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1. INDLEDNING

Ved fissionsprocessen i en reaktor udsendes der neutroner med en
energi pd ca. 10 MeV. Gennem sammenstgd med atomkerner i reakto-
rens moderator nedbremses neutronerne, og neutronerne nir til
termisk ligevagt med omgivelserne. Neutronfluksen N(k) er da
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Fig. 1.1 Maxwell fordeling ved forskellige temperaturer.

en Maxwell fordeling.
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n8h~ ( ) E exp(~ Eﬂr)
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2,2
k er neutronens bglgevektor og E er neutronens energi (E = ik

)
2m 7
m er neutronens masse, kB er Boltzmanns konstant og T den absolutte

Lemperatur (der er her set bort fra moderatorens absorption af neu-
troner, hvilket er rimeligt p.g.a. de valgte moderatormaterialer).
Fissionsneutronerne kaldes hurtige neutroner, mens de nedbremsede
med energier p& 5-100 meV kaldes langsomme eller termiske neutroner.



Termiske neutroner er et enestdende varktgj til undersggelse af

faste, flydende og gasformige stoffer, fordi:

1) Termiske neutroners bglgelangde er sammenlignelig med

atomafstanden i faste stoffer.

2) Energien af excitationer (fononer, magnoner, =--) i stof-

ferne, som undersgges ved uelastisk spredning, er sammen-

lignelig med de termiske neutroners energi.

3) Neutronen er ladningsfri og trznger derfor ind i materia-

lerne uden Coulomb vekselvirkning.

4) Neutronen har et magnetisk moment, som vil vekselvirke med

det magnetiske moment af materialets elektroner (de upar-

rede elektroner).

!
Energi E
E
Hastighed v = (2l
2.2
| Bglgelangde X = (Zﬁfﬁ-—)i
l 2mE
| Bglgevektor k = %ﬂ z (-ﬁ—)i
| E
Temperatur T = E;

25 meV

2.2x103 m/sec
1.81 A

3.47 A"

290 K

med samme bglgelzngde A = 1.81 A har
Rgntgenstrdler energien: 8 keV
Elektroner energien: 50 eV

Tabel 1.1 Typiske neutrondata

Ved et neutronspredningsforsgg sendes en strdle af monoenergetiske
neutroner ind mod mdleobjektet, og antallet af neutroner, der spredes
ud gennem rumvinkelelementet dfl, detekteres med en neutrondetektor

(se fig. 1.2). Et passende sted, hvor teori og eksperiment kan mgdes,

er derfor det differentielle spredningstvarsnit, der er defineret som

Q-'ﬂ-
Dfla

antallet af indkomne neutroner

. antallet af neutroner spredt i rumvinklen df pr. spreder

L
a

x

(2%
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Fig. 1.2 Diagram af Bragg spredning med tilhgrende sprednings-

trekant.

Vi kan naturligvis integrere denne stgrrelse over hele rumvinklen
(ym). Derved defineres det totale spredningstvarsnit som

_ antallet af spredte neutroner pr. spreder

¢ = ui an 4% = antallet af indkomne neutroner

Da neutronerne ogsd kan vekselvirke energetisk med mdleobjektet,
definerer vi ogsd det partielle differentielle tvarsnit

{antallet af neutroner spredt i rumvinklen df }
d’o__log med energitab mellem E og E+dE pr. spreder x 1l
dQdE antallet af indkomne neutroner 4andE

Der galder naturligvis at

( 2
do _ d°a (1.2)
) % aaE
Den indkomne neutronstrdle beskrives ved bglgevektoren 50 og den
spredte ved bglgevektoren k (se fig. 1.2.a). Disse har dimension
af L-l, og spredningsfenomenerne beskrives derfor bedst i det reci-

prokke rum. Sprederen beskrives i dette rum som et s®t af reciprokke



gittervektorer. De reciprokke gittervektorer har fglgende meget
vigtige definition:

En reciprok gittervektor er en vektor, I, som stdr vinkelret
pd et sat gitterplaner og hvis langde er givet ved 2n/d, hvor
d er afstanden mellem gitterplanerne.

De reflekterende neutroner fra et sat gitterplaner er elastisk
spredte, sdledes at IEOI = |k| og spredningsbetingelsen er givet
ved den velkendte Bragg-ligning

A = 2d sin® (1.3)

hvor 28 = <(5,5°).

Dette omskrives mere bekvemt til

27 b .
= sind : (1.4)
Tk T 7 Tal
eller
T =K Ekk (1.5)

hvorved spredningsvektoren k er defineret (se fig. 1.2.b). Denne
simple betingelse for Brag-refleksion (at spredningsvektoren er

lig en reciprok gittervektor) viser det hensigtsmessige i indfgrel-
sen af det reciprokke rum.

Indszttes en krystal i den polyenergetiske neutronstrdle fra reak-
toren, kan Bragg-betingelsen udnyttes til produktion af monoener-
getiske neutronar. En krystal (monokromator) indsattes i den poly-
energetiske neutronstrdle fra reaktoren. Den reciprokke gittervektor
(lﬂ) for et udvalgt sat gitterplaner sammen med spredningsvinklen

i monokromatorsystemet definerer de.. fra monokromatorsystemet ud-
gdende neutronstrdles bglgetal 50 og dermed neutronstrdlens energi
(se fig. 1.3).
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Fig. 1.3 Diagram af spredningen i et toaksespektrometer med
tilhgrende spredningstrekanter.

