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Геометрия рассеяния
Дифференциальное и дважды 

дифференциальное сечения рассеяния

Рассеяние на одиночном ФИКСИРОВАННОМ ядре
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Динамика кристаллической решетки

Определим координаты атома l с массой ml в элементарной ячейке n

)(turRr k
l

k
l

l
n




Будем считать, что все атомы в среднем находятся в положении равновесия

Lattice vibrations of 1D crystal
Chain of identical atoms

• Atoms interact with a potential V(r) which can be written in 

Taylor’s series.

 2 2

2
( ) ( ) ...........

2
r a

r a d V
V r V a

dr


  
   

 
V(R)

r R

0 r0=4

Repulsive

Attractive
min

This equation looks like as the potential energy 
associated of a spring with a spring constant :

ar
dr

Vd
K
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We should relate K with elastic modulus C:

KaC 

 
a

ar
CForce


 )( arKForce 

Monoatomic Chain

• The simplest crystal is the one dimensional chain of identical atoms.
• Chain consists of a very large number of identical atoms with identical 

masses.
• Atoms are separated by a distance of “a”.
• Atoms move only in a direction parallel to the chain.
• Only nearest neighbours interact (short‐range forces).

a a a a a a

Un‐2 Un‐1 Un Un+1 Un+2
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• Start with the simplest case of
monoatomic linear chain with
only nearest neighbour
interaction

a a

Un‐1 Un Un+1

Monoatomic Chain

)2( 11

..

  nnnn uuuKum

• If one expands the energy near the equilibrium point for the nth atom 
and use elastic approximation, Newton’s equation becomes 

The force on the nth atom;

)( 1 nn uuK 

•The force to the right;

•The force to the left;

)( uuK

Monoatomic Chain

a a

Un‐1 Un Un+1

0)2( 11

..

  nnnn uuuKum

)( 1 nn uuK

•The total force   = Force to the right – Force to the left

Eqn’s of motion of all atoms are of this form, only the value of  
‘n’ varies

• All atoms oscillate with a same amplitude A and frequency  ω. Then 
we can offer a solution;

 
.

0expn
n
du

u i A i kx t      

Monoatomic Chain

 0expn nu A i kx t   

 expn nu i A i kx t
dt

   

   
2.. 2 2 0

2
expn

n n

d u
u i A i kx t

dt
     

..
2

n nu u 

nax n 0
nn unax Undisplaced 

position

Displaced 
position

Monoatomic Chain Equation of motion for nth atom                  

..

1 1( 2 )n nn nmu K u u u   

        0 0 0 0
1 12

e e 2 e e
n n n ni kx t i kx t i kx t i kx t

m K A A AA
   

 
    

  

kna ( 1)k n a( 1)k n akna

        2
e e e 2 e e e

ika ikai kna t i kna t i kna t i kna t
m K A A AA

   


   
   

Cancel Common terms

 2 e 2 eika ikam K    

        2
e e 2 e e
i kna t i kna ka t i kna t i kna ka t

m K A A AA
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Monoatomic Chain

 2 e 2 eika ikam K    
2cosix ixe e x 

e e 2cosika ika ka 

 2 2cos 2

          2 (1 cos )

m K ka

K ka

  

     21 cos 2 sin
2

x
x     

 22 4 sin
2

ka
m K    

 

242 sin
2

K ka

m
    

 

4
sin

2

K ka

m
    

 

Maximum value of it is 1

m a x

4 K

m
 

• ω versus k relation;

max 2

/s

K

m
V k









Monoatomic Chain



C AB

0 л/a 2л/a–л/a k

• Normal mode frequencies of a 1D chain
The points A, B and C correspond to the same frequency, therefore they all 
have the same instantaneous atomic displacements. 
The dispersion relation is periodic with a period of 2π/a.

k0

Note that:

• In above equation n is cancelled out, this means that the eqn. of motion of all
atoms leads to the same algebraic eqn. This shows that our trial function Un is
indeed a solution of the eqn. of motion of n‐th atom.

• We started from the eqn. of motion of N coupled harmonic oscillators. If one
atom starts vibrating it does not continue with constant amplitude but transfer

4
sin

2

K ka

m
 

Monoatomic Chain

atom starts vibrating it does not continue with constant amplitude, but transfer
energy to the others in a complicated way; the vibrations of individual atoms
are not simple harmonic because of this exchange energy among them.

• Our wavelike solutions on the other hand are uncoupled oscillations called
normal modes; each k has a definite w given by above eqn. and oscillates
independently of the other modes.

• So the number of modes is expected to be the same as the number of
equations N. Let’s see whether this is the case;

Establish which wavenumbers are possible for our one dimensional chain. Not all
values are allowed because nth atom is the same as the (N+n)th as the chain is
joined on itself. This means that the wave eqn. of

must satisfy the periodic boundary condition

 0expn nu A i kx t   

p
a

Nk
kp

Na
pNa

 22


which requires that there should be an integral number of wavelengths in the 
length of our ring of atoms

Thus, in a range of 2π/a of k, there are N allowed values of k.

pNa 

nNn uu 
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What is the physical significance  of wave numbers outside the 
range of         ?2π/a

Monoatomic Chain

un

x

x

un

a

This value of k corresponds to the maximum
frequency; alternate atoms oscillate in
antiphase and the waves at this value of k are
standing waves.

7 2 84 7 1.14
74 7

4

aa k
a a a
         

22 ;a k k
a

     

White line :

Green line :

Monoatomic Chain

7 2 63 7 0.85
73 7

3

aa k
a a a
         

ω‐k relation 

u

n

x

u

n

a

•The points A and C both have same frequency
and same atomic displacements

•They are waves moving to the left.

•The green line corresponds  to the point B in 
dispersion diagram. 

•The point B has the same frequency and 
displacement with that of the points A and C 
with a difference. 

•The points A and C are exactly
equivalent; adding any multiple of 2π/a
to k does not change the frequency and

Monoatomic Chain

-π/a k

KV
m

K

s /

2









k



C AB

0

ω-k relation (dispertion diagram)

π/a 2π/a

•The point B represents a wave  moving to the 
right since its group velocity (dω/dk)>0.

to k does not change the frequency and
its group velocity, so point A has no
physical significance.

•k=±π/a has special significance

•θ=90o

x

2 2nn n nk a

    

2 2 sin90
1

a d d a  

Bragg reflection can be obtained at

k= ±nπ/a 

2 24 sin
2
kam K 

For the whole range of k (λ)

u

n

x

u

n

a

At the beginning of the chapter, in 
the long wavelength limit, the 
velocity of sound waves has been 
derived as

Using elastic properties, let’s see
whether the dispersion relation
l d t th ti i th

c Ka
  2K am

m
a 

cVs 

leads to the same equation in the
long λ limit.

