoro dova essere di circa 10° mbar. Gli dtri comporenti dell’iniettore
pasonolavorare a una pressone di circa 10° mbar. 1l sistema comprende le pompe,
le valvole di sezionamento e di servizio, la diagnostica (vacuometri e spettrometri di
mass) e la amera da vuoto. Il sistema da vuoto per il linac e sostanzialmente
propazionde dla sua lunghezza, e quind al'energia Per ogn GeV il sistema da
vuoto deve garantire una pressone di esercizio d circa 10° mbar. Considerando wna
macdinadal GeV, tale valore é raggiungibil e per mezzo d 15 stazioni di pompaggio
(1001/s circa) intercalate dle sezioni accderatici e 21 panpe (50 I/s circa) install ate
lungo le guide d'onda esui compresri di energia. Valvole di sezionamento (6), di
servizio (5) e la diagnostica da vuoto completano il sistema. Un sistema di canali di
trasporto sotto vudo (circa 10% mbar) permettera di collegare tra loro le varie parti
dell’accderatore. Ess sono codtituiti esenzialmente da un tubo in acdaio od
diametro d circa40 mm provvisto d stazioni di pompaggio (501/s circa) ogni 5 metri.
Lungo i candi di trasporto, come nel resto della macdiina, saranno previste valvole di

sezionamento e di servizio dtre dladiagnosticadavuaoto.

Stima dei costi del Linac

In Tab. 811l vengonoriportati i costi stimati in Me. Tali costi nonincludono il
costo del personale e delle infrastrutture.
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Tab. 81l —Costi del LINAC

Costo IVA | Contingenza
Iniettore 5 1
Linacda2.5GeV 20 4
Ottica vuao, dagnastica, elettronica 6 1.2
TOTALE ACCELERATORE 31 6.2 5.8

Soluzione basata su un linac super-conduttore

L’ acceleratore SPARX pud utilizzae anche la temodogia supercondtitrice de
offre dcuni vantagg rispetto a quella atemperatura anbiente. | piu’ evidenti sono ura
migliore stabilita in energia eun pu’ ato ciclo d utilizzazone (duty-cicle) del fascio.
D’dltra parte, un accderatore supercondiutore presenta csti piu’ elevati dovui
principalmente dla presenzadei sistemi di criogenia.

L' andis di tale soluzione, confermata aixche dall' esperienza maturata preso |l
laboratorio DESY in Germania, mostra che I' iniettore a 1.3 GHz, ottimizzao fino a
150 MeV, presenta un fascio in uscita di minore qualita rispetto a caso "normal
condwting'. Le smulazoni con il codice HOMDYN ottimizzae al ura energia di
150MeV fornisconovalori di €=0.8um e | =50 A, afrontedi € =0.4pume | =100
A della soluzione "cdda'. Con tali valori al'u scita dell' iniettore s ottengono
fadlmente a2.5 GeV fasci con la qualita necessaria dla generazone di  radiazone
SASE al13 mm. Tuttavial'o ttinizaZzone del sistemaper il caso d radiazone al.5 rm
risulta meno agevole rispetto ala soluzione calda. Per tali motivi s ritiene de lo
schema supercondutore debba prevedere due iniettori (cddo e freddo), che tral' atro
aumentano la flesshilit a della sorgente, in grado di asscurare devata crrente di picco
ed elevata corrente media. LaFig. 8.8mostra uno schema di tale soluziore.
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Fig. 8.8 — Struttura LINAC superconduttricea dueiniettori

Un linac superconduttore proporibile per SPARX pud ripercorrere le linee del
progetto TESLA che opera dlatemperaturadi 2 Kelvin. Il Linac equindi costituito da
unaserie di criostati comprendenti ciascuno 12cavita in Niobio da9 celle, operanti a
1300 MHz. Considerando un gadiente aceerante di 17 MV/m, valore preso come
riferimento nel progetto TESLA-FEL, ura struttura da 2.5 GeV supercondtitrice
richede 12 criostati, per un totale di 144 cavita.

La struttura del fascio € la stessa del progetto FEL di TESLA che prevede treni da
1 ms costituiti da 11500 @mcdetti e mrrente media di 11.5mA. Per contenere i costi
del sistema aiogenico, la frequenza di ripetizione degli impulsi € inizidmente
limitata a5 Hz che riduce al52 W la patenza criogenica a2 K. Svilupp successvi
possono patare verso ripetizion piu’ ate fino a prevedere un funzionamento delle
cavita supercondutrici in onch @ntinua.