Monokromatorsystemets indgdende og udgdende retninger er defineret
ved hjelp af kollimatorer (se afs. u4). Ved denne proces fds ogsa
neutroner med bglgevektor 2x5°, 3x}c_o +ee.+. (hfjere ordens kontami-
nering), hvoraf 2x5° ofte er den mest generende, idet intensiteten
af neutroner fra reaktoren aftager, ndr bglgevektoren vokser (fig.
1.1). Denne kontaminering fjernes ved enten at indsatte et filter
(afs. 4), som spreder disse neutroner ud af neutronstrdlen, eller
ved at valge en reciprok gittervektor Iyo sdledes at den refleksion,
der er givet ved 21y er en forbudt refleksion.



Toaksespektrometeret, som er skitseret pd fig. 1.3, er sardeles
velegnet til at detektere elastisk spredning QEJ =|kp. Det man de-
tekterer er naturligvis %% men da tvarsnittet for de rent uelastiske
processer er flere stdgrrelsesordener mindre end det rent elastiske
tvarsnit, kan man som regel betragte disse som en baggrund til den
elastiske spredning. Toaksespektrometeret benyttes til struktur-

bestemmelse af bdde atomare og magnetiske strukturer (se afs. 2).

Treaksespektrometeret er ganske lig toaksespektrometeret, bortset
fra at der mellem sprederen og tzlleren er indskudt et analysator-
system (se fig. 1.4). Analysatorsystemet er lig monokromatorsyste-

met, sdledes at kun de spredte neutroner, der har et bestemt bglge-

tailer

1=

=

fa) {b)

Fig. 1.4 Diagram af spredningen i et treaksespektrometer
med tilhgrende spredningstrekanter.



tal k detekteres. Dette betyder, at man kan bestemme bdde den

energi
_h 2_1,12 (1.6)
E = =k 1=k
og impuls
Rg = Rlk-1g) (1.7)

som neutronen har overfgrt til sprederen (se fig. 1l.4). 15 er

den reciprokke gittervektor, der ligger narmest x. Treaksespek-
trometeret mialer derfor sammenhgrende vardier af q og E. Dette
benyttes blandt andet til bestemmelse af dispersionsrelationer
for fononer og spinbgdlger (se afs. 3). Nir man skal bestemme sam-
menhgrende vardier af q og E for den dynamiske proces i sprederen,
valger man som regel enten at holde q konstant og variere E (kon-

stant q-scan) eller det omvendte (konstant E-scan).

2. ELASTISK SPREDNING

2.1 Nuklear spredning

Vi vil i dette afsnit kun betragte elastisk spredning, hvilket vil
sige, at neutronen ikke udveksler energi med sprederen, men kun
undergdr et skift i impuls. Dette betyder, at |k| = lgol. Vi vil
antage, a* bdde den indkommende og spredte strdling kan beskrives
ved plane bg¢lger, sdledes at neutronens begyndelsestilstand er givet
ved '

¥
LIN

- 1 -. ’
|k > = ;377 exp( ik r) (2,1.1)
og sluttilstanden

. .1 - ,
¥ ® |k> = Fyyp expl- dker) | (2.1.2)

Bglgefunktionerne er normerede sdledes, at sandsynligheden for at
finde neutronen indenfor en stor boks med volumen L3 er 1,



Lad os omskrive tvarsnittet til

do mL3
a0 _u (2.1.3)
an - "k *k Ak

Rk

Q
idet neutronfluxen i piimarstrilen er ng’ og W angiver sand-

+*k
synligheden for, at neutronen spredes fra tilstanden |k°> til til-

standen |k>. Overgangssandsynligheder er givet ved Fermi's gyldne

regel
W 2 2 <k IV 2 (2.1.4)
L. KLS l‘£|vlﬁo>| Py (E)

~

hvor V er vekselvirkningspotentialet mellem neutronen og sprede-
ren, og pk(E) er tilstandstztheden pr. energienhed af de spredte
neutroner. Udledelsen af dette udtryk findes i ethvert standard-
verk om kvantemekanik.

Det kan vises, at

_ (L ,3 mk
P(E) = (55) 7 40 (2.1.5)

Indsettes (2.1.4) og (2.1,5) i (2.1.3) fdr vi som det endelige
udtryk for spredningstvarsnittet

d

g . k ( m
an

2 o 2

)Y I<k|V]k > (2.1.8)
o 27K = 7°
Er neutronen elastisk spredt er k = L For at komme videre md& vi
kende det spredende system, og det mest simple, vi kan tanke pa,
er en punktformet isotrop-spreder. Denne beskrives lettest ved
potentialet (Fermi's pseudopotential)

" 2nﬁ?

V= o bé(r-R) . (2.1.7)

hvor b er den sdkaldte spredningslazngde, og R angiver sprederens
position i rummet. Vi fdr nu, idet vi placerer sprederen i origo
(R z 0)

2
> = 7R

<5;G|5° = bjexp(ig'g)d(g)exp(-igo'g)dr

(2.1.8)

2
s 2ﬂ§ b



- 10 -
og dermed

dg _ 2 (2.1.9)
aa :

Det viser sig, at en god beskrivelse af en krystal er, at denne be-
stidr af en razkke spredere med stedvektorer gl. For dette system

bliver vekselvirkningspotentialet

V(r) = == Lb,8(r-R,) (2.1.10)
)
og dermed .
- 2
<k|V(p)jk > = Z%E— Zbljexp(i&'g)d(g-gz)expeigo'g)dr
L :
2 (2.1.11)
= £%E~ Ib, exp(i(k-k )'Rg).
)

og idet vi indfgrer spredningsvektoren R = K-k
fas

do . 2
an = libl °_?‘P(1_".'§1)| . . (2.1.12)

Det hele er nu reduceret til at udvikle summen pd hgjre side af
lighedstegnet. Vi vil fgrst gg¢re Jette for en krystal bestdende af
ens atomer med et atom pr. enhedscelle.

