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1 Organisatorisches
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Die Lektiire dieser Anleitung ist Teil der Vorbereitung zum Praktikumsversuch inelas-
tische Neutronenstreuung. Da eine komplette Darstellung der Vorkenntnisse, die fiir die
Versuchsdurchfiihrung notwendig sind, den Rahmen dieses Dokuments sprengen wiirde,
findet zum Versuch ein spezielles Vorbereitungsseminar statt. Zu diesem Termin soll
sich je eine Gruppe in ein vorher mit dem Betreuer abgesprochenes Thema einarbeiten
und die fiir den Versuch relevanten Dinge in einem ca. 15 miniitigen Vortrag fiir die
im jeweiligen Semester teilnehmenden Studenten zusammenfassen. Genaue Aufgaben-
stellungen finden sich am Ende dieser Anleitung. Sie erhalten auch Literaturstellen zu
den einzelnen Vortrdgen. Im Zuge der Versuchsvorbereitung werden einige Konstruk-
tionen anzufertigen sein. Bringen Sie daher zum Seminar bitte Zirkel und Geodreieck,
sowie einen Taschenrechner mit. Weiterhin findet eine Fiithrung durch den Reaktor statt
und Sie erhalten die, fiir alle Téatigkeiten in kerntechnischen Anlagen vorgeschriebene
Strahlenschutzbelehrung.

Der Zeitaufwand bei diesem Versuch ist hoher als bei anderen. Vorbereitungsseminar
und Durchfithrung sind auf je einen Tag veranschlagt. An Heimarbeit fallt zusdtzlich zur
Ausarbeitung die Vorbereitung eines Vortrages an. Die inelastische Neutronenstreuung
wird daher doppelt im Vergleich zu anderen Praktikumsversuchen gewichtet. Das PUMA
ist ein hochmodernes Instrument, an dem internationale Wissenschaftler im 24-Stunden-
betrieb arbeiten. Das Praktikum wird in den Zeitplan integriert. Richten Sie sich daher
bitte darauf ein, dass, falls es aus terminlichen Griinden erforderlich ist, der Versuch
auch nachts oder am Wochenende stattfinden kann.

2 Der Versuchsaufbau

»,Das PUMA“ (thermisches Dreiachsenspektrometer mit Polarisationsanalyse und Multi-
Analysator- Detektor ) ist ein Vertreter der géngigsten Spektrometerform an Forschungs-
reaktoren. Das erste Gerét dieser Art wurde von Bertram N. Brockhouse 1954 am NRU
Reaktor in Chalk River aufgebaut und 1959 noch einmal entscheidend verbessert. Brock-
house erhielt 1994 den Nobelpreis fiir seine Leistungen im Bereich der inelastischen
Neutronenstreuung. Die Steuerparameter wurden damals noch von der zentralen Re-
chenanlage des Instituts, dem Datatron als Ausdruck geliefert und iiber Drehschalter
am Instrument eingestellt. 1959 stieg man auf Lochkarten um, soweit die Geschichte.
Neben einer weitgehenden Automatisierung vieler Vorgénge und der Steigerung der In-
tensitdten am Detektor um mehrere Zehnerpotenzen(!) hat die neuere Zeit auch erheblich
verbesserte Sicherheits- und Strahlenschutzrichtlinien hervorgebracht, die IThnen zugute
kommen. Die grundsitzliche Funktionsweise ist dabei gleich geblieben:
Ein Strahl thermischer Neutronen

(Energie E ~ 30meV, Impuls p ~ 4 - 1072 kg m/s), dem nach der de Broglie Beziehung
eine Wellenlénge

A= (1)



2 Der Versuchsaufbau
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Abbildung 1: Schematischer Aufbau eines Dreiachsenspektrometers.

Anmerkung: alle Winkel werden im Bereich [—180°,180°] gezéhlt. (0° in Richtung
des Strahls, positive Winkel nach rechts gemessen.) 20 ist im vorliegenden Beispiel
also negativ.

bzw. ein Wellenvektor der Lénge k = 27” zugeordnet werden kann, tritt durch ein Strahl-
rohr aus dem Moderatortank des Reaktors aus. Er trifft auf einen Einkristall mit Netz-
ebenenabstand d, den Monochromator.

Der Bragg-Bedingung,

nA = 2dsin 9, (2)

folgend findet sich im Winkel 20,,, ein monochromatischer Neutronenstrahl (Wellenvek-
tor k;, Energie E;), der auf die zu untersuchende Probe trifft.

Dort &ndern sich gemifl den inelastischen Streugesetzen Richtung und
Energie der Neutronen. In einem zweiten Spektrometer (Reflexion an zweitem Bragg-
Kristall = Analysator) werden lediglich Neutronen mit dem Wellenvektor ky bzw. der
Energie E; zum Detektor weitergeleitet. Der Experimentator ist so in der Lage, sowohl
den Impulsiibertrag (Q) der Neutronen an die Probe, als auch die Energiemenge, die bei
inelastischen Prozessen deponiert wird (AFE), zu bestimmen.

Q=k—kj, AE = E; — Ey. (3)
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Um verniinftige Z#hlstatistiken zu erhalten, wird jeweils bei einer fest eingestellten Kon-
figuration des Geriites (entspricht einem bestimmten Energie- und Impulsiibertrag), ge-
messen. Die Streufunktion der Probe wird so punktweise abgerastert. Bei solchen Scans
konnen zum Beispiel @ oder E konstant gehalten werden, dazu spéter mehr.

Das PUMA ist am Strahlrohr 7 in der Experimentierhalle des FRMII aufgebaut und
zeichnet sich durch einen hohen erreichbaren Neutronenfluss aus. Detailierte Informatio-
nen zum Gerét erhalten sie auch unter:
http://www.frm2.tum.de/puma/index_en.shtml.

Es folgt nun eine Beschreibung der Komponenten eines Dreiachsenspektrometers. Pho-
tos der wichtigsten Bauteile finden Sie auf Seite 8.

Abschirmung Aufgrund der biologischen Wirkung von Neutronen muss der gesamte
Primérstrahlbereich mit dem Monochromator in einer Abschirmburg (am PUMA gelb
lackiert) untergebracht werden. Da Neutronen Kernreaktionen initiieren und damit an-
dere Materialien aktivieren, kann die Abschirmung wihrend des Betriebszyklus des
FRMII nicht getffnet werden. Sie kénnen jedoch einige Einbauten auf den Photos erken-
nen. Die Burg soll sowohl v-Quanten als auch Neutronen abschirmen. Sie besteht aus
Schwerbeton mit hohem Kristallwasseranteil, dem ferner Bohr beigemengt ist. Ebenfalls
Verwendung finden borierte Polyethylen(PE)-platten. Kristallwasser und PE enthalten
groffe Mengen Wasserstoff und eignen sich gut zum Abbremsen schneller Neutronen.
Bohr besitzt einen hohen Absorbtionsquerschnitt fiir thermische Neutronen! und das
bei Neutroneneinfang entstehende Isotop ist nicht radioaktiv.

Bei der Bewegung der Monochromatorachse wird ein Ring der Abschirmung mitge-
dreht, der eine Aussparung, den Strahlkanal, enthélt. Hier tritt der am Monochromator
gebeugte Strahl aus. Um bei fortgesetzter Drehung nicht irgendwann den Primérstrahl
zu verdecken, werden 5 sog. Mobilblocke aus Schwerbeton iiber eine automatische Steue-
rung jeweils so versetzt, dass gerade die Offnung fiir den Primérstrahl bleibt, alle anderen
Richtungen aber abgeschirmt sind (siehe Abb.1).