Klystrons ad dta dficienzada 10 MW di picco alla frequenzadi 1300MHz sono
gia stati sviluppeti dall’industria nell’ambito del progetto TESLA. Quattro sorgenti di
potenza, una per ogn tre aiostati, sono necessxrie per aimentare |’acceleratore
superconduttore da 2.5 GeV. La figura 8.9 riporta schematicamente un quarto della
struttura RF del sistema elaTab. 81V riportai parametri del sistema.
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Fig 89 — Schema RF dell’ acceleratore superconduttore

Tab. 81V —Parametri del sistema LINAC superconduttore

SPARX superconduttore 2.5 GeV — 1300 MHz

Gradiente accderante 17MV/m
Lunghezza dtivadella avita 1.038m
Fattore di merito Q, della cavita 1x10°
Numero d Crio-modui 12
Numero d cavita (1300MHz) 144
Frequenza di ripetizione 5Hz
Lunghezza dell'impulso del treno d pacchetti di elettroni |1 ms
Numero d pacchetti per impulso 11500
Distanzatra pacchetti 87 s
Caricadel pacdetto 1nC
Corrente per impulso 11.5mA
Potenzadi picco a fascio 200 W
Potenzatotale di picco a fascio 28.8MW
Potenzamediatotale d fascio 144 W
Numero d Klystrons/Moduatori 4
Potenzadi picco del Klystron 9.6 MW
Accoppamento tra Cavitad/Generatore (R3) 6900
Q., dellacavita 1.45x 10
Larghezzadi banda del sistema Generatore/Cavita 900Hz
Tempo d riempimento della Cavita 0.5ms
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Lunghezza dell'impulso RF 1.5ms

Potenzatotale disgpata RF 32W

Perdite statiche complessive deicriomodui 120W (10W x 12)
Potenzatotale di criogenia (2 K) 152W

Potenza aiogenicatotale dallarete (N = 1%o) 152 kW
PotenzaRF totale dall arete 330 W

Il costo del Linac superconditore da 25 GeV é stato cdcolato in 40 M€
(escluso IVA) che comprendonoil sistemadi criogenia, stimato intorno a 5 M€ nella

primafase abass duy-cicle, eil sistemad’iniezione superconduitore.
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8.2SISTEMA FEL SASE

8.2.1 CANALE DI TRASPORTO E ONDULATORI

Canaledi trasporto

Con il termine anale di trasporto designiamo tutto il comples di elementi magnetici
necessari per trasportare il fascio d elettroni dalla uscitadel Linac dl’ingresso degli onddatori e da
qui finoa pozzo d spegnimento.

In questa sezone discuteremo ura posshile struttura di canale e descriveremo le due parti
separatamente.

A) TRATTO LINAC-ONDULATORI

Il trasporto del fascio d elettroni dall’uscita del Linac ayli onddatori richiede un doppo
sistema di deflessone del fascio, che ne consenta I’ al ontanamento ed il successvo riali neamento
rispetto al’asse dell’ ondulatore. In relazone aquesto purto e stato necessario valutare gli eff etti
della emisgone di lucedi sincrotrone @erente die inducono ura aescitadi dispersione di energiae
di emittanza del fascio medesimo. Asaumendo come fattori di tolleranza un aumento della
dispersione di energia relativa non superiore a10* e di emittanza non superiore a5x10°, si pud
stimare un angdo totale di deflessone di 4°, che puo essere ripartito in dwe deflessone da 2°
necessarie per leazioni di deflessone edi ali neamento prima descritte.

Lastruttura presain considerazione équellamostratain Fig. 8.9e mnsiste in un primo tratto di
deflessione realizzato con un sistema acomatico, un secondotratto d trasporto d tipo FODO la auii maglia
elementare viene ripetuta piu volte eunultimo tratto identico aquell o iniziale per riportare il fascio in asse,
infine un dogpietto d quadrupdi garantisceil raccordo conil trasporto al’interno dell’ ondul atore.

Q. (Q,) quadrupdo focheggiante (defocheggante) in radiale, B= magnete curvante

Fig. 8.9 - Singola maglia del canale di trasporto sezione linac-ondulatori

B) PROPAGAZIONE ALL'INTERNO DELL’ONDULATORE
Il progetto del canale & atremamente delicato, perché deve rispondere a vari requisiti, in
primis quello d una gpropriatafocalizzazone del fascio d elettroni.

167



Il fascio d elettroni deve infatti conservare una sezone traversa tale de dfetti, come
allargamenti in omogenei e diffrattivi, che inducono ura diminuzione del guadagno del sistema e
pertanto aumentano lalunghezza di saturazione, pesinoil meno pashbile.

Una analisi preliminare di ottimizzazone ha mostrato che una sezone media trasversa tale
da garantire le necessta di cui sopra & data da 3rx10° m” per entrambe le operazoni a135e 1.5

nm.

Una delle soluzioni considerate per la redizzazione pratica di tale struttura di trasporto
guella schematizzaa in figura 8.10, doe viene mostrata una “maglia’ FODO dell’intero sistema,
costituita come segue

i) tratto libero (lunghezza9 cm)

i) tresezoni di onddatori (lunghezzal80cm)

iii) tratto libero (lunghezza9 cm)

iv) un quadrupdo focheggiante o defocheggiante (lunghezza 30 cm)

D
QF Ondulatore Ondulatore

S o S T E—
30cm 180cm 30cm 180cm

Fig. 8.10 - Singola maglia del canale di trasporto sezione linac-ondulatori

La maglia viene ripetuta per 8 vdte (nel caso dell’operazone a 1.5 M), in modo da
garantire il corretto trasporto degli elettroni finoalla 2na di saturazione.