|tb, expCixR,)|? = b2|T explix-Ry) | (2.1.13)
% e

Bestdr krystallen af N atomer, giver summen i (2.1.13)
xR

N l-exp (iR sinN .
- = =f 2
g exp(ik 32) = ll-exp(itfﬁh |2 z | —_—f |2 (2.1.1%)
== sin .T_R'

Denne funktion er skitseret p& fig. (2.11) for N = 10. Det bemzpr-
kes, at summen har varcien N° for x-R! = 27n (n er et helt tal),



-ll_

. 2 Nx, . 2 X = .
Fig. 2.1.1 Funktionen sin —2-/sxn — for N = 10

og at den gdr imod 0 for N + o, ndr 'Ry # 27rn. Da en krystal bestdr
af et meget stort antal atomer, kan vi som en meget fin tilnarmelse
beskrive summen som en rakke é-funktioner (se fig. 2.1.1). Vi har

Jermed ndet det meget vigtige resultat, at spredningstvarsnittet er
0 undtagen, nar

KR, = 2mn

(2.1.18)

hvilket betyder, at spredningsvektoren netop er lig en reciprok git-
tervektor 1. Spredningstvarsnittet kan derfor skrives pA formen

3
2 ’
= p? 1 28(g-D) (2.1.16)

O.ID.
telle}

[+]



3
hvor VO er enhedscellens volumen. Konstanten (3“) findes lettest
ved at integrere ligningen °
|T exp(ix-R,)|? = konst &(x-1) (2.1.17)
L 1 -

over den reciprokke celle med hensyn til «x.
Dette overlades som en ¢velse til laseren.

Toaksespektrometeret er sardeles velegnet til at undersgge, hvornar
Bragg-betingelsen x = 1 er opfyldt. Ved at andre spredningsvektorens
lzngde (defineret ved tallerens position) og retning {(defineret ved
sprederens rotation) kan vi scanne i en vilkadrlig retning i det

reciprokke rum. Dette er vist pd fig. 2.1.1.

s~

S—

S

-—--——-—------------J

Fig. 2.1.2 (a) Principskitse og (b) den tilhgrende intensitets-
fordeling for et scan gennem et gitterpunkt i det
reciprokke rum.

Intensitetsfordelingen er naturligvis ikke nogen ren é-funktion.
Dette skyldes, at reelle krystaller ikke er perfekte enkrystaller,
og at der er en endelig vinkeludbredning (kollimering) af indkom-
mende og udgldende neutronstrdler (se afs. 4). Det viser sig, at
intensiteten med god tilnarmelse er af Gaussisk form.

Vi vil dernast g& over til at behandle det tilfazlde, hvor der er
flere atomer pr. enhedscelle. Idet R, angiver cellens position og
4, atomets placering indenfor cellen, fds
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= (2.1.18)
R =Rty
og dermed
do 2 . 2
3g - P |§ exp(lg-(§n+gv)|
- b2|z exptix+d DI exp(ix-R )| (2.1.19)
v n
2 (21r)3 2
= b —v——- ZlF(l)' 6(5’1)
o i
hvor vi har indf¢rt strukturfaktoren
= it (2.1.20)
F(1) = I exp(in gv)

\Y

Som et sidste tilfzlde vil vi se pd en legering. Vi vil antage, at
vi har en tilfaldig fordeling af to slags atomer med sprednings-
amnlituderne henholdsvis bl Oog b2.

do
aa

|zb, explix-R,)|? (2.1.21)
2

z il’blbl, exp(ix*(Ry=R,,))

Dobbeltsummen udfgres ved f¢grst at suiamere over alle par af gitter-
1-51' z Bm’ med Bm fastholdt.
Denne enkeltsum giver

punkter, som har R

exp(lﬁ'gm)iblbl‘m = N exp(ik'R )<b b > (2.1.22)
hvor vi har indfgrt middelvardien

i 2.1.23)
b by> = § szbzom (
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Den tilfaldige fordeling af spredningsamplituderne b1 og b2 giver
<b_b > = <b><b> for m £ o (2.1.24)
hvor
N N,
<b> = Nl by + Ni b, (2.1.25)

N, og N, er antallet af spredningsatomer med spredningsamplitude,
henholdsvis b, og b2. Helt alment galder

- 2 2, _ ;2 (2.1.26)
<bobm> = <b>“ ¢+ (<b*> <b> )Gom

Indfgres dette i udtrykket for spredningstvarsnittet, fds

= N<b>g exp(ig-R ) + N(<b?>-<b>?)
m

Q‘Q«
DiQ

(2.1.27)

= N<p>2(2m)’ ZIF(1)|26(5-1) + N(<bZ>-<p>?)
° X
Det fgrste led giver som f¢gr koherent spredning, medens det andet
viser fremkomsten af inkoherent strdling. Den sidstnavnte giver 1
mange tilfazlde blot en ugnsket konstant baggrund til en koherente
strdling, men kan for mere komplicerede systemer end det her omtalte,

give vardifulde oplysninger.

Vi har indtil nu set bort fra atomernes termiske fluktuationer (se
afs, 3). Beskriver vi udsvinget fra ligevagtspositionen med ug, er

positionen af det f#-te atom

Ry = Ryp + 4y () (2.1.28)
Det elastiske tvarsnit kan skrives som

do
an

'Ebl <exp(ix-(R, ¢+ EL))>l2

(2.1.23)

Iibl exp(ig'§1°)<exp(i£'gt)>|2
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hvor <...> betegner den termiske middelvardi.