1ka If λ is very long;                   so     sin ka ka

K
V as k m

 2 22 4
4
k am K 
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 Since there is only one possible propagation direction and
one polarization direction, the 1D crystal has only one sound
velocity.

 In this calculation we only take nearest neighbor interaction
although this is a good approximation for the inert‐gas solids,
its not a good assumption for many solids.

 If we use a model in which each atom is attached by springs
of different spring constant to neighbors at different
di f h f i b l l i

Monoatomic Chain

distances many of the features in above calculation are
preserved.
• Wave equation solution still satisfies.

• The detailed form of the dispersion relation is changed but ω is still 
periodic function of k with period 2π/a

• Group velocity vanishes at k=(±)π/a
• There are still N distinct normal modes

• Furthermore the motion at long wavelengths corresponds to sound 
waves with a velocity given by  (velocity formulü)

Chain of two types of atom

• Two different types of atoms of masses M and m are connected by  
identical springs of spring constant K;

K K K K

M Mm Mm a)

(n-2)                  (n-1)                  (n)                    (n+1)              (n+2)

Un‐2
Un‐1 Un Un+1 Un+2

b)

a

• This is the simplest possible model of an ionic crystal.
• Since a is the repeat distance, the nearest neighbors separations is 

a/2

• We will consider only the first neighbour interaction although it is a
poor approximation in ionic crystals because there is a long range
interaction between the ions.

• The model is complicated due to the presence of two different
types of atoms which move in opposite directions.

Chain of two types of atom

Our aim is to obtain ω‐k relation for diatomic lattice

Two equations of motion must be written;

One for mass M, and
One for mass m.

Chain of two types of atom

M m M m M

Un‐2
Un‐1 Un Un+1 Un+2

Equation of motion for  mass M (nth):

mass x acceleration = restoring force

Equation of motion for mass m (n‐1)th:

..

1 1( ) ( )n n n n nM u K u u K u u    

1 1( 2 )n n nK u u u   

..

1 1 2( ) ( )n n n n nmu K u u K u u     
..

1 2( 2 )n n n nmu K u u u   

‐1

‐1
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Chain of two types of atom

M m M m M

Un‐2
Un‐1 Un Un+1 Un+2

0 / 2nx na 0expn nu A i kx t   

Offer a solution for the mass M

  

For the mass m;

α : complex number which determines the relative amplitude and 
phase of the vibrational wave.

 0expn nu A i kx t    

 
..

2 0expn nu A i kx t     

‐1

..

1 1( 2 )n n n nM u K u u u   

   1 1

2 22 2 22

k n a k n akna knai t i ti t i t

MAe K Ae Ae Ae
  

  
               

       
 
    
 
 

For nth atom (M):

2 2 2 2 2

kna kna kna knaka kai t i t i t i ti i                     
       

 
 

Chain of two types of atom

2 2 2 2 22 22MAe K Ae e Ae Ae e  
       
            

 
Cancel common terms

2 2 1 cos
2

ka
M K    

 

2cosix ixe e x 2 2 22
ka ka
i i

M K e e  
 

    
 

2
2 2 2 2 22 2 22

kna kna kna knaka ka kai t i t i t i ti i i
A K A A A

                      
       

 


..

1 1 2( 2 )n n n nmu K u u u    

     1 1 2

2 2 22 2 2

k n a k n a k n aknai t i t i ti t

A me K Ae Ae Ae
  

  
                

       
 
    
 
 

For the (n‐1)th atom (m)

Chain of two types of atom

2 2 2 2 22 2 22mAe e K Ae Ae e Ae e           
 

Cancel common terms

2 2 cos
2

ka
m K     

 

2cosix ixe e x 

2 2 21 2
ka ka
i i ikame K e e 

   
    

 
2 2 22

ka ka
i i

m K e e 
 

    
 

• Now we have a pair of algebraic equations for α and ω as a

Chain of two types of atom

2 cos
2

ka
m K    

 
for m

2 2 1 cos
2

ka
M K    

 
for M

function of k. α can be found as

• A quadratic equation for ω2 can be obtained by cross‐
multiplication

2

2

2 cos( / 2) 2

2 2 cos( / 2)

K ka K M

K m K ka
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2 2 2 44 (1 cos ( )) 2 ( ) 0
2

ka
K K m M Mm     

2 2 2 2 44 cos ( ) 4 2 ( )
2

ka
K K K M m Mm    

2
4 2 2 sin ( / 2)m M ka

2

2

2 cos( / 2) 2

2 2 cos( / 2)

K ka K M

K m K ka





 



Chain of two types of atom

The two roots are;

4 2 2 sin ( / 2)
2 ( ) 4 0

m M ka
K K

mM mM
 

  

2
2 2 1/ 2( ) 4sin ( / 2)

[( ) ]
K m M m M ka

K
mM mM mM

  
  

2

1,2

4

2

b b ac
x

a

  


 ω versus k relation for diatomic chain;

Chain of two types of atom


A

B
C

• Normal mode frequencies of a chain of two types of atoms. 
At  A, the two atoms are oscillating in antiphase with their centre of mass at 
rest; 
at B, the lighter mass m is oscillating and M is at rest;
at C, M is oscillating and m is at rest.

• If the crystal contains N unit cells we would expect to find 2N 
normal modes of vibrations and this is the total number of atoms and 
hence the total number of equations of motion for mass M and m.

0 л/a 2л/a–л/a k

• As there are two values of ω for each value of k, the dispersion
relation is said to have two branches;

Chain of two types of atom

Upper branch is due to the
+ve sign of the root.

Optical Branch
A

B
C

Lower branch is due to the
‐ve sign of the root.

Acoustical Branch

• The dispersion relation is periodic in k with a period 2 π /a

= 2 π /(unit cell length).

• This result remains valid for a chain of containing an arbitrary
number of atoms per unit cell.

0 л/a 2л/a–л/a k

• Let’s examine the limiting solutions at 0, A, B and C.