Tae struttura di canale asdcura notevoli vantaggi, infatti il sistema e flesshile sia per
guanto concerne la posshilita di inserire dementi diagnastici, Sia per quanto concerne una certa
indipendenzadella lunghezzatotale del sistema dall e fluttuazoni della sezione del fasci di elettroni
rispetto a valore medio fissato.

La soluzione FODO e stata messa a confronto con altre posshili, in particolare é stata
sudiata una struttura di trasporto del fascio che prevede 2 sezioni di onduatore da 1.8 m,
intervall ate da doppetti di quadrupdi. Tale configurazone offreil vantaggio d uningambro totale
minore, marendeil sistemameno agevole dal punto d vistadi posizionamento dell e diagnostiche.
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Analisi successgve piu dettagliate concernenti la aiticita del canale rispetto ai parametri di
ingres, a erori di adimentazone dei quadrupdi e a errori di magnetizzazone edi alli neamento

offrirannodei criteri di scdta piu appropriati.

Ondulatori

Come gia piu volte dfermato I’onddatore eil nucleo centrale del sistema, |a dove arviene
la interazone FEL-SASE. Eso € una struttura magnetica, caratterizzata da un campo con
oscillazone sinusoidale nella direazone longtudinale, che ha il compito d deviare il fascio d
elettroni dalainiziae traiettorialongtudinale, obbliganddo ad uratraiettoria onduata, determinata
dal periodo d oscillazone eda campo d picco. La lunghezza d’onda di emissone dipende dal
periodo b’ onduatore, dal campo e dall’ energia del fascio d elettroni.

L’onduatore puod essere costruito seguendo tecnologie diverse die permettono soluzioni
diverse.

Nell’ambito del presente progetto, s € scdta la tecnologia dei magneti permanenti
Neodimio Ferro Boro (NdFeBo), per la sua orama acdarata maturita, per la vasta esperienza
aqquisitanel campo, per laintrinsecaflesshilit a esemplicitadi cdcolo e di progetto.

Un tipico esempio d aseemblaggio d magneti permanenti, per laredizzazione di unsingdo
periodo d onduatore, € mostratain Fig. 8.11.

Fig. 8.11 - Ondulatori a magneti per manenti configurazionedi halbach.

In tale struttura il campo sull’ase € propazionde d campo residuo dei magreti e
diminuisce esporenziamente dl’aumentare dal rappato gap/periodo. Dove per gap s intende la
distanzag trale due superfici magnetiche dfacciate (s vedaFig. 8.1).

Una volta fissata I'energia del fascio d elettroni e la lunghezza d’onda centrale di
operazione, i parametri dell’ onduatore sono praticamente fissati. || magnete viene indltre disegnato

in manieratale da garantire una acordabilit a residuain funzione del campo sull’ as=.
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8.2.2 TRASPORTO E DIAGNOSTICHE FASCIO X

Canaledi trasporto fotoni

Nella regione spettrale di interese (ragg X molli compres tra 1.5m e 13.5m) la
lungtezzadi Rayleigh comporta la necessta di lungh canali di trasporto per la radiazone per
accedere dla 2na del "Far Field'. Benché analoghe strutture vengano ga redizzate accanto alle
sorgenti di luce di sincrotrone, nel caso della sorgente FEL in esame, |a brill anza di tale fascio d
luce edi svariati ordini di grandezza piu elevata. Una possbile temica consiste nel redizzare una
una struttura in cui la radiazone esottoposta al ura serie di riflessoni multiple. Per ottenere una
riflessone accdtabile occorre giungere sugli specchi con un angdo d incidenza radente, il che
implica de per poter deviare unfascio d raggi X di un angdo elevato, cccorre fargli compiere un
gran numero d riflessoni con ura @nseguente necessta di ampi spaz disponbili (vedi cg.2 e
cg.9). Per quanto riguarda la manipolazione della radiazone, la scdta sulle ottiche é limitata.
Come ottiche di focheggiamento si posono sare sistemi in riflessone con specdi di oppatune
curvature oni limiti sugli specdi deducibili da quanto ga esposto, oppue si posono sare ottiche
diffrattive, oppatunamente realizzae, quali ad esempio le "zone-plates’. Poiché queste lenti sono
redizzae su d una membrana, il loro utilizzo é limitato a fotoni con energia superiore a érca 200
eV. Un dtro elemento limitativo per I'uso di queste ottiche diffrattive eil fatto che ese presentano
una larghezza di banda di circalo 0.2%, il che implica nuovamente la necessta di disporre di una
vasta gamma di lenti per poter coprire il campo di acordabilita del FEL. Una volta pero che la
"zone plate" e disegnata per la frequenzafondamentae, essa puo essere utili zzata per ogn armonica
della fondamentale; questo aspetto le rende molto uili per un FEL-SASE operante axche a

armoniche superiori.