<exp(i5-3l)> =1+ i<5‘gl> - §<(5-E£)2 (2.1.30)

I denne rakkeudvikling er <xeu,> = 0, da den tilfaldige termiske

]
bevagelse af atomerne er ukorreleret med retningen af x. Vi bemarker,
at exp(—}<(5~gl)’>) for de fdrste to leds vedkommende har samme rakke-

udvikling som <exp(i5-gz)> og dermed

<exp(ik-u,)> = exp(-}<(5—gz)>2)= exp(-W) (2.1.31)
hvorved vi harindfgrt Debye-Waller exponenten W. e'Qw betegnes Debye-
Waller faktoren. Yed indszttelse ses, at det endelige udtryk for det
koherente elastiske tvarsnit bliver

2
%% - LD £|F(1)|26(x-1) exp(-2W(x)) (2.1.32)
Vo(2ﬂ) 1

Det bemarkes, at e"2w bliver mindre for stgrre 1 og for hgjere tem-
peratur., Det sidste galder, fordi up bliver stg¢grre for hgjere tem-

peratur.

2.2 Magnetisk spredning

Der er hidtil blevet set bort fra neutronens spin. Hvis sprederen
bestdr af et magnetisk materiale, vil neutronen vekselvirke med det
felt, der produceres af de uparrede elektroner. Vi kan let finde
energien af en neutron med spin-moment %, i et magnetfelt H.

Yﬁl

Vo= - —

‘H (2.2.1)
m -n =

‘hvor y = 1.91 Mg 08 e er elektronens ladning.

Bestdr sprederen af atomer med en uparret elektron pr. atom, bliver

magnetfeltet fra hvert atom

-p,) Px(r-r)
H = x_p._s_’_t_(_?;;r_'l,__ o 2B (2,2.2)

lp-g)3 " ezl
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idet den uparrede elektron kan beskrives som en ladet partikel
med spin-moment u, og hastigheden glme. Vi bemarker her, at po-
sitionen af den uparrede elektron indgdr (gl), og vi md derfor
forvente, at udstrazkningen af bglgefunktionen for den uparrede
elektron mi indgdr i spredningstvarsnittet. Endvidere er H ikke
isotrop, s& neutronen spredes ikke isotropt fra hvert sprednings-
center. Beregnes <§l6{ko>, idet der summeres over alle atomer,
fas et udtryk, der formelt ligner spredningstvarsnittet for den

nukleare spredning, idet

do
aa .

= lZEl exp(iﬁ'ﬁl)‘z (2.2.3)
4

g
men spredningsamplituden beskrives ved e. vektoriel stgrrelse, som

er givet ved

~ ~ ~ ;

= = 2.4
E, = p f()x x py x K (x TET—) (2.2.%)
Vi bemzrker, at det kun er den komposant af det totale moment, sSOm
stdr vinkelret pd k, der giver et bidrag (anisotrop spredning). Ud-
strzkningen af moment-tztheden indgdr, idet den magnetiske formfak-

tor f(x) er den Fourier-transformerede af denne. p er blot en kon-

stant:
2
p = _I_Q_T_ (2.2.5)
2m.c .

hvor m, er elektronens masse. Det skal her anfdres, at det magne-
tiske og nuklezre spredningstvarsnit adderer simpelt sammen for
upolariserede neutroner. D.v.s. at det totale differentielle spred-

ningstvarsnit er givet ved
do _ do + do
a aﬁnucl aﬁmag
(2.2.6)

: 2 e yi2
= 'fbl exp(xg'gl)l + |§§l exp(ix 5‘)|

Det er ikke hermed givet, at den magnetiske og nuklezre spredning
optrader samme sted i det reciprokke rum. Kun for simple ferromag-
netiske materialer falder nuklear og magnetisk spredning sammen.

For mere komplicerede systemer vil den magnetiske spredning vise sig
andre steder i det reciprokke rum.
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3 UELASTISK SPREDNING

Vi skal nu se pd uelastisk spredning, dvs. spredning af neutro-
ner, der udveksler energi med sprederen. Men f¢grst betragter vi
de kvantiserede svingninger (fononer) i sprederen. Disse kan kre-
eres eller annihileres ved henholdsvis nedbremsning eller acce-

leration af neutronen.

3.1 Fononer

Som spreder betragter vi et simplificeret system, nemlig et langt
en-dimensionalt krystalgitter, dvs. en rakke ens atomer, der er
"koblede" med en "fjeder"-kraft mellem (og kun mellem) narmeste
naboer.

Fig. 3.1.1 En-dimensionalt et atomigt krystalgitter.

Vi betragter fgrst den situation, hvori atomerne svinger i ka-
dens langderetning. Det i-te atoms position kan beskrives ved

- b
R((t) = R; + u. (1) (3.1.1}

hvor Bio er atomets ligevagtsposition og gi(t) er dets tidsaf-
hangige afstand fra ligevagtspositionen.

Vi tillagger gitteret periodiske randbetingelser, dvs. at rakken
af atomer fortsatter i sig selv. (Born-von-Karmans randbetingelser).
Hamilton funktionen for systemet af atomer er:

2
p’ .
® - 7 E{V(Ri(t) - Ryyq (8D 4 V(Ry(®) - 3y (e0)

(3.1.2)
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m er atommassen, p; er impulsen for det i-te atom, og V er det
potential, det i-te atom "ser" som fglge af tilstedevarelsen af
naboatomet. Dette pctential er altsd bestemt af "fjedrene".