Monochromator Im Zentrum der Abschirmburg sitzt der Monochromator. Er besteht
aus einem Aluminiumrahmen, auf dem mehrere Einkristalle montiert sind, die in ei-
nem Winkel ©,, gegen den Primérstrahl verdreht werden. Die Intensitédt des im Winkel
20,,2 ausgekoppelten, monochromatisierten Strahls hingt vom verwendeten Material
aber auch vom Einfallswinkel ab. Um einen groflen Wellenléingenbereich bedienen zu
konnen stehen am PUMA vier verschiedene Monochromatoren zur Verfiigung, die iiber
einen automatischen Wechsler ausgetauscht werden. Zur Anwendung kommen Kupfer
(Cu[111], Cu[220]), Pyrolythischer Graphit (PG[002]) und Silizium (Si[331]). In eckigen
Klammern sind dabei die Miller-Indizes der jeweils reflektierenden Netzebenen angege-
ben. Die genaue Ausrichtung der Rahmen geschieht durch ein Goniometer (siehe unten).

!Typische Reaktion: :°B + ¢n — Li + 5He + 2.8 Mev
2Ach‘cung: Manchmal werden ©,,, ©s und ©, auch mit a3 bis as bezeichnet.
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Um Braggreflexe hoherer Ordnung auszuschalten, n =2,3... (Gl (2)), kann ein me-
chanischer Selektor vor dem Monochromator in den Strahl gefahren werden. Er besteht
aus geschlitzten Scheiben, die auf einer Achse parallel zum Primérstrahl rotieren und
nur von Neutronen eines bestimmten Geschwindigkeitsbereiches passiert werden kénnen.
Dieses Verfahren ist durch die erreichbaren Drehgeschwindigkeiten begrenzt. Fiir hohere
Energien kommen Filter zum Einsatz.

Wie an den meisten modernen Spektrometern besteht auch am PUMA die Moglichkeit
einer fokussierenden Messung, d.h. der Monochromator kann in horizontaler und verti-
kaler Richtung gekriimmt werden, um, wie ein Hohlspiegel, den Neutronenstrahl auf die
Probe zu biindeln. Bei geschickter Wahl der beteiligten Abstéinde kann so auch eine
Fokussierung der Impulse erreicht werden. Technisch wird die Kriimmung im Falle von
Si iiber ein direktes Verbiegen der Kristalle erreicht. Bei den anderen Monochromato-
ren werden iiber 100 kleine Einkristallpléttchen so gedreht, dass ihre Oberflichen ein
Paraboloid annéhern.

Von auflen ist an der Abschirmburg nur der Strahlkanalausgang zu erkennen. An ihm
ist der Probentisch in variablem Abstand montiert.

Probentisch Die Probe befindet sich auf dem auf Luftfiilen frei beweglichen Proben-
tisch. Er kann mit verschiedenen Goniometern bzw. einer Eulerwiege bestiickt werden.
Auch sind diverse Probenumgebungen zum Einstellen von Druck und Temperatur vor-
handen. Auf der Achse des Probentisches kann sowohl die Probe, als auch der Flansch,
an dem sich das Sekundérspektrometer befindet, gedreht werden. Der Winkel zwischen
einfallendem und ausfallendem Strahl ist dabei 20;.

Analysator Der Analysator befindet sich ebenfalls unter einer Abschirmung. Diesmal
nicht zum Schutz der Umgebung, sondern, um den Untergrund am Detektor zu mini-
mieren. Hinter der Eintrittsoffnung befindet sich wieder ein mit mehreren Einkristallen
bestiickter Rahmen, der eine fixe Vertikal- und variable Horizontalkrimmung aufweist.
Wie am Monochromator stehen auch fiir den Analysator verschiedene Materialien zur
Verfiigung (PG[002], Si[331]). Der Rahmen steht im Winkel ©, zum Strahl, der De-
tektor ist um 20, gedreht. Auch hier muss man sich iiber die Winkelabhéngigkeit der
reflektierten Intensitdt im Klaren sein.

Detektor Der Detektor besteht aus einem Ensemble von Zihlrohren, die mit 3He unter
hohem Druck (ca 5 bar) gefiillt sind. Ein Neutron kann von einem *He-Kern eingefangen
werden und zu *He umwandeln. Dabei wird ein y-Quant frei, welches das Gas ionisiert
und wie in einem gewGhnlichen Geiger-Miiller-Zéhlrohr nachgewiesen wird. Es wird dabei
nicht unterschieden, in welchem Zahlrohr ein Signal aufgetreten ist. Auf diese Weise
werden ca. 80% aller einfallenden Neutronen erfasst.

Blenden, Kollimatoren und Abschwacher Neben den bisher beschriebenen Komponenten
befinden sich noch verschiedene Bauteile im Strahlengang, die vor allem der Begrenzung
des Strahles dienen. So existieren am Ausgang des Strahlkanals zwei variable Blenden,
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Abbildung 2: Schematische Darstellung eines Soller-Kollimators. Die Divergenz des aus-
tretenden Strahles ergibt sich zu o = 2 tan(d/l), in diesem Bespiel ca. 18°.
Am PUMA liegen die Kollimationen im Minutenbereich.

die den Strahl genau auf die Grofle der Probe zuschneiden. Dort kann der Stahl mit
einem Sekundarshutter auch vollsténdig unterbrochen werden. Weitere Blenden befinden
sich zusammen mit dem Primérshutter in der Abschrimwand des Reaktorbeckens und
zwischen Monochromator und Strahlkanal.

Dariiber hinaus gibt es in jedem Teil des Strahlenganges sogenannte Soller-Kollima-
toren. Diese bestehen aus ca. 20cm langen, mit GdOy beschichteten Folien, die exakt
parallel ausgerichtet sind und so die Divergenz des Strahls begrenzen. Das Ausmaf} dieser
Begrenzungen wird durch den Winkel « beschrieben (siehe Abb. 2). Es sind Kollimatoren
mit a = 10’ bis @ = 60’ withlbar. Dabei gilt: Geringe Strahldivergenz korrespondiert mit
hoher Auflésung aber geringer Intensitéit. Die Primér- und Sekundérkollimatoren sind in
die Abschirmburg integriert und werden automatisiert gewechselt, wihrend dies im Se-
kundarspektrometer von Hand vorgenommen wird. Grundsétzlich engen wir den Strahl
zur Verbesserung der Auflésung nur horizontal, d.h. in der Streuebene ein. Die vertikale
Auflésung ist fiir uns nicht relevant. Um moglichst hohe Intensitédten zur Verfiigung zu
haben, werden senkrecht zur Streuebene grofie Strahldivergenzen zugelassen.

Gelegentlich, z.B. zu Justagezwecken, steht der Detektor direkt im Strahl. Um dabei
eine Sattigung der Zahlrohre zu vermeiden, existieren im Primérstrahlbereich PE-Platten
unterschiedlicher Stérke, die zur Abschwéichung in den Strahl gefahren werden kénnen.

Monitor Da bei einer Messung nicht die absoluten Zahlraten sondern nur die relativen
Intensitdten, bezogen auf den auf die Probe einfallenden Strahl von Interesse sind, befin-
det sich im monochromatisierten Strahl ein Monitordetektor, dessen Signal proportional
zur einfallenden Intensitét ist. So ist es moglich, das Detektorsignal zu reskalieren und
die Messung unabhéngig von der Intensitdt einfallenden Strahls, die u.a. mit 20,, oder
Schwankungen in der Reaktorleistung variiert, zu machen (siehe Abschnitt 3.9).