Diagnostiche fotoni

Per una completa caatterizzazone della radiazone prodata dal FEL in regime SASE é
necessario andlizzare il segnale durante la sua crescita nell'onddatore, nonché misurare la durata
dell'impulso d radiazone. Per cio che riguardai rivelatori sono stati sviluppeti fotodiod al silicio
con caatteristiche ottimizzae nella regione spettrale di nostro interesse (50-1000 eV). In tale
regione e passbile ottenere una resporsivita pressoché @stante intorno ad un \alore di 0.2 A/W.
Tali rivelatori hanno ura risposta direttamente propazionale dl'energia che su d ess s deposita.
La loro masdma velocita di risposta edi circa 50 ps, il che implicala necessta di unanalis di
autocorrelazone per la determinazone della durata dell'impulso d radiazone FEL che sara
inferiore al 1 ps. Per poter ottenere una buanaimmagine dell a distribuzione spazale dell a intensita

della radiazione FEL, esistono dltri due tipi di rivelatori che posno essere usati: il primo € la
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matrice di CCD, mentre il secondo é la pellicola fotografica Entrambi questi due dispositivi
necesstano d una cdibrazone nel caso in cui si voglia ottenere unacarata risposta dell 'intensita
dei fotoni X incidenti, ma il loro vantaggio risiede nell'altissma sensibilita e nella loro elevata
risoluzione spazale (da 1 a 10 um per le pélli cole fotografiche eda 10 a 20 um per le CCD). Per
questi due rivelatori la risposta spettrale éadeguata dle esigenze del FEL-SASE operante tra 50-
1000eV.

8.2.3COSTI
| costi (in M€) relativi al sistema FEL SASE (canali di trasporto e diagnostiche per elettroni e

fotoni, onduatori) sonoriportati in Tab. 8V

Tab. 8V —Costi sistema FEL SASE costi in M€

costo| IVA contingenza
Onduatori 1: L =20m, A, =5cm 3
(completo d cameradavuato, controlli e
diagnostiche)
Onduatore2: L =30m, A, =3cm 4
(completo d cameradavuato, controlli e
diagnostiche)
Canale di trasporto e diagnostiche fascio 0.6
di fotoni
Sala @ntrollo FEL 0.7
TOTALE SASE FEL 83 17 2
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9.1 SITO
9.1 DESCRIZIONE DEL SITO

Per la redizzazione della sorgente SPARX oggetto dell a presente propcsta si € individuata
I’area di proprieta dell’ Universitadi Roma “Tor Vergata’, compresatralanuova Famlta di Scienze
MFN e L’AreaRicercadel CNR di Viade Fosso del Cavaliere (vedi Allegato B). Sulla piantain
Allegato B e evidenziata la direttrice di circa 1300 m lungo la quale si sviluppa SPARX nelle sue

duefas (quellarelativaal presente bandoel’ eventuale estensione aallaregione dei raggi X duri).

Alternativamente € paossibile utilizzare un’'area pres i Laboratori Naziondi di Frascati
dell’INFN, dowe e disponibile unarea (che si estende per una lunghezza di circa 400m) che
permette laredizzazione dell a primafase del progetto SPARX (cioé dell a sorgente nell a regione dei
raggi X molli (13.51.5 rm)). In questo capitolo verra esaminato in dettaglio il caso relativo a sito

nell’ Universitadi Roma “Tor Vergata’.

Come estato descritto nelle dtre sezioni del presente documento, ed accennato all’inizio di
guesto capitolo, il progetto s articolain due fasi. Nellafase 1 (finanziata da questo bando FIRB) si
intende redizzare un linacda 2.5 GeV con uniniettore abassa emittanza ebas spread d energia
da 150 MeV e dmeno 2 lineedi luce, utilizzando due onddatori di circa 30 m di lunghezza per
operare nella regione spettrale dei nm. La fase 2 (predisposta come futura oppatunita, ma non
finanziata nell’ ambito dell' attuale bando FIRB) prevede di portare I'energia della macchina ad
ameno 10GeV e la wstruzione di ulteriori linee di luce utilizzando onduetori di 70-80 m di
lunghezza per il raggiungimento dell aregione spettrale dell’ Angstrom.

Per dimensionare |’ acceleratore si € asaunto ungradiente accderante medio di 15 MeV/m
sia nel caso d linac ©n cdle atemperatura anbiente (NC) che on cdle superconduttrici (SC).
L’ingombro trasverso dellamacdinas stima eseredi 0.5m nel caso NC e 1.5m nel caso SC.

Il bunker che dloggerail Linac estato qundi dimensionato coni seguenti criteri:

L’iniettore del Linac écoll ocato nellazonaindicaa mme quaa (0 M) in Allegato B.

La lunghezza della sezione di bunker necessaria per |’ operazione a2.5 GeV s puo stimare
di 210m, cosi suddvisi:

a) 5mdall’inizio del bunker per il posizionamento dell’iniettore,

b) 20m di lunghezza per I’ iniettore,

C) 25mdall’iniettore dle prime sezioni del linac

d) 160m di lunghezza del linacper raggiungerei 2.5GeV
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Nell’ All. C sonoriportate le sezioni longitudinale etrasversa elarelativa piantadel tratto d
bunker compreso tra 0 e 320m. La sezione trasversa di tipo 1,corrisponcente d primo tratto d 210
m, e divisa in due parti, per I'aloggiamento del Linac e dei servizi (dimentazioni RF)
rispettivamente. La sezione del bunker viene modificaa nella zona di interazione FEL (sezione tipo
2) per permettere I’installazione di 2 onduatori posizionati in modosimmetrico rispetto al’ asse dell
Linac.