Vi udvikler V om ligevagtspositionen, hvor fgrste afledede er
nul, og vi fdr:

V(R.(t) - R (t)) = V (R.;(0) - R (o)) + } 32V 2, 1 azv 2
1 i+1 o i i+l 3R, 21T AT tia
i+l
2
"V
* JR. 3R 8 O BMERR R (3.1.3)
i77i+1

Vi kaster hgjere ordens led bort og far:

P;
= pib W
b 4 f =~ + konst. led

2 2 2

2
‘v 2 AV 5 v 2 ‘v
’i{aRz e S M s G I oureu L
i i+l i-1 i i+l
2
P u.u._l} (3.1.4)
3R, 3R, 11
i i-1
Bevagelsesligningen for det i-te atom er:
?
AL . S T AN T/ L. 0y
at? 3ug anz 17 9R;3Ry,; i+l " RIR;, Tis
En l¢sning kan skrives pd formen (3.1.5)
ui(t) z exp(iwt)ui(o) (3.1.6)

Da endvidere det (it+l)-te(og (i-1)-te) atom har samme fysiske om-

givelser som det i-te atom, kan u. kun adskille sig fra

i+1 ©8 Y4,

ug ved en fase faktor:

(t)

G ui(t)-exp(iqa)

i+l
(3'1'7)
(t)

uiq ui(t)-exp(-lqa)

Denne 1gsning indsattes i (3.1.5):

cme’ = 2 2%y , 2%y exp(iga) + %;!31- exp(-iqa)  (3.1.8)
TV LTIV LTI
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Da der ingen forskel er pd de enkelte par af naboatomer, har vi:

aly X2 , (3.1.9)

A = H
aRibRi+1 BRiBRi_l

For q = o har vi ingen svingning dvs. @ = 0 og

2

Q)
L

= A = "fjederkonstanten" (3.1.10)

9R

YR

der indsat i (3.1.8) giver:

mel = 2A + 2Acos(qa) (3.1.11)

Dette er dispersionsrelationen, der ogsd kan skrives:

mwl = HAsinz(%é) (3.1.12)

I'u

: B

Fig. 3.1.2 Dispersionsrelation for et en-dimensionalt krystal-
gitter,

For smd q har vi

mel = uA(%E)2 (3.1.13)
w = (523)* = (St (3.1.14)
= (23 = (D 1.

¢ er systemets elastiske konstant p er massefylden, og (%)} er
lydhastigheden,
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Hidtil har vi betragtet longitudinale svingninger, men hvis sving-
ningerne er transversale, fdr vi stort set det samme, jdet Hamilton

funktionen bare afhaznger anderledes af forskydningerne. Veksel-
virkningen er svagere, da atomerne ikke bringes sa tat sammen, og

frekvenserne bliver derfor mindre.

Hvis et krystalgitter ikke har symmetriretninger, kan det vare

svert at definere rene longitudinale eller transversale svingninger,
og vi beskriver svingningerne ved en polariseringsvektor: &(gq),
sdledes at g Jj g svarer til longitudinale og o1q svarer til trans-

versale fononer.

De hidtil omtalte fononer kaldes akustiske, da de for smd q er rene
lydsvingninger. Hvis nu vores kader indeholdt to slags atomer, er
der to mulige mdder for disse at svinge i, nemlig den ovenfor om-
talte "i fase" (akustiske) svingninger eller "i modfase” kaldet
optiske svingninger

(@)
i hvile —Qi — ‘AQ——O“—O————'O———O———Q———?———?—-
|

]

(b) | I
i fase 4o—--eo 0

|

|

| |
(c) ] | . |
i modfase ‘lo & P @ @ @ P - g

Fig. 3.1.3 Skematisk beskrivelse af et en-dimensionalt 2-atomigt
gitter, (a) i hvile, (b) akustisk longitudinal
svingning og (¢) optisk longitudinal svingnirg.

i modfase kommer atomerne tat pa hinanden, og vekselvirkningen re-
sulterer i hgje frekvenser selv for q = 0. Frekvenserne ligger nor-
alt i det infrargde omrdde af det elektromagnetiske spektrum. Da
svingningerne vekselvirker med infrargdt lys, kaldes de optiske

svingninger.

Vi har kun set pd det endimensionale tilfalde, men i tre dimengioner
er beskrivelsen ganske analog, omend mere kompliceret. I det gene-
relle tre-dimensionale system har vi kobling ud til N-te nabo, og

vi skriver dispersionsrelationen:

) (3.1.15)
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En bedre beskrivelse opnds ved at indfgre et sat generaliserede

koordinater (Qq) og impulser (Pq) ved kontakt transformationen:

N
1 .
u, = = I Q_ exp(-igR; ) (3.1.16)
i Am q=1 q io
N
= i .1.17)
Pi = l%.:=1pq exp(lqRio) (3.1

da p og u er reelle, ud P; = P_q og Q; = Qq,og ved hjalp af dis-
persionsrelationen kan vi skrive

N P°F Q. Q
®- ¢ 13 . wl 99, (3.1.18)
q=1 2 q 2

Det bemarkes, at leddene ikke indeholder krydsled i q, vi har altsd
et system af N uafhangige svingninger. V2d en kvantemekanisk betragt-
ning ses endvidere, at hvert led netop er Hamilton operatoren for

en linear harmonisk oscillator med frekvensen wq og energien

Eq z ﬁmq(nq+§) (3.1.19)

: helt tal
nq e a

Vi kalder de N uafhangige svingninger kadens egensvingninger, og
energikvanterne for fononer. nq kaldes besatningstallet og augiver
hvor mange fononer, der eksisterer i den q-te egensvingning.

I almindelighed har vi for hvert q j-egensvingninger (mj(q)), nemlig:

j =3 akustiske svingninger
+ 3(N-1) optiske svingninger

hvor N er antallet af atomer pr. enhedscelle.
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Fig. 3.1.4% Dispersionsrelationer for et tredimensicnalt krystal-
gitter med 2 atomer pr. enhedscelle. A = akustisk,
L = longitudinal. O = optisk og T = transversal.