• In long wavelength region (ka«1); sin(ka/2)≈ ka/2 in ω‐k.
2

2 2 1/ 2
1,2

( ) 4sin ( / 2)
[( ) ]

K m M m M ka
K

mM mM mM
  

 

Chain of two types of atom

 
1 22 2 2

2 4

4

K m M m M k a
K

mM mM mM


       
   

 2 2 2
2

1 1
2( )

K m M mM
k a

mM m M


   
      

 
 

1 2

2 2
21 1

K m M mM
k a

mM m M

       
    

Use Taylor expansion:                               for small x 1 2
1 1 2x x  
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Chain of two types of atom

Taking +ve root;  sinka«1

  2 2 2 2
2

min 2acus

K m M mMk a Kk a
  

  

(max value of optical branch)

Taking ‐ve root; (min value  of acoustical brach)

 2
max

2
opt

K m M

mM





22

2 cos( / 2)

K M

K ka

 


min . 22( ) 2( )acus mM m M m M   

1  M

m
  

By  substituting  these  values  of   ω in α (relative amplitude)
equation   and   using   cos(ka/2) ≈1   for    ka«1   we  find  the
corresponding values of α as;

OR

1 

Chain of two types of atom

Substitute  into relative amplitude α

22

2 cos( / 2)

K M

K ka

 


ac

2 2
2
min

K(k a )
  

2(m M)
 


This solution represents long‐wavelength sound waves in the
neighborhood of point 0 in the graph; the two types of atoms oscillate
with same amplitude and phase, and the velocity of sound is

ac

2
min

k


A

B
C

Optical

Acoustical

1/ 2

2( )s

w K
v a

k m M

 
    

0 π/a 2π/a–π/a

Chain of two types of atom

M

m
  

22

2 cos( / 2)

K M

K ka

 


op

2
max

2K(m M)
   

mM
 



Substitute  into relative amplitude we obtain,
op

2
max  

This solution corresponds to point A in
dispersion graph. This value of α shows
that the two atoms oscillate in antiphase
with their center of mass at rest.

0 π/a 2π/a–π/a

k


A

B
C

Optical

Acoustical

Chain of two types of atom

• The other limiting solutions of equation ω2 are for ka= π ,
i.e sin(ka/2)=1. In this case

1/ 22
2
max

( ) 4
ac

K m M M m
K

Mm Mm Mm


      
   



( ) ( )K M K M( ) ( )K m M K M m

Mm

 




2
max

2
ac

K

M
  OR 2

min

2
op

K

m
 (C) (B)

• At max.acoustical point C, M oscillates and m is at rest.

• At min.optical point B, m oscillates and M is at rest.
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Acoustic/Optical Branches

• The acoustic branch has this name because it gives rise to long
wavelength vibrations ‐ speed of sound.

• The optical branch is a higher energy vibration (the frequency is
higher and you need a certain amount of energy to excite thishigher, and you need a certain amount of energy to excite this
mode). The term “optical” comes from how these were discovered ‐
notice that if atom 1 is +ve and atom 2 is ‐ve, that the charges are
moving in opposite directions. You can excite these modes with
electromagnetic radiation (ie. The oscillating electric fields
generated by EM radiation)

Transverse optical mode for 
diatomic chain 

Amplitude of vibration is strongly exaggerated! 

Transverse acoustical mode for 
diatomic chain 

Вектора поляризации
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Общий случай, динамическая матрица
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Симметрийные соображения
(следуя книге Ю.А. Изюмов, Н.А. Черноплеков «Нейтронная спектроскопия» 

При q≠0 симметрия колебаний определяется группой волнового вектора.

b не равно нулю только для векторов q на границе ZB

В дальнейшем будем использовать совокупныйВ дальнейшем будем использовать совокупный 
индекс J включающий номер представления ν и 
номер базисной функции λ (для многомерных 
представлений).
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Механическое представление
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...
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0

0

Явный вид матриц механического представления:

Разложение по неприводимым 
представлениям
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Продолжаем следуя ИЧ
Построение базисных функций
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Лекция 2

Что мы уже знаем
• Колебания атомов в КРИСТАЛЛЕ в

ГАРМОНИЧЕСКОМ ПРИБЛИЖЕНИИ можно
представить, как суперпозицию
НЕВЗАИМОДЕЙСТВУЮЩИХ волн с волновыми
векторами q, ограниченными первой зоной
бриллюэна.

• Каждому значению q соответствуют 3m колебаний.
бЧастоты колебаний для разных q, принадлежащих

одной и той же звезде волнового вектора имеют
одинаковые частоты.

• Симметрия колебаний описывается малой группой
волнового вектора. Вектора поляризации
колебаний, описываемых различными лучами
одной звезды вообще говоря различны

• Колебания классифицируются неприводимыми
представлениями группы волнового вектора. Мода
колебаний может быть охарактеризована
совокупным индексом J, включающим номер
неприводимого представления и номер базисной
функции этого представления (в случае многомерных
представлений)

В б й A– В литературе встречается несколько систем обозначений: A
– невырожденная мода, четная относительно вращения
вокруг главной оси; B ‐ невырожденная мода, нечетная
относительно вращения вокруг главной оси; E – дважды
вырожденная; F(T) – трижды вырожденная. Нижний
индекс g (gerade) – четная мода относительно центра
инверсии, u (ungerade) ‐ нечетная мода относительно
центра инверсии

• Число колебаний различной симметрии для выбранного
приведенного волнового вектора q определяется
разложением механического представления по
неприводимым представлениям группы волнового
вектора.
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Квантово‐механический подход В квантовом случае  классические координаты и импульсы заменятся на операторы
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Вернемся к прошлой лекции. 
Мы можем записать:
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Функция плотности колебательных 
состояний

g(ω)dω – число колебательных состояний в интервале от ω до ω+dω
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В области малых q – «Дебаевский» участок
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Ван‐Хововские особенности (van Hove)

В пределах зоны Бриллюэна ω(q) имеет по крайней мере один минимум и один 
максимум. Вблизи экстремальной точки ω(q) можно разложить по q и ограничиться 
квадратичными членами:
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В точках минимума и максимума все коэффициенты имеют один знак.
Перейдя к новым переменным κi=(γi)

1/2(qi‐q
0
i) 

получим  окончательно: 

02 2

1
)( 


 g

Из книги С.В. Карпова
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TO/LO расщепление для 2‐х атомного кристалла (следуя Карпову)

Из условий электронейтральности

W=Wl+Wt; div(Wt)=0; rot(Wl)=0

Соотношение Лиддена‐Закса‐Теллера
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Далее по книге Дж. Рейсланд
Физика фононов

Взаимодействие между нейтральными атомами (благородные газы)

Притяжение

Отталкивание

Потенциал Ленарда‐Джонса

Модель Борна‐Кармана
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Ионные кристаллы