Goniometer Monochromator, Analysator und Probe befinden sich auf sog. 2-Achsen-
Goniometern. Sie ermoglichen Kippungen um zwei zueinender senkrechte Achsen, die
sich im Zentrum des Strahls schneiden. Dadurch wird der Kristall nicht aus dem Strahl
herausgedreht. Die erreichbaren Winkel sind allerdings begrenzt (+£15°), die Probe muss
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also bereits vorjustiert sein®. Die Goniometer befinden sich zudem auf Translationsti-
schen, um Verschiebungen ins Zentrum der vertikalen Drehachsen zu kontrollieren.

Um eventuelle Unklarheiten, die die Anordnung und Funktionsweise der Komponenten
betreffen, zu beseitigen, wenden Sie sich am besten wéihrend der Fithrung an Thren Be-
treuer, da die Fragen dann gleich vor Ort erldutert werden koénnen. Die genaue Planung
der Scans, der verwendeten Kollimationen sowie Auswirkungen auf die Messgenauigkeit
sind Gegenstand des Vorbereitungsseminars.

3Diese Einschrinkung umgeht man durch die Verwendung einer sogenannten Eulerwiege, die
Rotationen in alle Raumrichtungen zulédsst.

Erste Seite: Gesamtansicht des PUMA mit dem Reaktorbecken im Hintergrund.
Deutlich zu erkennen sind der Monochromatorwechsler in der noch offenen Burg, sowie
Ein- und Austrittséffnungen fiir den Strahl in den Abschirmungen. Auf dem Probentisch
befindet sich eine Tieftemperaturprobenumgebung, mit der Temperaturen von bis zu 3K
eingestellt werden kénnen.

Abbildung 3: (Folgende Seite) Komponenten des PUMA aufgenommen in verschiedenen
Aufbaustadien
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(a) PG-Analysator. Durch Drehung der (b) Si-Monochromator. Zur Fokussierung werden
Segmente wird die horizontale Kriimmung die Waver direkt gebogen.
variiert.

(e) Detektor bestehend aus 5
*He-Zshlrohren

(f) Probentisch (g) Blick in das Sekundé&rspektrometer (ohne
Kristall). Der Detektor befindet sich unter der
grauen Abschirmung
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Diese Zusammenfassung dient als Wiederholung der speziell fiir den Versuch relevan-
ten Theorie. Dabei wird davon ausgegangen, dass der Stoff bereits Teil der Vorlesung
,Einfithrung in die Festkorperphysik® war. Als bekannt vorausgesetzt werden weiterhin
Kenntnisse iiber verschiedene Typen von Kristallgittern, die Begriffe Einheitszelle und
Basis sowie der Umgang mit Miller’schen Indizes.

Falls Thnen die angesprochenen Dinge zum ersten Mal begegnen, sollten Sie auf je-
den Fall einen Blick in ein gingiges Lehrbuch der Festkorperphysik riskieren, um ein
grundlegendes Versténdnis zu erwerben. Literaturangaben in den einzelnen Abschnitten
erleichtern Thnen die Recherchearbeit.

3.1 Inelastischer Streuquerschnitt

Die Versuchsanordnung sieht vor, dass ein monoenergetischer (Energie E;) Neutronen-
strahl aus einer bestimmten Richtung (Wellenvektor k;) auf eine Probe einfillt. Das
Verhiltnis der Intensitét des in einen gewissen Raumwinkel d©2 (Wellenvektor ky) ge-
beugten Strahls, der die Energie Ey 4 dE besitzt, zur Intensitét des einfallenden Strahls
ist der differentielle Streuquerschnitt

Io g, do?

Iy dQdE; @)

Die Streuung der Neutronen an Kernen wird im Rahmen der Quantenmechanik als
kleine Stérung des urspriinglichen Systems behandelt. Unter dem Schlagwort ,,Fermis
goldene Regel“ ist die entsprechende Herleitung beim Nachlesen in einem Standardwerk
zu finden.

Literatur: [8]
Im Allgemeinen l&sst sich zeigen, dass der Streuquerschnitt folgendermaflen gegeben ist:

Po |kl
dQ dE;  |k;]

5(Q,w). (5)

Die Streufunktion S hiingt vom Impulsiibertrag Q = k; —k ¢ und dem Energieiibertrag,
ausgedriickt in einer Wellenldngenéinderung w = % ab. Da zwischen w bzw. F und |ky|
ein quadratischer Zusammenhang besteht, gilt fiir den in der weiteren Rechnung in 3.9
verwendeten Querschnitt:

d3o ~ 1
dkgy dkgy dky. |k

5(Q,w). (6)

Literatur: vgl.[12], Kap.4

4Eigentlich: Anderung des Wellenvektors. In Einheiten von £ ist dies jedoch genau der Impulsiibertrag.
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Abbildung 4: Allgemeine Streugeometrie und Bezeichnungen

Wir betrachten zunichst nur elastische Streuung (|k;| = |k¢|). Wir werden sehen, dass
dies gerade durch die Annahme einer nicht zeitabhéngigen Verteilung der Steuzentren
gegeben wird.

3.2 Elastische Streufunktion

Wir stellen uns die auf die Probe einfallenden Neutronen als ebene Welle vor. Thre
Amplitude hingt zu jedem Zeitpunkt ¢t vom Ort P = R+ r ab (vgl. Abb. 4):

Ap = Ao 6i[ki'(R+T‘)]—iwot. (7)

Sie regt die Streuzentren zur Emission von Kugelwellen mit der Amplitude A’ an, die in
einer festen Phasenbeziehung zur urspriinglichen Welle stehen.

Ap = p(P) Ap, (8)

p(r) heiit lokale Streudichte und hat die Einheit m~2. Es trete keine Mehrfachstreu-
ung auf®. Am Beobachtungsort B erhalten wir fiir die von einem bestimmten Ort P

ausgehende Welle:
ilks (R —7)]
Ag(r,t) = Ap(r,t) P(T)W

wobei k in Richtung von (R’ — 7) zeigt.
Wir nehmen nun die Entfernungen R und R’ grof§ gegeniiber r an.

Ap(r1) = Ap(r, ) plr) geler (=) "o

SEntspricht der Born’schen Niherung in der quantenmechanischen Streutheorie

10
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mit gleicher Richtung von k; fiir alle P. Wir setzen Ap ein und sortieren:

Ao ik R il r—Fe )] —icos
AB(T, t) _ ﬁel(k’ R+ik; R )p(r)e il(kp—k;)-7] iwit (11)
Der erste Term ist ein konstanter Phasenfaktor, der nicht mehr vom Ort innerhalb der
Probe abhéngt. Die gesamte Streuamplitude ergibt sich nun durch Integration iiber den
streuenden Bereich.

Ap(t) x e_w"t/ p(r)e ks =ki)m] g (12)
v
Solange p nicht von der Zeit abhingt, enthélt die Zeitabhingigkeit von Ap nur die
Frequenz w; (elastische Streuung).
Im Experiment haben wir keinen Zugriff auf die Amplitude der Welle sondern lediglich
auf ihr Quadrat. Fiir die Streufunktion erh&lt man:

2

S(Q) x /Vp(r)ei QT
mit: Q = ks — k;. (14)

(13)

Wir identifizieren die Streufunktion also bis auf einen Faktor als das Quadrat der Fou-
riertransformierten unserer Streudichte.