Vekselvirkning mellem neutroner og fononer

Vi skal nu se pd tvarsnittet for den proces, hvori neutronen ud-

veksler bdde moment og energi med krystalgitteret:

Ak

. k
x = Bk -k) ﬂ (3.1.20)
»x

Rw

2
Bk, 12- 1k (3.1.21)

Analogt med det elastiske tilfalde er det partielle differentielle
tvarsnit

W
320 Eo".y:‘b”'”

L ~aRdEV_-konst (3.1.22)
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hver |b> og s> er henholdsvis begyndelses- og sluttilstand for
det spredende system. Jvergangssandsynligheden er nu ogs3 energi-
afhengig, og vores partielle differentielle tvarsnit skrives:

30 _k,m 2 ° 2 -

SBE k¢ Y | <kl<s|VIb>[k _>| “$(RuwsE -Eg) (3.1.23)
o 27k

For vekselvirkningspotentialet V bruger vi ligesom i det elastiske

tilfezlde Fermi's pseudopotential. Ved at indsatte potentialet

og gennemfdre regninger stort set analogt til det elastiske til-

felde, finder vi, at det differentielle tvarsnit kan skrives:

2 3
() —'<b2> k (2m) 1 I exp(-2W)
IOE - x P
E k, Vg m
lx-0:(g) |
c I —5— In:(q)8Cwrw.(g))6 x+g-1) (3.1.24)
T T R ] 1 T

+ (nj(g)+1)6(u-uj(g))6(5-3-1)l

gj(q) er polariseringen i j~te egensvingning med bglgetallet g,
og egenfrekvens uj(q), nj(q) er besatningstallet. Fgrste led inde-
holdende 6(m+uj(q))6(5+g-t) reprasenterer en spredningsproces,
i hvilken en fonon er annihileret, og andet led en sprednings-

proces, i hvilken en fonon er kreeret,

3.2 Magnoner

I magnetiske materialer tilskriver vi de enkelte atomers plads det

magnetiske moment (spin), der hidrgrer fra de uparrede elektroner.
Spinnenes vekselvirkning med hinanden beskriver vi som:

Uij =1I_S_i'_s_j (3.2,1)

J er en koblingsparameter, og §i er spinnet pd det i-te atoms plads.
T afsnit 3.1 sd vi, hvordan atomernes svingninger om deres ligevagts-
positioner kunne beskrives som fononer. Tilsvarende kan spinnenes
svingninger om deres ligevagtskonfiguration beskrives som magnoner
(spinbglger). Disse svingninger om ligevagtspositionerne kan
illustreres med fig. (3.2.1) (Kittel):
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W FITT PP TPITT

Fig. 3.2.1 En magnon p& en rakke spin, (a) set i perspektiv,
(b) set ovenfra; den visce langde er en bglgelangde
(Kittel)

De partielle differentielle tvarsnit for kreering eller annihi-

lering af en magnon ser sddan ud:

2 (2)

2 2 3

] 2 2

QQgE = (12 7 {igf(ﬁ)} % (148;) exp(-2W(x))3S %I_
m,C 5 o

(3.2.2)

L {(n +122)8(Ro_sRw) d(riq-r)}
q,7 4 3 -

@verste tegn galder for kreation af magnon, nederste for annihilering.

Yy = -1.91 Hp gyromagnetisk forhold for néeutronen.
m, = elektronens masse.
g = Landé opsplitningsfaktor.

F(x) = den magnetiske formfaktor = fdr exp(iker)s(r) hvor s(p) er
spintatheden.

Qz = orienteringen af magnetiseringen.
¢ = lyshastighedern.

Hvis ikke der er stor forskel pa de partielle differentielle tvar-
snit eller i energierne for magnoner og fononer, kan det vare svart
at skelne dem fra hinanden ved en uelastisk neutronspredning. Vi
kan da udnytte, at magnontvarsnittet afhanger af et ydre magnetisk
felt og ved en variation af feltet bestemme eventuel feltafhangig-
hed og dermed magnetisk spredning.
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Fig. 3.2.2 Magnon dispersionsrelationer for den sjazldne jordart
Terbium (Tb). (J.G, Houmann, Risg).
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4. DET cKSPERIMENTELLE UDSTYR

Efter de fgrste afsnits gennemgang af det basale teoretiske
grundlag vil den resterende del af dette skrift give en in-
troduktion til det eksperimentelle udstyr. Indledningsvis be-
skrives hvorledes man udvalger en monokromatisk neutronstrale,
og dernast hvorledes spektrometre til henholdsvis elastisk

og uelastisk neutronspredning er opbygget. Der vil gennem
teksten blive lagt vagt pd& at fremdrage nogle af de begrans-
ninger og problemer, man stgder pd ved det eksperimentelle ud-
styr. Disse betragtninger medfgrer enkelte regninger, men er

i sd stort omfang som muligt gjort kvalitative.

4.1 Monokromatorsystemet

En fastlaggelse af neutronstrdlens energi og impuls er en fast-
laggelse af neutronernesbglgevektor Eo (bdde retning og langde).
I det fglgende ses bort fra, at 50 kan have en (lille) vertical
komponent.

50'5 retning bestemmes ved at lade neutronstrdlen passere gennem
en Soller-kollimator, med rektangulart tvarsnit, hvori der

er indsat neutronabsorberende plader, se fig. 4.1.1.

[}
: b
' )
ho- | —f
Id 4.".0 '_n
M—‘;’-‘::----h— “—I
- o> ofom =o o= g
‘__o-‘-—.—

Fig. 4.1.1 Kollimator set fra oven, I: central strdle og
II ekstremstrile.