Суммирование по «суперячейкам», 
постоянная Маделунга

Коэффициенты w=1, ион внутри СЯ, 1/2, на поверхности, ¼ ‐ на ребре, 1/8 – в углу 

Модель жестких ионов
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Оболочечная модель

Фазовые переходы

Главным образом сегнетоэлектрики
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Phase Transitions Ferroelectric phase transition

Structural transition from
non‐polar to a polar symmetry

is called
ferroelectric phase transition 
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Ferroelectric phase transition

Structural transition from
non‐polar to a polar symmetry

is called
ferroelectric phase transition 

33

3SrTiO

mm3 mmm/4
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Ferroelectric and paraelectric
phases
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Second order transitions E‐P
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Same energy for both domains
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Параметр порядка
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Подобно анализу фононной симметрии мы можем разложить  )(r


по неприводимым представлениям группы волнового вектора q
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Концепция одного неприводимого представления, однако могут
одновременно работать несколько лучей звезды и несколько компонент
многомерного неприводимого представления

Трансляционная инвариантность функций ϕ позволяет осуществить их Фурье 

Здесь r – это сумма!

р ц р фу ц ϕ ущ ур
разложение по векторам обратной решетки:
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Параметр порядка

Переходы типа смещения
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Полная аналогия с фононами
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Неупругое рассеяние 
нейтроновр

Более формально, чем в начале

Треугольник рассеяния, кинематика
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Uusually it is implicitly supposed that time-averaged and instanteneous structures are equivalent

S(Q,w) PMN, T = 450 K

Time averagedTime averaged

InstantaneousInstantaneous
structurestructure

G(G())

26

Elastic (average) and energy‐
integrated (instantaneous) pair 
distribution functions for Pb in 

PMN

27
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НЕМНОГО? ПРИМЕРОВ
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Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric

• Temperature evolution of TA phonon signal in PMN near 
(220) and (110) points

Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric

1 0 0

2 0 0

3 0 0

Q = ( 3  0 . 0 7 5  0 )  8 8 0 K

I,
 a

rb
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0 5 1 0 1 5
0

 ,  m e v

• Direct observation of the additional low‐energy mode

Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric

• Lineshapes of low‐energy phonons in PMN at T=12K

Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric
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Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric

Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric Lattice Dynamic of PbMg1/3Nb2/3O3 Relaxor Ferroelectric
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Vertical orientationHorizontal orientation

Wet

Dry

Q‐E contour plots for S(Q,E) for wet and dry chrisotile for 2 orientations, Ei=800 meV, T=7 K. 
A recoil like scattering (at larger Q and E=250‐550 meV) is visible in the case of horizontal 
orientation for wet and dry samples.

0.00010

0.00015

0.00020

0.00025

ice-Ih, Ei=600 meV
water, vertical
water, horizontal
dry, horizontal
dry, vertical
wet, horizontal
wet, vertical

G
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Ei=800 meV, T=7 K

0

0.00005

100 200 300 400 500 600

Energy transfer, meV

G(E) spectra for wet and dry chrisotile with c‐axis vertical and horizontal (which correspond to Q perpendicular and parallel to c‐
axis, respectively), and difference between the wet and dry samples for these 2 orientations. The spectrum for ice‐Ih measured
with Ei=600 meV is also shown for comparison. The sharp decrease intensity at ~467 meV for the water spectrum for c‐axis
vertical is probably due to change of hydroxyl groups in the channels for wet sample compared to the dry one, due to construction
of the hydrogen bonds between these hydroxyl groups and water. As a result the stretching modes for these hydroxyl groups have
slightly lower energy than in the dry sample.
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Ei=800 meV, 7 K
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y=a+b*x+c*exp(-((x-d)/f)
2
), a=-3.02E-6, b=4.86E-8, c=2.79E-5, d=414,  f=28.0

y=a+b*x+c*exp(-((x-d)/f)
2
), a=-1.60E-5, b=8.65E-8, c=2.66E-5, d=410,  f=24.2
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water in chrisotile, horizontal, Ei=800 meV
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G(E) spectra, as in the previous figure, but only for the difference
spectra (water confined in chrisotile) with c‐axis vertical and
horizontal, and for ice‐Ih. As explained in the previous slide, the
sharp decrease intensity at ~467 meV for the water spectrum for c‐
axis vertical is probably due to change of hydroxyl groups in the
channels for wet sample compared to the dry one, due to
construction of the hydrogen bonds between these hydroxyl
groups and water. As a result the stretching modes for these
hydroxyl groups have slightly lower energy than in the dry sample.
In general, there is almost no difference in the range of the
stretching modes of water (~413 meV) between these 2
orientations.

100 200 300 400 500 600

Energy transfer, meV
Energy transfer, meV

Gaussian fits of O‐H stretching mode of confined
water (for c‐horizontal orientation) and ice‐Ih.
The position of the Gaussian for the confined
water (414 meV) is only slightly shifted to higher
energy compared to that for ice‐Ih.
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An Alternative Approach

• X‐ray diffraction intensity

Peter Debye:  Ann. Phys. 351, 809 (1915)

F. Zernike and J. A. Prins: Z. Phys. 41, 184 (1927).

3 4
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Пример PDF

5

Функция Патерсона
(Парная корреляционная функция)

6
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Рассеяние с затуханием
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Мягкая мода

0,15

0,20
 w7gamma3
 w2gamma3
 w3gamma3
 w5gamma3

-20 -10 0 10 20
0,00

0,05

0,10

S



21

Критическое рассеяние
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Биоморфный карбид кремния

• Рисунок 1 Схематическое 
изображение мезоскопичес‐
кой структуры дерева. ML ‐
срединная ламель P ‐срединная ламель, P
первичная стенка, S1, S2, S3 ‐
вторичные стенки
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Сканирование в Трехосном 
эксперименте

26
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Фокусировка в трехосном эксперименте

30
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Вертикальная фокусировка

Горизонтальная Фокусировка Достижимое разрешение

=2dsin
d/=(d/d)+ctg(); 
в случае обратного рассеяния d/d

36
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Спектрометр обратного рассеяния

37
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Лекция 5

Кристаллические спектрометры

Сканирование в Трехосном 
эксперименте

3

Общий подход к разрешению 
любого спектрометра
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Нормировка Спектра

• Выражения для объемов фазового 
пространства имеют простой вид:

)()( 33
AfAfMiMi ctgkCVctgkCV   )()( AfAfMiMi gg

В первом приближении 
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Нормировка спектра I.