Literatur: vgl.[9], [14]

3.3 Kohérente vs. inkohdrente Streuung

Da wir uns auf Wechselwirkungen mit den Kernen beschrinken und die Wellenléingen
von thermischen Neutronen (= A) grof im Vergleich zu den Kernabmessungen (10™* A)
sind, konnen wir uns die Probe in guter Niherung als Anordnung von punktférmigen
Streuzentren vorstellen. Die Streudichte ist also von der Gestalt:

p(r) = Z bid(r; — ) (15)

wobei r; die Positionen der Streuzentren und b; die jeweilige Streuléinge bezeichnen. b
ist ein MaB fiir die Amplitude der von einem Atom ausgehenden Kugelwelle und b ihr
Mittelwert.

Ein Material, in dem identische Atome regelméfig angeordnet sind, besitzt als Streu-
funktion ebenfalls wieder ein regelmifiiges Punktgitter (siehe néichster Abschnitt). Im
Allgemeinen jedoch besteht ein Kristall aus einem Isotopengemisch, dessen Bestandteile
sehr unterschiedliche Streuléingen fiir Neutronen besitzen kénnen. In solch einem Fall
ist die Interferenzbedingung lediglich fiir eine gemittelte Streuléinge erfiillt. Setzt man
(15) in (13) ein, so erhélt man unter der Annahme einer statistischen Verteilung der

11
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unterschiedlichen Streuzentren folgende Form fiir die Streufunktion:
$ = (8)* Sian. + (8 = ()*) Sink.. (16)

Sink. hiangt dabei nicht mehr von der relativen Position der Atome untereinander und
damit nicht mehr von der Struktur der Probe ab. Der zweite Term liefert also einen
Signaluntergrund, der unabhéngig vom Streuwinkel und der Probenausrichtung ist. Diese
sogenannte inkoh#rente Streuung kann stets beobachtet werden, wenn die Streudichte
lokal in unkorellierter Weise variiert, also auch bei Punktdefekten im Gitter und zufillig
verteilten Kern- und Hiillen-Spinausrichtungen. Ein populdrer inkohérenter Streuer, der
beinahe keinen kohédrenten Anteil mehr besitzt, ist Vanadium. Da man keine storenden
Bragg-Reflexionen beobachtet, eignet es sich besonders zu Justagezwecken.

Literatur: vgl.[14]

3.4 Reziproker Raum und Brillouin-Zonen

Die Probe, an der der grofite Teil unserer Messungen durchgefithrt werden soll, ist ein
sehr guter kohdrenter Streuer. Beschéftigen wir uns also nun mit dem Aussehen von Sy, .
Wir gehen zunéchst von einem Bravais-Gitter mit einatomiger Basis aus. Die Streudichte
hat die Form:

p(r) = bo(hai+kay+lasg) — 7], (17)
h.k,l

wobei a; die erzeugenden Gittervektoren bezeichnen. Die Fouriertransformierte einer
solchen Funktion lautet:

A(q) = \/127( / S b6Y(har + kag +Lag) — rle 97 dr (18)

Rk,

— Z b@—iq~[(h01+ka2+la3)]‘ (19)
h,k,l

Summiert man tiber hinreichend viele Indizes, so ergibt sich wieder ein Punktgitter, das
reziproke GitterS. Der Raum der Wellenvektoren wird als reziproker Raum bezeichnet.

Die erzeugenden Vektoren g; des reziproken Gitters ergeben sich aus denen des ur-
spriinglichen iiber die Beziehung”:

g, aj = 27T5i7j. (20)

Der reziproke Vektor g1 steht also auf den Vektoren as und ag senkrecht und sein Betrag

SMan kann zeigen, dass das reziproke Gitter eines Bravais-Gitters wieder ein Bravais-Gitter ist, das
alle Symetrieelemente des urspriinglichen Gitters besitzt.

"die in Gl. (20) angegebene Definition ist die in der Physik {ibliche. Der Faktor 27 hingt von der
Definition des Wellenvektors ab und wird besonders in der Kristallographie auch gelegentlich
weggelassen.

12
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1LE

Abbildung 5: 2-dimensionales Punktgitter im realen und im reziproken Raum. Um einen
reziproken Gitterpunkt ist die erste Brillouin-Zone eingezeichnet. Beachten
sie, dass die erzeugenden Vektoren beider Gitter GI. (20) erfiillen.

ist:
2
(a1 cos<t(a1, (a2 x a3)))

(21)

Im einfachsten Fall, dem sc-Gitter, stehen alle (realen) Gittervektoren paarweise aufein-
ander senkrecht. Die Richtungen der reziproken erzeugenden Vektoren fallen also mit
denen des realen Gitters zusammen. Man beachte aber, dass die Dimension des rezipro-
ken Gitters ebenso wie die von Wellenvektoren 'm~!" ist (siehe G1. (20)).

In (13) haben wir die Streufunktion als Quadrat der Fouriertransformierten der Streu-
dichte identifizert. Sie ist dann von 0 verschieden, wenn folgende Bedingung erfiillt ist:

Q=G =hg, +kgy,+1g; (Laue-Bedingung). (22)

Wellenvektoren, die diese Gleichung erfiillen, bilden die Bragg-Reflexe im Spektum der
Probe. Sie werden mit Hilfe der Indizes h, k,! durchnummeriert.

Ublicherweise werden das fce-Gitter bzw. das bee-Gitter nicht iiber ihre primitiven
FEinheitszellen, sondern als sc-Gitter mit mehratomiger Basis aufgefasst. In der Folge
tauchen nicht alle Reflexe des sc-Gitters auf. Dies wird durch den Strukturfaktor be-
schrieben und ist noch Gegenstand des Vorbereitungsseminars. Gl. (20) liefert dann
nicht die Erzeugenden des reziproken Gitters.

Eine niitzliche Konstruktion zur Arbeit mit Wellenvektoren im reziproken Raum ist
die der Brillouin-Zonen. Man erhélt sie, indem man man in ein reziprokes Gitter die
mittelsenkrechten Ebenen der Verbindungsvektoren eines reziproken Gitterpunktes mit
allen anderen einzeichnet® (sieche Abb. 5).

8 Alle einfallenden ebenen Wellen, deren Wellenvektoren auf dem Rand einer Brillouin-Zone enden,

13



3 Theoretische Grundlagen

(a) Das reziproke Gitter eines fcc-Kristalls ist ein (b) Laue-Aufnahme eines Siliziumkristalls
bce-Gitter. Gezeichnet sind zwei erste ([110]-Richtung) bei Bestrahlung mit
Brillouin-Zonen. Bei Kristallen, die wie z. B. polychromatischer Rontgenstrahlung erhalten
Silizium aus zwei gegeneinander verschobenen wir eine zweidimensionale Projektion des
fcc-Gittern bestehen, treten jedoch nicht alle reziproken Gitters bis zu bestimmten Indizes,
Punkte als Reflexe in Erscheinung. die durch die minimale Wellenlange der

Roéntgen- strahlung festgelegt werden.

Abbildung 6: 3-dimensionale Betrachtung der elastischen Streuung.