Ved geometriske betragtninger ses, at neutrontransmissionen gen-
nem en ideel kollimator er givet ved en trekantfunktion
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- U
I(U) s Io(].‘Ia-l) a =

d u
i zl<h (4.1.1)
Reelle kollimatorers transmissionsfunktion beskrives bedre ved

en Gaussisk funktion

2 a
I(uw) = I _exp(-(2,)%) a' = 4.1.2)
o e 2020223 (

Den eneste mulighed for at fastlagge k's retning absolut er
at lade a+0. Dette "koster" imidlertid intensitet. Det viser
"

sig, at a'er pd 20'-u40' er et passende kompromis mellem "in-

tensitetshensyn" og hensyn til, hvor eksakt k gnskes fastlagt.

k's lengde fastlagges ved en nuklear Bragg-refleksion i mono-
kromatorkrystallen. Bragg-loven giver

Im
l.k.‘ = 231nem ('4.1.3)

Krystaller er ikke perfekte, men opbygget af smd perfekte kry-
stallitter, der er lidt misorienterede i forhold til hinanden.
Man siger, at krystallen har en mosaikstruktur. Denne struktur
kan beskrives ved en sandsynlighedsfordeling, der giver sand-
synligheden for at finde en krystallit, der er orienteret vink-
len m fra middelorienteringen. Er fordelingen en Gauss-funktion

Wim) = konstant~exp(-(m.)2) n' = =l (4.1.u4)
n 2(2n2)?

taler man om en ideel imperfekt krystal. n kaldes krystallens
mosaikspredning. Som monokromatorkrystal benyttes en mosaikkrystal
med en ud fra intensitetshensyn passende valgt mosaikspredning
(typisk 20'-40').

Det samlede monokromatorsystem ser herefter ud som vist i
fig. 4.1.2. Bemark at der er kollimatorer bidde f¢r og efter
monokromatorkrystallen.
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Fig. 4.1.2 Monckromatcr system.

4.2 TFourdelingen af de udvalgte 50

Da transmission gennem kollimatorerne og krystallen er uafhan-
gige handelser, kan sandsynligheden for at en neutron slipper

igennem monokromatorsystemet direkte opskrives som

P = konstant-exp(-(2, )2) ~exp(-(2, )2) 'exp(-(!, )2) (4.2.1)
! n 2

sandsynligﬁed for

transmission gennem + * *

Kollimator 1 Krystal Kollimator 2

Ved at betragte fig. 4.2.1 ses, at P ikke er en funktion af 3

variable, men kun af 2 thi v = 2m-u

L / kollimator 2
misorienteret
kryslolt J
plansa :\ /
\‘EL- v
\
“ Oy-vems
\ Op-Meu
- ~»
krystal *
pions ot
) flh

kollimator 1
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Dvs.

P = P(u,m)

"

konstant -exp(~(2, ) )exp(~(2,) Dexp(-(ZBrth ?)

%

(4.2.2)

kcnstant'exp{—[(gi)2+(%.)2+(QE§E)2]}

Argumentet til eksponentialfunkticnen er en kvadratisk form
i u og m. P's niveaukurver i u,m-planen vil derfor vare ellipser.
Til at beskrive P-funktionen kan benyttes den niveaukurve for

hvilken P = ;Pmax'

Det er imidlertid ikke praktisk at beskrive P som funktion af

u og m. Det er mere bekvemt at anvende en beskrivelse, hvor P
direkte giver information om sandsynligheden for at finde et
givet k,- Der md derfor foretages en transformation fra vinkel-
rum til reciprokt rum. Denne transformation skal ikke i detaljer
gennemgas her, men en af de metoder, man kan benytte, skal an-
tydes. Grundlaget for beregningerne er Bragg-loven. Da vinklerne
u og m er smd, kan vi arbejde i en linear tilnzrmelse og en el-
lipse i vinkelrum vil ogsd vare en ellipse i reciprokt rum.

Ved en let omformning kan P gives som

P=P P, (4.2.3)
med
2 2
a,+a
Py = k°“5tant'eXP{-(u-2m- 2. 21772 } (4.2.4a)
- . 2 L 1 b.2.4
P2 = konstant exp{ m (—-2-—2 ’ﬁ)} (4.2.4b)
aj*e2

(merkerne pd a'erne og n er udeladt).

Lad os betragte tilfazldet P2 = konstant. Dette svarer til, at der
kun findes krystallitter med &n orientering eller med andre ord
monokromatorkrystallen er en perfekt enkrystal. Fig. 4.2.2 an-
tyder, hvorledes de mulige 50 vil ligge.
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Fig. 4.2.2 Definition af opl#sningsvektorerne X, o2 X, som
udspander monokromatur systemets opidsningsellipse.

Det ses, at endepunkterne vil falde pid en linie. Vi beckriver dette

ved en vektor X. med retning efte~ den linie, endepunkterne falder

pd, og langden zr bestemt ved P,'s fulde halvvardibredde.

Vi kan herefter betragte tilfaldet P1 = konstant. Dette er lidt
vanskeligere, da bdde m og u skal varieres for at opfylde dette
krav. Men i linezr tilnarmelse vil de derved fremkomne mulige k,
have endepunkter pi& en linie, og som fgr beskriver vi dette ved
en vektor X, med retning efter linien og langde givet ved P2's

fulde halvvardibredde.

Det kan vises, at 51 og 52 er konjugerede diametre i den til

reciprokt rum transformerede €llipse, der er P's halvvardiniveau-
Kurve ,

4.3 Hgjere ordens kontaminering

Ved en Bragg-refleksion er det ikke blot neutroner med bglgevek-
tor k, der reflekteres fra gitterplaner med gittervektor 1, men
ogsd neutroner med 2k vil reflekteres, nemlig fra planer med 2%
og s& videre; disse normalt ugnskede neutroner kaldes 2' ordens,
3' ordens o.8.v. Se fig. 4.3.1.
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1 ki3

Fig. 4.3.1 Spredningstrekant med anden ordens sprednings
indtegnet.