• В реальном эксперименте мы измеряем не закон
рассеяния а дважды дифференциальное сечение
рассеяния. Потоки на выходе монохроматора и входе
детектора естественно пропорциональны скорости,
т е волновому вектору Это и приводит к множителют.е. волновому вектору. Это и приводит к множителю
kf/ki. При проведении измерений длительность
измерения одной точки определяется заданным
счетом мониторного детектора, эффективность
которого пропорциональна длине волны. Т.о.
измерение в режиме kf=const позволяют устранить
необходимость корректировки на kf/ki.
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Фокусировка в трехосном эксперименте

9

Фокусировка в трехосном 
эксперименте
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Вертикальная фокусировка Горизонтальная Фокусировка

Разрешение в случае плоской 
дисперсионной кривой
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Достижимое разрешение

=2dsin
d/=(d/d)+ctg(); 
в случае обратного рассеяния d/d

20
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Спектрометр обратного рассеяния

21



10.11.2013

1

Понемногу о многом и коротко 
о разномр

Несоразмерные структуры

• Действительные параметры порядка реализуются 
для волновых векторов, для которых выполняется 
условие 

0|))(( 0 ksk
kq

Или, иначе говоря в дисперсионной зависимости 
присутствует минимум, в окрестности которого 
дисперсия имеет параболический вид.

• Это условие с необходимостью при q=0, или при q 
на границе зоны в симморфных группах.

• Условие может в принципе выполняться в 
произвольной точке ЗБ, однако в этом случае:
– Параметры порядка перестают быть 
действительными

– Точка qs перестает быть фиксированной и ее 
положение может зависеть от температуры (в 
более общем виде от внешних условий)

• Учитывая комплексность параметра порядка иУчитывая комплексность параметра порядка и 
для обеспечения действительных смещений 
должны одновременно присутствовать 
параметры Q1(qs) и Q2(‐qs), причем Q2=(Q1)*

Пример K2SeO4
Iizumi et al. PRB 15, 4392 (1977)
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)exp()2/1();exp()2/1( 21  iAQiAQ 
Альтернативно:
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Свободная энергия

Фаза выпала из рассмотрения и м.б. выбрана произвольно.
Можно переписать уравнение для свободной энергии

Теперь оно соответствует хорошо известному случаю 
двухкомпонентного параметра порядка с нулевым 
коэффициентом v перед [(P1)

4+(P2)
4]. 

Можно выбрать =0. Решение хорошо известно:
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Выше температуры перехода:

   1 cTL TTa

   12  TTa cL

T

Ниже температуры перехода:

Амплитудоны и фазоны

• При анализе критической динамики оказывается удобно 
определить перенормированные частоты как:

ω 2(k)=χ‐1(k).

Далее для учета флуктуаций мы разложим свободную 
энергию по kэнергию по k
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• Мы пренебрежем последним членом, т.к. он
неособенный и u(0,0,0) не равен нулю при T=Tc. Т.о.
K‐зависимость восприимчивости (частоты)
полностью определяется членом Rij(k). В случае
многокомпонентного параметра порядка
запишем:

 kkfTTkR )()(

• В случае несоразмерного перехода зафиксируем
направление Z вдоль qs

 kkfTcTakR ijij  )()(

  2
2

22
1)()( zyxijij kfkkfTcTakR  



• Выше перехода ответ очевиден:

• В несоразмерной фазе:
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• Т.о. в несоразмерной фазе мы имеем 
амплитудную («оптическую») и фазовую 
(«акустическую») моды

 
  2

2
22

1
2

2
2

22
1

2 )(2

zyxT

zyxcL

kfkkf

kfkkfTTa











10.11.2013

4

ThBr4 Фазон

Эффект Яна‐Теллера
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Несколько более общий случай

Вибронный минимум

Энергия Яна‐Теллера

k

V
E TJ 2

2
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Теорема Яна‐Теллера

• Геометрическая конфигурация атомов, 
которой соответствует вырожденное 
электронное состояние не может буть
устойчивой (только в силу симметрии)устойчивой (только в силу симметрии). 
Исключение составляют случаи, когда:

– Конфигурация линейна

– Вырождение есть двукратное спиновое 
вырождение для молекулы с нечетным числом 
электронов

Р. Нокс, А. Голд Симметрия в твердом теле М., «Наука» 1970

Концентрированная система 
центров
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Электрон‐колебательное
взаимодействие
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 • Выделим случай, когда у нас в 
искажении участвует только 
одна мода
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• Т.о. Взаимодействие исчезает 
в случае бездисперсионной
моды
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Возникновение мягкой моды в Ян‐
теллеровских системах

В отсутствие межмодового
взаимодействия

При наличии межмодового
взаимодействия

PrAlO3
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TmVO4

Одномерные электронные системы
Пайерлсовский переход

Общие соображения K2Pt(CN)4

При полном заполнении узлов формула
K4Pt(CN)4Br0.3*3H2O
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Теоретические соображения
следуя Л.Н. Булаевский УФН 115, 263 (1975)

Перенормировка фононных частот
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Схема изменения спектра Опять амплитудоны и фазоны

KCP
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NbSe4 поиск коновской аномалии

Rb0.3MoO3 IXS
Квазикристаллы
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Лекция 7

Дефекты, локальные моды, 
двухмодовое поведение

Первое наблюдение локальной моды

Простейшая модель ‐ цепочка ИК и Раман
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Зависимость «степени локализации» 
от отношения масс.

Влияние примеси на основные 
колебания

При большой разности масс перенормировка 
спектра м.б. заметна. Более того акустические 
колебания могут стать ИК активными

Внутрищелевая мода: замещение 
легкого атома тяжелым 
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Внутрищелевая и локальная моды в 
случае замещения тяжелого атома

«Дефект» силовых констант –
резонансная мода 

Резонансная мода, продолжение 
Концентрированные системы
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Двухмодовое поведение Модели виртуального иона и равных смещений

Пример CuAu
Резонансная мода
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Варианты поведения смешанных кристаллов

ZnS, ZnMgSe, ZnMgS
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Одно- и двухмодовое поведение в 
смешанных кристаллах

Одномодовое (b) и
смешанное (a и c)
поведение в
смешанных нитридах
AlxGa12xN - a,
InxGa12xN – b
and AlxIn12xN - с

(Из H. Grille et al. Phys.Rev.B 61, 6091
(2000))

Двухмодовое поведение в твердом 
растворе CdS1-xSex

Фононные дисперсионные 
кривые CdS

Фононные резонансы в CdS/CdSe
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Дополнительное рассеяние в области малых 
энергий
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Дисперсионные кривые в направлении 
(001)
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Дисперсионные кривые в Дисперсионные кривые в 
направлении направлении (1 0 0(1 0 0))
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Неупругое рассеяние 
Синхротронного излученияр р у
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Принципы неупругого рассеяния 
СИ