Achtung: Die Konstruktion der Brillouin-Zonen richtet sich immer nach dem
zugrundeliegenden Bravais-Gitter. Germanium und Silizium beispielsweise besitzen
ein fce-Gitter mit 2-atomiger Basis. Dies wirkt sich insofern auf die Streufunktion
aus, als dass einige Reflexe wegfallen, andere verstiarkt werden. Das reziproke Gitter
bleibt jedoch das eines fce-Kristalls.

Die ersten Brillouin-Zonen um die Punkte des reziproken Gitters fiillen den reziproken
Raum aus. Anhand dieser Einteilung lassen sich leicht Punkte hoher Symmetrie identi-
fizieren. Diese sind fiir gewohnlich mit Buchstaben bezeichnet (siehe Abb. 9).

Literatur: [9] Kap. iiber die Beugung an periodischen Strukturen.

3.5 Inelastische Streuprozesse

Wir lassen nun eine zeitliche Verdnderung der Streudichte p zu.

p(r(t) o Y d(ra(t) — 7). (23)

erfiillen die elastische Streubedingung (22), da ja ein- und austretender Wellenvektor gleich lang
sein miissen.

14
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Die Atome sollen kleine Schwingungen um ihre Ruhelage ausfiihren,

ro(t) =1y + upn(t). (24)
Unter der Annahme, dass die Kréfte zwischen zwei benachbarten Atomen proportional
zu ihrer gegenseitigen Auslenkung sind (harmonische Néherung), lidsst sich jeder Schwin-

gungszustand des Kristalls als Superposition von ebenen Wellen mit Wellenvektoren g
beschreiben?:

() = Y eFlam—e@), (25)
q

Die Streuamplitude war nach den Glen. (13) und (23):

A o g7t Z et Qmlt) (26)

Wir setzen Gl. (24) ein und entwickeln die Exponentialfunktion fiir kleine u:

A o e—iwit Z o1 QT ,—i Qun(t) (27)

re ity e QT — i Q- u(t)] (28)

— p—iwit Z e 1Qrn _ iQ-u e~ 1Qmn Fi(grn—w(q)t) (29)
n,q

Gl. (29) enthilt dann neben den bereits aus der elastischen Streuung bekannten Termen
fiir jedes ¢ den Ausdruck:

Z i Q - u e~ 1QF D Tl —ilwiw(@t (30)

Es gibt also Streuwellen, deren Frequenzen gerade um die Frequenz der Kristallschwin-
gung gegeniiber der Primérwelle verschoben sind. Zusétzlich gilt analog zum elastischen
Fall, dass die Summe in (30) nur dann von 0 verschiedene Werte annimmt, falls die
Gleichung

Q=ki—k;=GFq (31)
mit einem reziproken Gittervektor G erfiillt ist. Die Frequenzbedingung lautet:

wr = w; w(q). (32)

Dies entspricht auch der Losung fiir das erste Glied einer Taylorentwicklung von anharmonischen
Potentialen.

15



3 Theoretische Grundlagen

Abbildung 7: Streudiagramme fiir die inelastische Streuung von Neutronen an einem fcc-
Kristall. Gezeichnet ist die reziproke [110] Ebene. Bezeichnungen wie im
Text. Der Energieiibertrag dufert sich iiber die unterschiedliche Lédnge von
k; und ks

Multipliziert man beide Gleichungen mit A und wahlt G = 0, so erhélt man:

hAw F hw(q) =0, (33)
hk; — hk; T hq =O0. (34)

Dies sind gerade die quantenmechanischen Ausdriicke fiir die Impuls- und Energieerhal-
tung bei Streuung des Neutrons an einem Teilchen, das iiblicherweise als Phonon be-
zeichnet wird. In der Tat ldsst sich diese Analogie auch quantenmechanisch untermauern.

Siehe z.B.[2] Anhang N.

Der Impuls eines Phonons ist, wie aus den Gleichungen ersichtlich, nur modulo eines
reziproken Gittervektors bestimmt. In der Tat sind zwei Gitterschwingungen, deren
Wellenvektoren sich nur um einen reziproken Gittervektor unterscheiden, physikalisch
gleich (siehe Abb. 8). Man kann daher den Wellenvektor jedes Phonons immer re-
lativ zum néchstgelegenen reziproken Gitterpunkt auffassen und sich bei theoreti-
schen Uberlegungen auf die 1. Brillouin-Zone beschrinken. Dabei ist zu beachten,
dass die Wahrscheinlichkeit fiir die Anregung eines Phonons mit der Intensitit des
néchstliegenden elastischen Peaks skaliert. Beispiel sieche Abb. 12 Aufgrund dieser Ei-
genschaft der Phononen spricht man von Teilchen mit Quasiimpuls'®.

0Der tatséchliche Impulsiibertrag der Neutronen wird, wie in der elastischen Streuung, vom Kristall
als Ganzes aufgenommen und interessiert diesen aufgrund seiner Masse herzlich wenig
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Abbildung 8: Aquivalenz von Gitterschwingungen aus [10]: Beide hier skizzierten Wellen
fiithren zu den gleichen Auslenkungen der Atome aus der Ruhelage. Sie sind
physikalisch identisch. Alle Wellen, deren Wellenldnge A1 kleiner ist als 2a
(weiBe Linie) kénnen auf solche zuriickgefiihrt werden, fiir die Ap > 2a gilt
(schwarze Linie). i—? = i—z - 2?”, wobei n%ﬁ die Lénge eines reziproken

Gitter- vektors ist. Die Wellen mit X\ > 2a sind aber gerade die, deren
Wellenvektoren in der ersten Brilloin-Zone liegen.

Literatur: vgl. [9] Kap. 4

Anschaulich kann man sich inelastische Streuprozesse auch so vorstellen, dass ein Neu-
tron eine Schwingung im Kristall anregt, dabei an Energie verliert bzw. durch Streuung
an einem bereits schwingenden Atom noch Energie erhilt, was in einer Vernichtung der
Schwingung resultiert. Um Energie abzugeben, muss also im Kristall eine bestimmte
Schwingungsmode bereits angeregt sein. Energiebetrachtungen fithren auf das Prinzip
der ,,detailed balance“:

S(Q,—w) = ¢ 5T S(Q,w) (35)

mit dem Boltzmannfaktor kgT'. Bei Zimmertemperatur sind die Verhéltnisse jedoch na-
hezu ausgeglichen.

Was zeichnet nun Neutronen zur Messung von Gitterschwingungen gegeniiber den we-
sentlich leichter zu handhabenden und in hoéherem Fluss verfiigbaren Rontgenstrahlen
aus, zumal letztere auch mit ungleich hoherer Brillianz z. B. in Synchrotronquellen er-
zeugt werden konnen? Thermische Neutronen haben im Mittel eine Energie von ca.
30 meV was einem Wellenvektor von 3.8 A" entspricht. Die Dimensionen des reziproken
Gitters sind durch Gleichung (20) gegeben und liegen fiir Germanium bei ca. 2A7"
Rontgenstrahlen, deren Wellenvektoren in diesem Bereich liegen, besitzen Energien von
~ 10keV. Die Anregung einer Gitterschwingung mit der Energie 10 meV entspricht bei
Photonen also einer relativen Energiesinderung von 1076, Fiir Neutronen handelt es sich
um Verdnderungen von der Groflenordnung der kinetischen Energieen.
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Abbildung 9: Dispersionsrelation von Germanium bei 80K aus [11]. Punkte besonders
hoher Symmetrie sind mit Buchstaben bezeichnet (kleines Bild).