Nel purto d uscitadel fascio da2.5 GeV, unsistemadi deflessone magneticainviail fascio
di eettroni agli onddatori UM1 e UM2. Dopo 20 m dalla fine degli onddatori la sezione de
bunker ritorna quella di tipol.Come mostrato nell’ All. D, da questo purto si dipartono die tunrel
laterali che permettono il trasporto della radiazione enessa nel processo FEL SASE dle sde
sperimentali a 86 m di distanza. In queste sale verrannoinstall ate dmeno due stazioni sperimentali
per le lineedi luce di UM1 e UM2. Per quanto riguarda le future implementazioni previste dalla
fase 2, alla distanza di 735 m dall’inizio del bunker, corrisponcente ad ura energia del fascio d
elettroni di 10 GeV, la sezionre ritorna al essere quella di tipo 2 gr permettere il posizionamento
degli onduatori per I’ operazione FEL SASE nella regione dell’ Angstrom (All.E). Dai 1000ai 1350
m di distanza dall’inizio del burker s ritrova la stessa @nfigurazione descritta nell’ All. D per
permettere il trasporto dei fasci di radiazione dle sale sperimentali (All. F). In queste sale verranno
installate dmeno dwe stazoni sperimentali per due ulteriori lineedi luce L’ edificio ospitante le sale
sperimentali per |I’operazione wnil fascio da2.5 GeV é descritto negli Allegati G-H-1-J-K. L’ All.G
descrive in modo particolareggiato la pianta del piano del laboratorio sperimentale dla quaa del
fascio d radiazione mentre I’All. H descrive la pianta particolareggiata dei laboratori a piano
superiore. La pianta dei laboratori di suppato e mostrata nell’ All. I, mentre negli All. JK sono
riportate le sezioni del laboratorio sperimentale

Lungo il percorso del bunker ed in corrispondenza delle sale sperimentali sono pevidti |
pozz di accesso per I'install azione dei comporenti eleviedi fuga
Labaratorio per I'utilizzazione della radiazione di SPARX nella fase 1

A titolo esemplificaivo riportiamo d seguito il dettaglio della soluzione proposta per I' area
sperimentale schematicamente indicaanell’ All. D.

Gli onddatori terminano a 305 m dall' inizio del bunker; a partire da questo purto sono
previsti 20 metri dove saranno collocati diversi dispositivi: i due pozzetti di spegnimento, gli
asorbitori di potenza, le valvole di sezionamento, i "beam stopper” della radiazione gamma, i
"beam shutter” dei fasci laser, i "pin-hole" per la definizione del cono centrale dei due fasci, le
valvole di sicurezza achiusura rapida, le linee di ritardo, le schermature in pjombo e in cemento,

ecc Alla fine di questo tratto d 20 metri che diamiamo front-end (Fig. 9.1), considerando
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unapertura di 3s (strs =30 mm; s=18 mrad @ 100 eV , 6.5mrad @ 1000 eV), i fasci di luce

saranno larghi, rispettivamente, un millimetro e 400 pum circa eciascuno d ess potra essre
deflesso da uno o pu (in gquesta ipotesi, due) specdi piani a incidenza radente opportunamente
raffreddati. Date le dimensioni e la divergenza dei fasci di luce questi primi specdi risulteranno
relativamente crti (10+15 cm) anche per angoli di radenza inferiori a grado permettendo cosi, con
una oppatuna scdta del coating, di operare in condzioni di riflessone totale. 1l fascio d luce ad
dta energia dowa essre deviato d ameno 4° rispetto al'ase dell'ondulatore; il fascio a bassa

energiasaradeviato d 8°.

305 m ‘L 20m
front-end

1NN N NN

‘lA
> <4

coppie di specchi pioni

|
86 m ‘
T
|
|

/
ODCDDICIL

]

|

Fig. 9.1 — Front-end e na deflesgone fasci X

Dopo la prima deflessone i due fasci viaggeranno indsturbati per 80+90 metri e s
alontaneranno da linac rispettivamente di 5.4 e di 12.7 metri; qui sard posshile llocare il
laboratorio (Fig. 9.2. All'interno ¢l laboratorio saranno costruite le linee di luce vere e proprie,
cogtituite dalle ottiche di ingres, dai monacromatori, dalle ottiche di rifocdizzazione e dalle
stazioni sperimentali. Considerato che néll’ intervallo d energia previsto in questa fase del progetto
(100-1000eV), uralineadi luce mn pdererisolutivo hWDhn compreso tra 10000e 20000e lunga

circa 20 metri e dhe due apparati sperimentali per ciascuna lineg montati su pattaforma rotante,
posdno acupare una superficie di 25 m2, lo spazio occupato dalle linee si estendera per circa