Подобно неупругому рассеянию нейтронов мы можем представить сечение 
Неупругого рассеяния синхротронного излучения в виде:

И далее

Существенно, что сумма берется по всем ЭЛЕКТРОНАМ

Флуктуационно-диссипационная теорема
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Неупругое рассеяние СИ в 
алмазе

Переход к атомным форм-факторам
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Переход к атомным форм-факторам
Адиабатическое приближение

При смещении ядра атома все электроны движутся 
вместе с ним составляя одно целое

I(Q) (пренебрегая фактором D-W)
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Неупругое рассеяние нейтронов (НРН) и НРРИ

Тепловые нейтроны:
Ei = 25 мэВ
ki = 38.5 нм-1

E/E = 0.01 – 0.1
широкие пучки: неск. мм и 
более

Brockhouse (1955) Burkel, Dorner and Peisl (1987)

Жесткий рентген:
Ei = 18 кэВ
ki = 91.2 нм-1

E/E  1x10-7

узкие пучки: 100 мкм и менее

Взаимодополнительность НРН и НРРИ
Разупорядоченные системы с 
высокой скоростью звука (V = E/Q)

кинематические ограничения НРН

Образцы малых размеров

/


E. Burkel, 63 Rep. Prog. Phys. (2000) 171–232

- новые/экзотические материалы

- экстремальные условия

«Неудобные» элементы

- некогерентные рассеиватели

- аномально поглощающие

Кинематика НРРИ

переданный момент и переданная энергия практически не связаны

 
2

2

)(
2

Qk
m

EE i
n
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NB: для нейтронов

Нет ограничений на передачу энергии

Экспериментальная реализация НРРИ

d/d = E/E = -(T)T

 = 2.58x10-6 @ 300 K

ESRF: ID16 и ID28
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Базовые идеи
«Дарвиновский столик»

ID28 Spectrometer (ESRF)

Высокое разрешение достигается за счет геометрии обратного рассеяния

=2dsin(); =d/d+ctg()
Тепловое сканирование
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ID28 Spectrometer (ESRF)

Сферический кристалл 
анализатор

The main characteristics of the ID28 Beamline with the 7-m arm: 

Reflection
Energy
[keV]

E
[meV]

Qmax
[nm-1]

Qmin
[nm-1]

Q
[nm-1]

Flux
[ph./s/

200 mA]

Si(7,7,7) 13.840 7.6 ± .2 64 1 1.89 10.5.1010

Si(8,8,8) 15.817 5.5 ± .2 74 1 2.16 9.00.1010

Si(9,9,9) 17.794 3.0 ± .2 83 1 2.43 2.70.1010

Si(11,11,11) 21.747 1.5 ± .1 101 1 3.00 6.60.109

Si(12,12,12) 23.725 1.3 ± .1 111 1 3.24 5.85.109

Si(13,13,13) 25.704 1.0 ± .1 120 1 3.50 1.47.109

Photon Flux values are measured at the sample goniometer with the following 
experimental conditions: two 1.6 m U32 undulators; ring current: 200 mA; primary slits 
aperture: 1.6 mm (horizontal) x 0.7 mm (vertical); secondary slits aperture: 2.4 mm 
(horizontal) x 1.0 mm (vertical). The Qmin depends strongly from the beam divergence 
(40rad hor. x 20rad ver.) and from the aperture of the slits in front of the first analyser. 
The focal spot size at the sample is 250 hor. x 80 ver. using the toroidal part of the 
focussing mirror and 25m hor. x 60m ver. using the cylindrical part of the mirror for the 
vertical focussing and the multilayer mirror for the horizontal focussing  
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Сходства и различия неупругого 
рассеяния нейтронов и СИ

• СИ: малый размер пучка

• СИ: Отсутствие кинематических 
ограничений

В• Величины атомных амплитуд рассеяния 
СИ порядка длин когерентного 
рассеяния нейтронов

• СИ спад атомного форм фактора при 
больших Q

Сходства и различия неупругого 
рассеяния нейтронов и СИ (2)

• СИ: Большое сечение поглощения для  
атомов с большим Z ограничивает размеры 
образца и геометрию рассеяния

• СИ: Разрешение имеет Лоренцеву а не р р у
Гауссову форму

• СИ: практически отсутствует некогерентное 
рассеяние

• СИ: не может применяться для изучения 
магнитных возбуждений

BL35XU spectrometer at Spring8 
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Phonon resonances q along (110), 
in-plane polarized

Phonon resonances q along (110), 
out-of-plane polarized

Phonon dispersion in PZ
Экспериментальные данные

Переданная энергия, мэВ

Подложка MgO

Падающее излучениеРассеянное излучение
Тонкая 100нм пленка 

PbMg1/3Nb2/3O3
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Фононы и 
центральный пик

Картина рассеяния на СИ на тонкой 
пленке PMN. Т=873К.

Дисперсия ТА фононов в подложке
и пленке 

Физические результаты

Рассеяние на акустических 
возбуждениях PMN

Интенсивность 
центрального пика

38

Температурная зависимость 
интенсивности рассеяния на 
акустических фононах и 
центрального пика

Наблюдается переход 
динамики решетки из 
режима с мягкой модой в 
режим центрального пика

Эксперимент твердый раствор 
CdS/CdSe
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Зависимость от вектора 
обратной решетки
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Немного о СИ
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Нанофокусировка
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Фазовые переходы

Second order transitions

EPP
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Hysteresis loops
First order phase transitions
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Figure from A.K. Tagantsev, L.E.Cross, J. Fousek “ Domains in ferroic crystals and thin 
films”, Springer 2010  
In respect to previous slide: T0 – Tc; Tc – T1; T0* ‐ T2
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Single ion model

BB

a1

a2B B

A A

Б.А Струков, А.П. Леванюк «Физические основы сегнетоэлектрических явлений в кристаллах»

Single‐ion model
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Study of Ferroelectrics by X‐ray 
and neutron scatteringg

Sergey Vakhrushev
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Simple perovskites

Lecture 2

Perovskite structure

In an idealised cubic perovskite
constructed of rigid spheres, each
cation is the perfect size to be in
contact with an oxygen anion; the
radii of the ions can then be related:

)(2 RRRR )(2 OBOA RRRR 
To allow for the distortion, a constant, 
t, is introduced

)(2 OBOA RRtRR 

KTaO3 Dielectric and hyper‐Raman KTaO3 Inelastic neutron scattering
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BaTiO3 structure
Fu et al. PRL 103, 207601 (2009)