3.6 Dispersionsrelation

Ein Ziel des Versuches ist es, den Zusammenhang w(q) experimentell zu bestimmen.
w(q) wird als (Phononen-)dispersionsrelation bezeichnet. Sie enthilt im Grunde alle In-
formationen iiber die dynamischen Eigenschaften der untersuchten Materie. Gréfien wie
Schallgeschwindigkeit und spezifische Wérme (phononische Anteile) lassen sich aus ihr
ableiten. Sie ldsst aber auch Riickschliisse auf die vorherrschenden Wechselwirkungs-
potentiale zwischen den Atomen zu. Zur Veranschaulichung trigt man die an sich ja
3-dimensionale Relation fiir mehrere Symmetrierichtungen nebeneinander auf.

Das prinzipielle Aussehen von w(q) kann man sich anhand einer eindimensionalen
Atomkette klar machen. Falls noch nicht in der Vorlesung geschehen, liefern die meis-
ten Lehrbiicher sehr gute Herleitungen (siehe z. B. [2]). Die Verallgemeinerung geschieht
dann durch den Ubergang zu gegeneinander schwingenden, parallelen Ebenen im Kris-
tall.

3.7 Transversale vs. longitudinale Phononen

Wie Sie aus der Mechanik wissen, gibt es bei der Ausbreitung von Wellen grundsétzlich
die Moglichkeiten, die Auslenkungen der einzelnen Atome parallel (longitudinal) oder
senkrecht (transversal) zur Ausbreitungsrichtung zu wéhlen. Beide Anregungen werden
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o

(a) longitudinale. .. (b) und transversale Schwingungen

Abbildung 10: Beachten Sie, dass der Impulsiibertrag der Neutronen Q, stets in Richtung
der tatsdchlichen Auslenkungen u; zeigt.

im Allgemeinen unterschiedliche Energien besitzen. Natiirlich gibt es fiir jedes g zwei
transversale Phononen, die senkrecht aufeinander polarisiert sind, von denen aber nur
eine in der Streuebene liegt. In Kristallen hoher Symmetrie sind diese Anregungen ener-
gieentartet. Ein Kristall mit einatomiger Basis besitzt also 3 sog. Dispersionszweige. Hat
die Basis n Atome, so erhoht sich diese Zahl auf 3n (3 akustische (E = 0 im Zentrum
der B-Zone) und 3(n — 1) optische Zweige (E # 0 bei ¢ = 0)). Niheres hierzu im Vorbe-
reitungsseminar. Abb. 9 zeigt die Verhéltnisse am (sehr einfachen) Beispiel Germanium.

Literatur: [10]

Wie konnen nun transversale und longitudinale Schwingungen im Experi-
ment unterschieden werden? In der Formel fiir die inelastische Streufunktion
(30) taucht das Skalarprodukt @ - w auf, wobei w die Polarisation der Welle
bezeichnet (Abb. 10). Dies bedeutet, dass, analog zur klassischen Vorstellung, eine
Schwingung nur angeregt wird, wenn @ eine Komponente entlang der Polarisationsrich-
tung besitzt. In Abb. 7 wird einmal ein longitudinales, einmal ein transversales Phonon
gemessen. Beachten Sie, dass der Wellenvektor g beide Male in die gleiche Richtung
zeigt.
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3.8 Was wir messen — Riickschliisse auf die Probe

Soweit zu den relevanten physikalischen Effekten. Beleuchten wir nun den Zusammen-
hang zwischen der Spektrometerkonfiguration und den Variablen Q und AFE. Bei fest
eingestellten Winkeln werden die Langen der ein- und ausfallenden Wellenvektoren k;
und ks durch die Stellung von 20,, und 20,'! festgelegt. Wir haben es mit Materiewel-
len zu tun, also ist

(hky)?
E in = )
k 2m (36)
mit p dem Impuls und m der Masse des Neutrons.
Folglich ist auch die Grofle
AE _ [kil* — |ky?

w h 2mp (37)

gegeben.

Durch das Aufsetzen der Probe wéhlen wir eine Streuebene und legen die Richtung
von k; relativ zum Kristallgitter der Probe, charakterisiert durch den Probendrehwinkel
ws, fest. Innerhalb der Streuebene bestimmt 20, die Richtung von k. Q ergibt sich
dann einfach aus Gl. (14).

Umgekehrt folgt aus einer festen Vorgabe von w und Q mnoch keine bestimmte Konfi-
guration des Gerétes.

Der Einfachheit halber wird bei den meisten Scans entweder Q oder AFE konstant
gehalten. Dabei bietet sich bei sehr steilen Dispersionsisten, nahe dem Zentrum der
Brillouin-Zone, der konst.-E-Modus an (Abb. 11(b)), standardmiBig wird jedoch mit
konst.-Q (Abb. 11(a)) gemessen. Nehmen Sie sich die Zeit und iiberlegen Sie kurz, wie
die einzelnen Winkel verédndert werden miissen, um die gezeigten Scans zu durchfahren.

Wie Abb. 12 demonstriert, bleibt immer noch die Moéglichkeit, die Lange von k; oder
k; fest zu wihlen. Wie die Freiheiten bei der Wahl der Winkel zur Optimierung der
Ergebnisse verwendet werden, ist Thema bei der Versuchsplanung im Vorbereitungs-
seminar.

3.9 Normierung der Zahlraten

Bei der Planung der Messdauer ist die einfachste Uberlegung, fiir jeden Scan eine Zeit-
konstante festzulegen, innerhalb der auf jedem Messpunkt Detektorereignisse gesam-
melt werden. Die Zdhlrate Zpet hidngt jedoch neben dem Streuquerschnitt auch von

1 die Winkel 20,,, bzw. 20, sind die relevanten Gréfen. Die Kristalldrehungen mth und ath werden
auf 20,,/2 und 20, /2 fixiert.
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Abbildung 11: Beispiele fiir verschiedene Scans (Streudreiecke und Dispersionsrelation)
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Abbildung 12: Die gleiche phononische Anregung auf verschiedene Arten gemessen:

(a)—(b): Messung an unterschiedlichen elastischen Peaks aber mit iden-

tischen |k;| und |ky¢|.

(a)<(c): Gleicher Punkt im reziproken Raum mit unterschiedlichen k;

realisiert.
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Instrumentparametern ab, die sich wéhrend der Messung &ndern.

d3c
ZDet X Iprlm(kz) ’ RMOHO("C'L‘) dkf dkf dk:f RAna(’kf‘) ' PDet(‘k:fD (38)
T y z
1
= Iprim(ki) * Rnvono (ki) ;] 5(Q,w) RAna(|kf|) ) PDet.(|kf|)' (39)

Es bezeichnen R(|k|) die Reflektivitéiten der Bragg-Kristalle, Ppet.(|k¢|) die Detektoref-
fizienz und Ipyim. (|k;|) die Primérintensitét bei der verwendeten Einfallsenergie.

Im vorliegenden Versuch sind wir primér an der Lage der phononischen Anregungen im
Q-w-Raum interessiert und lediglich sekundér an ihrer Intensitdt. Wir kiitmmern uns also
nicht um die Vergleichbarkeit verschiedener Scans untereinander. Lediglich innerhalb
eines Scans miissen die Zahlraten der einzelnen Punkte normiert sein, um die Lage eines
Peaks korrekt zu bestimmen.