25+30 metri all'interno del laboratorio che occupera una superficie di 700 m2 con ura dtezza di

ameno 7m tale da wnsentire I'install azione di un carroporte.
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Fig. 9.2 — Area sperimentale

Due linee di luce nell'area sperimentale, anche se dotate, ciascuna, d due gpardi

sperimentali, rappresentano sicuramente una soluzione minima. Si pud dtenere un pu efficiente
utilizzo della luce distribuendo i due fasci laser su piu linee Questo non dovebbe risultare
particolarmente difficile soprattutto se cnsideriamo che all'ingres del laboratorio i due fasci
saranno larghi abbastanza (6 e 2 mm circa senzatener conto dell'alargamento dovuo al'errore di
forma degli specdti generamente ritenuto ammisshile: 2.5:1.5 mrad RMS), da permettere di
sezionarli per mezzo d ulteriori specchi come indicato in Fig. 9.2 Maggiori dettagli sulle varie

stazioni sperimentali sono forniti nel Cap. 2.

9.2SULLE OPERE CIVILI

Gli studi approntati in questa fase della progettazione sono finalizzati a fornire, nell'ambito
del programma finanziario, delleindicazoni attendibili sui costi dell e opere dvili necessarie.

Il manufatto consiste, molto schematicamente, in ura galeria sotterranea con alcune
articolazoni risponcenti all'alloggamento d macdine diverse, di due laboratori a quaa della
galeria e da due laboratori esterni. Oltre a queste opere sono peviste delle torri moduari di
servizio alagalleriaposte ogn 100m circarispetto a percorso sotterraneo.

Il progetto del tracdato e stato scdto in base dla considerazone di una serie aiteri:

* sicurezza il manufatto della galleria ha sempre dmeno 5.00 m di terra fino a piano d
campagne,

e movimenti di terra: rispetto ala morfologia del sudo si é scdtala posizione de, rispettandoil
primo fattore, consentisse il minimo spastamento d terra per abbattere i costi;

* opere esistenti: il manufatto interseca &cuni tracdati stradali e non ogere d'arte al ess relative e
nonattraversainsediamenti di alcun genere.

Scdto il tracdato, seamndo i sucdtati criteri, I'asta della galleria éstata dittata lungol'asse,
affinché I'ubicazone dei manufatti emergenti, ivi comprese le torri di servizio, interessese aee
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all'attuaita, completamente libere: in particolare il manufatto ha inizio nel comparto d Piano
Particolareggiato indicao con il n 16, che ospitera in un possmo futuro l'insediamento della
Famlta di Scienze Matematiche, Fisiche eNaturali e termina nel comparto VA4 che sara destinato
ad Orto Botanico, in vicinanza dell'area della Ricerca CNR di Tor Vergata. Le due testate indicae
segnano il tracdato nella sua estensione massma futura (1300 m). All'attualitala galleria s attesta
sul laboratorio posto a 406 m dall'inizio e de s trova ubicao nel comparto VA3, in un areadi
confine del comparto facilmente raggiungbil e dalle infrastrutture stradali .

La oonfigurazone dei manufatti e stata valutatain funzione di due aiteri:

* sSicurezza Sia per i ricercaori che per coloro che in quaelsiasi modo e per qualsiasi motivo s
trovinoin prossmita della struttura;

« funziondita sia per ottimizzae la situazione dtuae sia per non inficiare possbilita di svilupp
futuri.

Per risponcere d primo criterio sono stati utili zzati per larealizzazione di tutti i manufatti a
contatto con sia pur picoole quantita di radiazoni cdcestruzzi a solfato d bario in spessori minimi
di 50cm, indtre gli acess agli spaz eventuamente a ontatto con radiazioni sia pur momentanee
sonostati segmentati con oppeatune aeefiltro, dotate di impiantisticadi areazone particolare.

Per rispondere d secondo criterio si € data risposta dtenta e céibrata alle richieste dei
ricercaori, tenendo libera, per consentire espansioni future una delle testate degli edifici dei
laboratori, fadlitanda anche da un purto d vista costruttivo (tipologia delle fondazoni e geometria
dei piedritti dello scheletro patante), lafattibilita dell'operazione.

Va predsato che tutte le opere in sotterraneo, ivi comprese le torri di servizio, anche per la
parte emergente, sono redizzate in cdcestruzzo di cemento, in parte d solfato d bario, armato,
mentre i laboratori fuori terra sono realizzati con I'ossatura portante in acciaio seando di standard
costruttivi coni quali si redizzanoi manufatti dell'Ateneo.