Температура (К)

BaTiO3   INS

BaTiO3 – critical scattering BaTiO3 – anisotropic DS

Expected shape for isotropic 
ferroelectric mode
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KNbO3 (cubic) TA(left) and TO (right) 
phonons resonances

KNbO3 (cubic) Phonon dispersion in 
[100] direction

KNbO3 cubic phase
KNbO3 (tetragonal) phonon 

resonances
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KNbO3 (tetragonal) KNbO3 (orthorhombic)

KNbO3 eigenvectors
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δA

Q=0.13, TO

From R. Currat et al.  J.Phys.C 7, 2521 (1974) 

δO2

δO1

δO1

δB

At q=0 we expect TO to be 
Slater mode, i.e. δK 0
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Mode coupling in perovskites

Coupled damped harmonic 
oscillators

Можем переписать уравнение в эквивалентной форме.  Смещения xi, 
представляют собой линейную комбинацию старых смещений yi
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DHO formalism

Model is overdetermined only 7 parameters from 8 are independent
Usually coupling is considered either purely real or purely imaginary

Dispersion and anisotropy are inserted “by hand”
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KNO DHO fit of phonon resonances PbTiO3
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PbTiO3 continued

In PbTiO3 eigenvectors – combination of 
Slater (S1) and Last  modes

PbTiO3 Tetragonal phase

Центральный пик
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Интенсивность сверхструктуры и CP
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Relaxors

Lecture 5

RelaxorsRelaxors

• Cubic:

1. PbB’1/3B’’2/3O3

B’=Mg, Zn; B’’=Nb, Ta  PbMg1/3Nb2/3O3  (PMN)

2. PbB’1/2B’’1/2O3

B’=In, Sc; B’’=Nb, Ta

3. A’1/2A’’1/2BO3

Na’1/2Bi’’1/2TiO3

4. Lead‐Free Relaxors

• Uniaxial

Sr’1‐xBa’xNb2O6

• Polymeric Relaxors

Dielectric susceptibilityDielectric susceptibility

•  >25000
• Dielectric dispersion down 
to mHZ

• No apparent latticeNo apparent lattice 
distortions at low 
temperatures
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Burns temperature

From Viehland et al. Phys.Rev. B. 46, 8003 (1992) Tc=398K, Td630K

Dielectric Susceptibility (IDielectric Susceptibility (I))

Dielectric Susceptibility (I)Dielectric Susceptibility (I) Apparent dispersion curves

3

4

TO

•Exact positions of the neutron
resonances depend on the
reciprocal lattice vector

•TO mode has very weak
temperature dependence at
high temperatures

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
0

1

2

LA

TA

E
, T

H
z

q, a*
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TA Phonons

•Temperature 
evolution of TA 
phonon signal in 
PMN near (220)PMN near (220) 
and (110) points

Calculated dispersion curves

Mode Softening Above Td

• Temperature 
evolution of 
Inelastic neutron 
scattering pattern 
at  point at T>Td

Mode Hardening Below Td

• Temperature 
evolution of 
Inelastic 
neutron 
scatteringscattering 
pattern at 
point at T<Td
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Integrated intensity vs. T

0 .3 5

0 .4 0

0 .4 5

0 .5 0
P M N

Q = ( 3 ,0 ,0 )

s

• T/I(T), where I(T) –
integrated 
intensity for 
2meV<<12meV

3 0 0 4 0 0 5 0 0 6 0 0 7 0 0 8 0 0 9 0 0
0 .0 0

0 .0 5

0 .1 0

0 .1 5

0 .2 0

0 .2 5

0 .3 0

T
0
= 3 4 0 K

T
/I(

T
),

 a
rb

. u
n

it

T ,K

Single‐mode model
PMN T=1050K:

(200) (300)

Zone‐center inelastic neutron scattering profiles in two BZs

Single‐mode model:
•Can describe data separately in each BZ
•Cannot describe data adequately in both BZs simultaneously

Data treatment
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Mode coupling formalism:

Simultaneous fitting of data
from (200) and (300) BZs

Scott JF, Rev. Mod. Phys., 46, 1 (1974)





   nnnn ii 11 ...

Simple q‐dependent laws for 
each mode:

qATA  sin

qCBTO  2sin

qGFF ii  0

2
0 qMii  

Fitting results

PMN: Zone‐center inelastic neutron scattering profiles in (200) and (300) BZs

Dashed lines – decomposition of (300) profile into 2 peaks
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Temperature evolution

TO2

Temperature evolution of
•High‐energy TO mode
•Inverse dielectric permittivity
•Low‐energy TO mode

Both modes have Curie‐Weiss

1/ε

IMF‐ISAF‐2009, Xi’an, China, 23‐28 August 2009 69

Temp. dependence of inelastic structure factors for phonon modes in (200) and (300) BZs

TA TO1 TO2

TO1

Both modes have Curie Weiss
Tc (TO1) ≈ Tc (dielectric) ≈ Tc (integr. Int.)

Single‐mode model
PMN T=1050K:

(200) (300)

Zone‐center inelastic neutron scattering profiles in two BZs

Single‐mode model:
•Can describe data separately in each BZ
•Cannot describe data adequately in both BZs simultaneously
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KNN and 5‐modes model
d33 vs T 

LF – Li‐doped KNaNbO3 based compounds

Y. Saito et al., Nature, 432, 84 (2004)

One of the major questions –
polarization rotation path

KNbO3 and BaTiO3

T tCubic Tetra.

Ortho. Rhomb.

Diffuse scattering in perovskite Piezoelectrics 
Lix(K0.5Na0.5)1-xNbO3

High temperature:
cubic phase, three families of 
diffuse planes normal to 
<100>, <010>, <001>
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Diffuse scattering in perovskite Piezoelectrics 
Lix(K0.5Na0.5)1-xNbO3

High temperature:
cubic phase, three families of 
diffuse planes normal to 
<100>, <010>, <001>

perovskitecompr.avi

KNN (hk0) crossection

Schematic picture of DS in tetragonal phase Schematic picture of DS in orthorhombic phase 



10.11.2013

21

Diffuse scattering in perovskite Piezoelectrics
Lix(K0.5Na0.5)1‐xNbO3

In LKNN both Polarization Rotation
Pathes are realized

Room temperature:
orthorombic phase one family 
of diffuse planes normal to 
<100>, <010>, <001>

Phonons only: no static disorder

Ambient  temperature:
orthorhombic phase, only one family of diffuse planes normal to <100> survives

elastic or inelastic?
IXS @ ID28!

sharp diffuse features correspond to strong phonon anisotropy

Anisotropy of the DS in cubic 
perovskites. (I) ‐ isotropic dispersion

(000)

Anisotropy of the dispersion
(hk0) plane without coupling

Starting point

q‐‐>0 limit
separate
Acoustic u
and
Optic x
degrees of freedom
b – enumerates modes
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5 modes (2*TA+LA*2*TO) model


TO(q=0)

From elastic 
constant)

2
TO(q) curvature

Coupling!!!