Fiir die meisten Messungen platziert man im monochromatisierten Strahl einen Moni-
tordetektor. Die Detektionswahrscheinlichkeit fiir Neutronen der Geschwindigkeit v ist
proportional zur Verweildauer ¢ der Neutronen im Monitor der Dicke d:

d dmy
B — 40
v hik| (40)
Man erwartet also als Monitorzahlrate:
1
ZMoni X Iprim(ki) : RMono(|ki|)7 (41)

K

Fiir eine Messung werden Ereignisse im Detektor gezahlt, bis eine bestimmte Anzahl
Monitorcounts eingetreten ist. Die tatséchliche Detektorzéhlrate mit Monitor Zj,, ist
dann:

ZDet

Z],Det = x S(Q,w) RAna(|kf|) ) PDet.(kf)- (42)

Zoni
Hélt man nun wahrend eines Scans |k¢| konstant, wie in Abb. 11(a)(rechts) illustriert,
fallt auch diese Abhéngigkeit der Messpunkte weg. Sollte es aus anderen Griinden nétig
sein |k | zu variieren, miissen die entsprechenden Korrekturen bei der Auswertung vor-
genommen werden.

3.10 Auflésungsfunktion

Bei den bisherigen Betrachtungen wurde aufler acht gelassen, dass, wenn das Spektro-
meter auf einen Punkt des Q-w-Raumes gerichtet ist, immer die integrierte Intensitét
aus einem endlichen Volumen um diesen Punkt gemessen wird. Ein scharfer (4-)Peak in
der Streufunktion bei (Q,wp) hat im Messsignal die Form:

Zpet(Q,w) x R(Q — Qp,w — wo). (43)
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R wird Aufiosungsfunktion genannt und héngt lediglich von der Spektrometerkonfigura-
tion ab. Fiir gew6hnlich wird R gaufférmig in den einzelnen Komponenten angenommen.
Das resultierende Messsignal ergibt sich aus der Faltung:

Zpet(Q,w) x /S(Q',w') RQ - Qv —w) dQ'dw'. (44)

Zur Veranschaulichung zeichnet man eine Niveaulinie der Auflésungsfunktion (genauer:
einer 2-dimensionalen Projektion der Auflosungsfunktion). Sie hat meistens die Form
einer Ellipse und gibt an, welchen Bereich der Streufunktion das Gerét ,,sieht“. In Abb.
13 sind Projektionen des Auflosungsellipsoides in die Dispersionsrelation eingezeichnet.
Daneben sind die zu erwartenden Intensitdtsverliufe skizziert. Als fokussiert wird eine
Messung bezeichnet, wenn die kurze Achse des Auflésungsellipsoides senkrecht zu der zu
messenden Dispersionsfliche steht.

Es ist wichtig, sich klar zu machen, dass eine allzu enge Auflosungsfunktion nicht im-
mer erwiinscht ist. Ein Beispiel: Wir betrachten einen konst-Q-Scan durch eine ,, waag-
rechte®, scharfe Dispersionsfliche:

S(Q,w) = Sy d(w — wo). (45)

Die Messung sei fokussiert, d.h.

2

R(Q,w) = ¢ o - R(Q). (46)

Gl.(44) liefert:

w2

Z(w) x e ow /R(Q)dQ. (47)

Weitet man das Auflésungsellipsoid in den Impulskoordinaten auf, so steigt die gemes-
2

sene Intensitét. Die Breite der Linie hingt lediglich vom Faktor e 75 ab.
Literatur: [12] Kap.4

Zur tatséchlichen Form der Auflésungsfunktion tragen nun verschiedene Effekte bei:
Die Bragg-Kristalle bestehen in Wirklichkeit nicht aus perfekten Gittern, vielmehr kann
man sie sich als eine Zusammenstellung kleiner Einkristalle, sog. Mosaikkristalle, vor-
stellen, deren Netzebenennormalen geringfiigig vom Mittelwert abweichen. Dieser ,,Mo-
saikspread*, {iblicherweise durch die Winkelgrofie n,, bezeichnet, fithrt zu einer Verbrei-
terung der Braggpeaks z.B. am Monochromator. Weitere Faktoren sind z.B. die endliche
Winkelauflosung des Detektors, eine endliche Probengréfie sowie Strahldivergenzen.

Der am Monochromators reflektierte Strahl besteht aus einem Biindel von Wellenvek-
toren, das durch eine Verteilung p,, (k;), die Transmissionsfunktion des Monochromators
beschrieben wird. Analoge Uberlegungen stellt man fiir die Analysatorachse an. Um nun
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Abbildung 13: Fokussierte vs. defokussierte Messung.

die Auflosung des gesamten Spektrometers zu bestimmen, werden die beiden Trans-
missionsfunktionen unter Beriicksichtigung des Winkels 20, miteinander gefaltet. Im
Allgemeinen iiberldsst man diese Berechnungen einer Simulationssoftware. Sie sollen je-
doch im Rahmen des Vorbereitungsseminars eine qualitative Vorstellung erlangen.

Literatur: [6]

3.11 Linienformen

Halten wir fest: Bei scharfen Peaks in der Streufunktion stellt sich ein gaufiférmiges
Messsignal ein. Bei den meisten von uns angestellten Messungen wird genau dieser
Fall eintreten. Einige Substanzen weisen jedoch verbreiterte, Phononenresonanzen, so-
genannte soft modes, auf. Ursache hierfiir sind Phonon-Phonon- und Phonon-Elektron-
Wechselwirkungen'? und eine daraus resultierende endliche Lebensdauer 7 der einzelnen
Schwingungszustinde. Im Rahmen der Behandlung des geddmpften harmonischen Os-
zillators identifiziert man die Lininenprofile als Lorentzkurven:

2
w
S(w) 5 5 (48)
(@§ )"+ ()
mit der Linienbreite (FWHM):
1
ow = —. (49)

2T

Als resultierendes Messsignal einer solchen ,weichen®“ Linie erhalten wir die Faltung
einer Lorentz- mit einer Gausskurve. Diese Voigt-Profil genannte Form ist mathematisch
schlecht zu fassen. Falls die Breiten der beiden Einzelprofile jedoch vergleichbar sind,
ergibt sich die Breite der Voigt-Linie in guter Ndherung als Summe der Breiten der
Lorentz- und der Gaukurve.

12Wir haben diese Effekte mit der Annahme eines harmonischen Kristalls vernachlissigt.
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Legt man Wert auf eine Bestimmung der Peakbreiten, so muss die Auflésungsfunktion
vom Messsignal entfaltet werden. Die Auswertungssoftware bietet entsprechende
Moglichkeiten.

Literatur: [5], [7]

4 Durchfiihrung des Versuchs

Das PUMA ist ein komplexes Forschungsgerét, an dem normalerweise Messungen an Pro-
ben unter speziellen Bedingungen beziiglich Temperatur und Druck durchgefiihrt wer-
den. Phononenmessungen dienen beispielsweise dazu, sich iiber die Wechselwirkungspo-
tentiale in Festkorpern klar zu werden. Um die Ausarbeitung des Versuchs nicht unnétig
zu verkomplizieren, wollen wir auf derartige Analysen verzichten.

Die Ausgangsposition im Praktikum ist eine andere: Priméres Ziel ist es, Thnen einen
Einblick in die M&glichkeiten der Neutronenstreuung an einem Dreiachsenspektrometer
zu gewdhren. Um die eigentlichen Messergebnisse zu erhalten, miissen Sie zunéchst die
Funktionsweise des Gerétes kennen lernen. Dies schliet auch die Durchfithrung von
Justagemessungen ein, die im professionellen Betrieb teilweise automatisiert sind. Die
Daten werden schliellich an einer Standardprobe (Germanium) genommen.