I visse tilfalde er det nuligt at filtrere disse neutroner vak
fra neutronstrdlen.

Som eksempel kan navnes, at Ge "automatisk" filtrerer 2' ordens
neutroner vak, ndr (l1ll)-refleksionen benyttes, da (222) er en
forbudt refleksion (strukturfaktoren er nul). Ved korte bglge-
lengder benyttes Ge i vid udstrakning som monokromatorkrystal.

4.4 Toaksespektrometret

Efter denne hiandfaste gennemgang af monokromatorsystemet er det
vasentligste forarbejde gjort til at forstd toaksespektrometrets
opbygning. A

Tra reaktorens Maxwell-fordelte neutronstrdle udvalges med mono-
kromatorsystemet en til forsgget passende neutronenergi. Omkring
monokromatoren er der en afskarmning af beton og borholdig poly-
ester dels af biologiske hensyn og dels for at holde baggrunden
for neutrontalleren lav. Lige udenfor denne afskarmning er der
anbragt en monitor, dvs. en taller, der har en fglsomhed pd ca.
10-“. Monitoren benyttes til at "talle” de indkomne neutroner.
Som monokromatorkrystal benyttes som regel en Ge-krystal eller
en krummet grafit-krystal, der virker som hulspejl og fokuserer
en hgj neutronstrdle pd en lille spreder. '

Sprederen anbringes pad et goniometer i det monokromatiske beam.
Goniometret kan roteres om en lodret akse. En velafskarmet taller
detekterer de spredte neutroner. Denne taller er sort for neu-
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troner, sdledes at alle neutroner, der kommer ind i talleren,
vil blive detekteret. Den vil afhangig af spektrometret enten
vere en lang (30 cm) proportionaltazller fyldt med BFa-gas,
hvor neutronerne skydes ind gennem i endevindue eller den vil
vere en proportionaltazller fyldt med 3He-gas ved et hgjt tryk
(2 eller 4 atm); 3He-tallerne har et vindue pd ca 10 cm'hgjde,
mens de kun er f4& cm dybe. En skitse af toaksemetret ses pa
fig. uw.u.1.

/) I/
27

€%

Fig. 4.4.1 Toaksespektrometer.
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4.5 Treaksespektrometret

Treaksespektrometret er vist pd fig. 4.5.1, og som det ses, er
den eneste forskel fra toaksespektrometret, at der mellem
sprederen og talleren er indsat et analysatorsystem. Dette er
opbygget ganske som monokromatorsystemet og kan derfor undersgge
bglgevektoren for de spredte neutroner. Analysatorkrystallen

er som regel en plan grafitkrystal.

teller

meni //'/
~ \L

Fig. 4.5.1 Treaksespextromster.
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4.6 Spektrometerstyring

For hvert enkelt mdlepunkt skal de 3 vinkelarme, sprederens
rotation samt evt. temperatur og eksternt magnetfelt indstilles.
Spektrometrene er styret af PDP8-computere, der beregner og ind-
stiller vinklerne. En beskrivelse af programmer og det mekaniske
og elektroniske udstyr findes ved hvert spektrometer.

4.7 Toaksespektrometrets oplgsningsevne

Under gennemgangen af monokromatorsystemet blev begransningerne

i fastlaggelsen af gc's retning og langde vist. Disse begrans-
ninger er af afggrende betydning for udseendet af de refleksioner
der males og instrumentets evne til at adskille refleksioner.

Man siger, at instrumentet har en endelig opl#sningseven.

Bide for to- og treaksespektrometret kan oplgsningsevnen be-

handles analystisk. Det er de indledende trin i denne behandling,

der er givet i afsnit 4.2, Vi skal ikke her fortsatte denne udledning,
men blot give resultatet kvalitativt for toaksespektrometret.

Toaksespektrometrets oplgsningsfunktion er en sandsynlighedsfor-
deling, der afhanger af
1) kollimation mellem reaktor og monokromator, monokromator
og sample, sample og taller
2) monokromatorkrystallens mosaikspredning
3) spredningsvektoren k.

Sandsynlighedsfordelingen beskrives ved sin halv-vardi niveau-
kurve, der er en ellipse.

I fig. 4.7.1 cg fig. 4.7.2 ses, hvorledes en variation af x pa-
virker oplgsningsevnen. Fig. 4.7.2 er en computerberegning af
oplgsningsellipsen, fig. 4.7.1 viser eksperimentelle resultater.
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Fig. 4.7.1 Exempel pd miling langs en linie i det reciprokke
rum. Milingen viser hvorledes den instrumentelle
opl¢sning indvirker p& refleksionermes bredde.

S A A
A

Scon
direction

[ 5

Fig. ».7.2 En computer-beregning af de til fig. 4.7.1 hgrende
oplnningullilpur.
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I fig. 4.7 3 ses, hvorledes en mdling gennem et og samme Bragg-
punkt "skifter udseende" afhangigt af den retning, man miler
gennem punktet.

'f t

Fig. 4.7.3 Illustration af liniebreddens afhangighed af
scanretning. Sprektrometrets oplgsnings ellipse er
indtegnet forskudt fra milepunkterne i det
reciprokke gitter.

De midleresultater, man fir, fremkommer ved en foldning mellem
oplgsningsfunktionen og sprederens responsefunktion. I prin-
cippet kan vi altsd efter en analytisk eller eksperimentel fast-
laggelse af oplgsningsfunktionen affolde mileresultaterne og
bestemme sprederens responsefunktion. I praksis er det dog ofte
vanskeligt at foretage denne affoldning.
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