Insintesi i dati costruttivi vengoro successivamente riepil ogati:

Laboratorio sperimentalein testa alla galleria a quota 0,00 m

[l laboratorio viene realizzato su un umco piano a pianta rettangolare di dimensioni 14,7m x
41,1 m ed unatezzafuori terradi 6 m. All’interno sonostati coll ocati: un docco servizi, compaosto
da scde e ascensori che permettono il collegamento con il laboratorio sottostante; una zona di
controllo; una zonaimpianti; tre laboratori di 40 mq; unasala aiogeniadi 110mq; unlaboratorio d
136 mq, collegato direttamente wn il |aboratorio interrato tramite un zzo d apertura 5m x 3m,

dotato d carroporte.
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Laboratorio sperimentalein testa dla gdleria aquota—11,20m
Nel laboratorio interrato, d dimensioni 17,10 x 14,7 m, oltre la zna servizi e d il
locde impianti si collocano die sale: lasalalavoro d circa 40 mg; un sala assemblaggio d

circa78 mq drettamente oll egata conlasaladel laboratorio soprastante tramiteil pozzo.

L aboratorio sperimentale a 406m dalla testa del tunnel a quota 0,00m

Il laboratorio viene redizzao a pianta rettangolare su tre livelli con le dimensioni di
14,7min larghezza e45,1in lunghezzaed un’ dtezzafuori terradi 11,00m. Al piano terra,
a quaa 0,00 m, sono stati collocati: un blocco servizi completo d scde, un montacaichi
(dimensioni 3 x 2 e un locde impianti, che llegano tutto I’edificio con il laboratorio
sottostante; una zona @ntroll o ingresso; tre sale controll o esperienze di 40 mq ciascuna; una
sdla ontrollo linacdi 112 mg; una sala asemblaggio di 142 mg con unospazo a doppia
altezzaper consentire il montaggio d macdinari di grosse dimensioni; un blocco di scale
ed ascensore che a@llegai piani superiori. Al piamo primo, quda +3,50 m, troviamo: due
sale mntroll o esperienze di 40 mq ciascung; sei studi di 19,50mq ciascunoed unostudio d
28,50mq. Al piano secondo, quta+7 m, ci sona tre laboratori di 56 mq ciascunoed uno d
84 mq; sel studi di 19,50 mq ciascuno ed uno d 28,50mq.

L aboratorio sperimentalea 406m dalla testa del tunnel aquota—13,20 m

[l laboratorio € stato realizzao con in un urico vano di 20 x 30 m con ura dteza
libera di 6 m, a quale e stato aggiunto un blocco servizi, costituito da una scda ed un
montacaichi, che permette il coll egamento al |aboratorio soprastante. Indtre il laboratorio &

dotato d un carroponte per il movimento dei materiali pesanti.

La gdleria
Lagallerias estende per 1300m ed e redizzata asezone rettangdare con die vani a
dimensioni variabili ed un' altezzanetta costante pari a3 m.
* N tratto tra0-210m i vani hanno le dimensioni di 4x3 e 5x3 m.
* Ned trattotrai 210-320 mi vani hannole dimensioni di 6x3 e 5x3 m.
* Nel tratto trai 320-735 m i vani hanno le dimensioni di 4x3 e 5x3 m, a drca 330 m
partono due corridal laterali, con inclinazone di 4° ed 8 con dmensioni 2x3 m, che

terminano nel |aboratorio sperimentale, alla quota—13,20.
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Nd tratto trai 735950 mi vani hannole dimensioni di 6x3 e 5x3 m.

Nel tratto trai 950-1300 m i vani hanno le dimensioni di 4x3 e 5x3 m, a drca 1000m

partono due corridol laterali, con inclinazone di 2° ed 4° con dmensioni 2x3 m, che

terminano nel |aboratorio sperimentale, alla quota—13,40.

Riepilogo

In Tab. 91 sonoriasaunte le caatteristiche salienti dell e opere dili

Tab. 91 —Riepilogoopere dili

Tipologia del manufatto Superficie occupata Volumetria
Laboratori in testa dlagalleria aquaa—11,20m 246mq 1058mc
Laboratorio in testa dla galleria aquaa 0,00 ger 1
piano fuori terra 605mq 2662mc
Laboratori a 406 m dall’inizio cdella galeria a 837mq 7030mc
gquaa-13,00m
Laboratori a 406 m dall’inizio della galeria al
guaa0,00m per 3 piani fuori terra 663mq 6962mc

Lastimade costi per laredizzazione dei primi 500 m del tunnel ériportatain Tab. 9ll

A seguito d un incontro tra il Rettore dell’ Universita di Roma “Tor Vergata”, i Presidenti

del CNR e INFN e il Commissario dell’ENEA, la regione Lazio ha espres |'interesse a farsi

caico della wperturadei costi relativi alle infrastrutture, comprensivi di redizzazione della cdina

elettrica finoad un importo d circa20ME€.
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10. DIAGRAMMA TEMPORALE

La durata del progetto e stimata in 6 anni. Una stima della durata dell e diverse fasi del progetto
riportata nell a tabell a seguente:

1° anno 2° ano 3° anno 4° anno 5° anno 6° ahno
progetto XXXXX XX | XX
iniettore XXXX | XXXXX XX | XXX
Linac(2.5 GeV) HXXXXX XX | XXXXX XX [ XXXXX XX | XXXXX XX
S;()iulaﬁore (135 XXXX | XXXXX XX [ XXXXX XX | XXX
Snrlc)dulatore (15 XXXXX XX | XXXXX XX | XXXXX XX
Linee uce (R&D) XXXX | XXXXX XX
Linee di luce XXXXX XX | XXXXX XX | XXXXX XX
(costruzione)
commissoning XAXXXX XX
Progetto XXXXX XX
infrastrutture
Reslizzazione XXXXX XX | XXXXX XX | XX
opere dili
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11. PERSONALE E COSTI DI GESTIONE

Come richiesto dal bando (Art. 2 purio 5), é previsto I'inserimento all’interno ddlle strutture
partedpanti e a fini dello sviluppo @dlle ativita, di giovani ricercatori e/o ricercaori di chiarafama
con contratti di durata dmeno triennale. Una stima dell e necesdta ha portato ad individuare in 35
uxa la risorsa necessaria, corrisponcente al un costo medio (tra giovani ricercaori e ricercaori
esperti) di 70 k€/uxa. L’importo globale (a totale carico FIRB) sarapari a2.45M€.

Nell’ipotesi di 6 anni di duratadel progetto e considerandoaregime giadal terzo anno un grsonale
cogtituito da drca 100 unitd, sono state stimate necessarie risorse umane integrate per I’'intero
progetto pari a 400 wa (comprensivi dei 35 wa atempo determinato a carico FIRB). Assumendo
un costo medio pari a50 kE/uxa si arriva a un costo totale pari a:

COSTO PERSONALE: 20 M€

La copertura di tali costi sard, come primarilevato, a caico del FIRB per 2.45 M€ e a crico degli
Enti, come parte di cofinanziamento richiesto dal progetto per I'importo d 17.55 M€

Riguardo ai costi di gestione si puo stimare un importo, rella fase di redizzazione, pari a drca 1.5
Mé€/anno, per un importo globale su sei anni pari a 9 M€. Anche in questo caso la copertura sara a
carico dagli Enti proporenti, patando il cofinanziamento totale d valore richiesto d 26.55M€.
(cofinanziamento a 30% corrispondente d finanziamento FIRB depurato del costi di istruttoria
(0.65 M€) ¢ dei costi del personale da assumere a tempo determinato (2.45 M€), che € atotae
caico FIRB)
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12. ANALISI DEI COSTI GLOBALI

Nell atabell a seguente eriportato il riepilogo dei costi, comprensivi di IVA (in M€):

FIRB Entrate ENTI ALTRI ENTI
da dtri | PROPONENTI
progetti
IMPIANTO 51.6 6.7
PERSONALE DA ASSJMERE 2.45
PERSONALE ENTI PROPONENTI 17.55
CONTINGENZA (circa 20% dei costi 12.5
dell” impianto)
SPESE DI ISTRUTTORIA 0.65
COSTO DI GESTIONE PER GLI 9
ANNI DEL PROGETTO
STO In comodato
INFRASTRUTTURE E [IMPIANTI 14.18
CONVENZIONALI
CABINA ELETTRICA 2
TOTALI 67.2 6.7 26.55 16.18
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13. ANALISI DELL A STRUTTURA DI REALIZZAZIONE E DI GESTIONE
DELL’'IMPRESA

La gestione dell’impresa richiede lo sforzo sinergico dei tre ENTI e di una struttura
universitaria. Indtre I’azone degli ENTI si svolgera, nell’ipotesi in cui il sito d redizzazone della
macdina sia quello dell’ Universita di Roma “Tor Vergata’, in un territorio che non e di propria
competenza. | necessari rappati e interazoni con strutture territoriai, ENTI locdi e Regione
verrebbero dfficilmente svolti nell’ambito d una gestione dhe prevedal’ intervento combinato delle
amministrazoni dei singdi ENTI e della Universita. E’' pertanto necessario creare una struttura (ad
esempio d tipo CONSORTILE), concordata tra le istituzioni coinvolte nella redizzazone
dell’ opera, che possa gestire I'impresa nella maniera piu agile el efficiente posshile. 1| consorzio si

fara arico della mstruzione per conto dei soci e del relativo commissoning.

Successvamente al commissoning si apre la fase di gestione ordinaria della macdina,
semndo le esigenze dell’ utenza e la posshile estensione della struttura fino al’ operazone nella
regione dell’ Angstrom (fase 2). Fermo restante dhe la fase di estensione deve mnvivere on guella
di gestione, il medesimo consorzio si fara carico del completamento dei lavori.

Nell’ipotesi in cui nons proceda dlafase di estensione (fase 2), si intende che il consorzio
viene sciolto. La gestione dellainfrastruttura di ricercaverra wsi affidata al oppatuna struttura che
verra attivata dagli enti partedpanti che ne asgcurerala operativita secondo le necessta dell’ utenza.
Tale struttura potra essere realizzaa o attraverso modifica del consorzio d cui sopra o attraverso
redizzazone di unastruttura a hcc, nellaquale gli enti utenti avranno resporsabilit a primarianella
direzone egestione. | costi di gestione aregime vengono conservativamente stimati pari a drca

20Me/anno (personale cmpreso).
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