Der grobe Ablauf des Versuchs sei kurz skizziert:

1. Vorbereitung

— Fiihrung durch den Reaktor mit genaueren Erlduterungen zum PUMA.
— Erarbeiten der theoretischen Grundlagen im Rahmen eines Seminartermines.

— Erstellen einer Messstrategie und genaue Versuchsplanung.
2. Justage

— Kalibrierung des Gerétes.
— Justage der Probe(n).
— Jeweils Kontrollscans (Sie werden dabei auch in das Userinterface am PUMA
eingewiesen.)
3. Messungen
— Messungen an inkohérenten Streuern zu Linienbreite und Spektrometer-
auflosung.

— Durchfiihren der geplanten Scans zur Bestimmung der Lage des Auflésungs-
ellipsoides.

— Ausmessen eines Astes der Dispersionsrelation von Germanium mittels ver-
schiedenartiger Scans.
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Wie iiblich ist im Anschluss an die Durchfiithrung eine Ausarbeitung anzufertigen. Sie
muss alle durchgefiihrten Arbeiten kurz beschreiben. Dabei soll klar werden, dass der
Sinn und Zweck der einzelnen Schritte verstanden wurde. Wenn Sie bereits wihrend
der Durchfithrung ausfiihrlich alle Schritte mitprotokollieren, reduziert sich der spétere
Arbeitsaufwand.

Im Anschluss daran ist eine Interpretation der Messungen zu geben. Vermeiden Sie die
Wiederholung theoretischer Inhalte, die bereits Teil der Anleitung sind. Die Darstellung
sollte dennoch in sich schliissig sein.

Im Einzelnen:

— Bestimmen Sie die Auflosung des Spektrometers mit verschiedenen Kollimatio-
nen bei der Messung der inkohérenten Streuer mit Hilfe der Vanadiumspektren.
Versuchen Sie nun die Linienbreite der Anregungen im Paraffin abzuschétzen und
berechnen Sie deren Lebensdauer.

— Im Falle der Messungen zum Auflésungsellipsoid zeichnen Sie Lage und Grofie
desselben in eine Skizze der Dispersionsrelation ein und ordnen sie den einzelnen
Scans zu. Die Unterlagen aus dem Vorbereitungsseminar sind ebenfalls beizulegen
und kurz zu kommentieren.

— Bei den Messungen am Germanium tragen Sie die Messpunkte mit Unsicherheiten
in ein Diagramm der Dispersionsrelation ein und vergleichen sie mit Literaturwer-
ten. Erldutern sie auch welche Auswirkung die verschiedenen Scan-Typen auf das
Messergebnis haben.

Am FEnde noch ein Wort in eigener Sache: Es wére sehr hilfreich, wenn Sie entweder
schriftlich oder beim Kolloquium ein kurzes Feedback zu Durchfiihrung, Betreuung und
Vorbereitung geben koénnten. Dies wiirde eine Verbesserung des Versuchs fiir kommende
Generationen von Studenten ermdglichen.

P.S. Zeichenwerkzeug und Taschenrechner nicht vergessen.
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Die folgenden Aufgabenstellungen sollen von jeder Gruppe in Form eines kurzen Vor-
trages (ca. 15 Minuten) bearbeitet werden. Die Vergabe der Themen findet bei der
Anmeldung zum Versuch statt. Kldren Sie bitte eventuelle Fragen vor dem Vorberei-
tungsseminar mit ihrem Betreuer. Er steht Thnen gerne mit Rat und Tat zur Seite.
Mit einem verstdndlichen und anschaulichen Vortrag tragen Sie in entscheidenem Mafle
zum Gelingen des Praktikumsversuches bei. Sie kénnen dabei am besten beurteilen, wo
Erkléarungsbedarf besteht.

Thema 1: Wechselwirkungen von Neutronen mit Materie und biologische
Auswirkungen von Neutronenstrahlung

Materialien: ,Biologische Wirkung von Strahlung*[4]
http://www.umweltdaten.de/utk/kapitel22/E-22-1-2.pdf
§2 der Strahlenschutzverordnung ,,Dosisgrenzwerte“

Welche Wechselwirkungen treten bei Neutronen auf, wodurch wirken sie auf lebendes
Gewebe? Erkliren Sie kurz den Begriff ,, Aquivalentdosis“ und versuchen Sie Thren Kom-
militonen ein Gefiihl fiir die verschiedenen Grenzwerte zu geben, indem Sie zum Beispiel
die natiirliche Strahlenbelastung mit der durch medizinische Diagnostik, Flugreisen oder
Kernwaffentests hervorgerufenen vergleichen.

Thema 2: Germanium — relevante Eigenschaften, Strukturfaktor

Materialien: Ch. Kittel: Festkorperphysik SS.37,38 [10]
B.E. Warren: X-Ray Diffraction SS.31-34 [13]
Reziproke Gitterkarte eines sc-Gitters

Geben Sie einen kurzen Uberblick iiber die Eigenschaften von Germanium. Gehen Sie
dabei hauptséchlich auf die Kristallstruktur ein.

In dem Exzerpt aus ,,X-Ray Diffraction“ wird das reziproke Gitter von Zinkblende ab-
geleitet. Ubernehmen Sie das Ergebnis (Gl. (3.15)), iibertragen Sie es auf Germanium
und skizzieren Sie die reziproke [110] Ebene. F}, 11 bezeichnet dabei den Strukturfaktor,
der ein Maf fiir die Intensitdt der Reflexe darstellt.

Konstruieren Sie eine erste Brillouin-Zone.

Thema 3: Die lineare zweiatomige Kette

Materialien: Ashcroft, Mermin: Festkdrperphysik SS.544 ff. [2]
Dransfeld, Kienle, Kalvius: Physik 1 SS. 231 ff. [7]

Leiten Sie die Dispersionsrelation einer linearen Kette mit zweiatomiger Basis her. Was
passiert bei gleichen Massen der beteiligten Atome? Wie duflert sich eine Dampfung der
Schwingung?
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Thema 4: Monochromatisieren durch Bragg-Reflexion

Materialien: R. Currat: Inelastic scattering using the TAS technique SS. 132 ff.
(Entnommen aus [1])
B.Dorner: Coherent Inelastic Neutron Scattering SS. 10 ff. [6]

Erldutern Sie die Transmissionsfunktion eines Monochromators mit Mosaikspread unter
der Verwendung von Kollimatoren. Das heifit, wie sehen die Impulse der gestreuten Neu-
tronen aus, wenn ein ,,weiler“ Neutronenstrahl unter den gegebenen Vereinfachungen auf
den Monochromator trifft. Erkldren Sie qualitativ das Aussehen der Auflésungsfunktion
eines Dreiachsenspektrometers

Thema 5: Simulation der Auflésungsfunktion

Materialien: Konfigurationsfiles mit den Parametern vom PUMA
Schritt fiir Schritt Anleitung

Ermittlen Sie die auflosungsbedingte Verbreiterung von Vanadumlinien fiir gegebene
Spekrometerwinkel.

Zeichnen Sie die Auflésungsfunktion fiir verschiedene Punkte im Q-w-Raum mit Hilfe
der Software Rescal fiir Matlab. Experimentieren Sie mit verschiedenen Ausfallsenergien,
um den Fall idealer Fokussierung bzw. maximaler Verbreiterung der beobachteten Peaks
zu simulieren.
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