KNN uncoupled modes
TA1 TA2

TO1 TO2

KNN coupled modes
TA1 TA2

TO1 TO2

1‐d along (110)
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1‐d along (110) (transverse modes 
only)

20

25

30
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Tetragonal phase
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Техника нейтронной 
спектроскопиир

Принципиальная схема
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Паразитные эффекты в трехосной спектрометрии

• 1 «Хвосты» брэгговских отражений

– Наблюдаются только в поперечной геометрии

– Тем ближе к фононному резонансу, чем 
«идеальнее» фокусировка«идеальнее» фокусировка

– Полностью  отсутствуют в дефокусирующей
позиции

Паразитные эффекты в трехосной спектрометрии
Вертикальное разрешение

z

x

y

q
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Паразитные эффекты в трехосной спектрометрии
Высшие порядки

0;0 22  iMfAif EnEnEE 

Фильтры. 1 – фильтры быстрых нейтронов

2‐ Брэгговские поликристаллические фильтры

>2d
Пиролитический графит
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Паразитные брэгговские пики Паразитные брэгговские пики II

IN8 IN20
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СПЕКТРОМЕТРЫ НА ГОРЯЧЕМ 
ИСТОЧНИКЕИСТОЧНИКЕ
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Neutron scattering for studies of condensed matter

Neutron sources: 

‐ nuclear reactors (steady‐state)

‐ spallation sources (pulsed, driven by proton accelerators)

Neutron beams are extracted from moderators 
where they are slowed down from Mega‐volt (MeV, nuclear energies) 

to milli‐volt (meV, condensed matter range)

“white” spectrum: (quasi‐) Maxwellian distributionwhite  spectrum: (quasi ) Maxwellian distribution
similar to ideal gases

average energy ~ temperature of the moderator

Typical moderator ‐ water (“light” H2O or “heavy” D2O) 
T~300K (30 meV)

“Neutron gas” with densities <1012/cm3 

(the highest, as at ILL)

Neutrons interact weakly with condensed matter:
relatively big samples are required: typically ~1cm3 (mass 1gram) and

always need in more intense beams for research

Neutron scattering for studies of condensed matter

“cold” and “hot” neutron sources: 

locally modifying the moderator temperature

“cold”: a few liters of liquid D2 (T ~ 26 K)

cooled by liquid He circuit

“hot”:  a few kilogrammes of Graphite (as at ILL) or BeO…

heated up to 2500K mostly by reactor gamma‐radiation 

A hot source:

schema
and 

Installation
(FRM‐2)

“Hot Source”:   graphite at  2200 oC (heated by 

radiation from working fuel element)   

Crystal monochromator:  Cu (focusing) or Si (bent ideal)

Single crystal samples:  three-axes set-up (phonon and magnon dispersion)

Powder samples: fixed scattered energy (two-axes) set-up (phonon DOS) 

Spectrum enriched with 
neutron energies 100-500 meV

3∙1010 n/cm2sec
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Two‐axes (fixed scattered energy) set‐up

powder samples: 
scattering intensity is practically not sensitive 

to the scattering angle

instrument luminosity can be increased  
through opening of the solid angle 

for scattered neutrons

Such improvements are requested because                
samples of novel materials appear first in small quantities

In order to improve the instrument capabilities 
for the Phonon DOS studies 

we have initiated construction of the
new spectrometer called 

IN1-LAGRANGE 

(LA GR hit AN l f G i E it ti )(LArge GRaphite ANalyzer for Genuine Excitations)

with  a  different  principle  of 
analyzing  scattered  neutron  energy

using space focussing:
a small single counter -
increase in solid angle 

(2 5 Sterad or 20% of 4)

In order to improve the capabilities for the Phonon DOS studies 
we have designed and built the new spectrometer called

IN1-LAGRANGE 
(LArge GRaphite ANalyzer for Genuine Excitations)

Collecting scatterd neutrons in a very large solid angle using space focussing 

(2.5 Sterad or 20% of 4)  
without multiplying 

counting volume

characteristic  instrument 
volume  ~1 m3

low and sample–
independent BG:

protection on the sample-
counter path
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Detailed design of the 
IN1‐LAGRANGE 
spectrometer

The principal part ‐
ellipsoid structure 

with precisely oriented 
holes for crystal holders ‐
in the process of machining

Currently accepted design of the 
LAGRANGE 
spectrometer

The execution phase          
is approaching the end
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2,5 diiodothiophene
(CH)2(CI)2S

HH

New instrument: first results

4 hours (2 + 2 for each panel) for the sample with 6 mg of hydrogen 

Gain in energy resolution and intensity 

Enhanced energy resolution 
Energy resolution as a function of excitation frequency 
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A sample with 0.1 mg of hydrogen

15 hours for both sample and empty container runs

МУЛЬТИАНАЛИЗАТОРНЫЕ
СИСТЕМЫ

FLATCONE

• Kulda

RITA ‐ Re‐invented Three Axis Spectrometer

convential TAS mode

Focusing analyser modes: Mapping configurations:

monochromatic point‐to‐
point focusing

MAD box, FlatCone

K. Lefmann, D.F. McMorrow, H.M. Ronnow, K. Nielsen, K.N. Clausen,
B. Lake, G. Aeppli, Physica B 283 (2000), 343‐354.

const‐qnorm point‐to‐point 
focusing

SPINS
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Схема прибора

Спин‐Эхо в монокристалле Ge Спин‐Эхо сигнал
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F
 = 0.016 ns 
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 = 0.64 ns
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Центральный пик в PbMg1/3Nb2/3O3

0.7 0.7

 F
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IN20  TASSE    PMN   k=4.1A
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СПЕКТРОМЕТР ОБРАТНОГО 
РАССЕЯНИЯ

Базовые идеи
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«Дарвиновский столик»
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Принципиальная схема нейтронного 
дифрактометра ОР

Принципиальная схема нейтронного 
спектрометра ОР

IN10
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ВРЕМЯПРОЛЕТНЫЕ 
СПЕКТРОМЕТРЫ
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