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Produc3on	
  of	
  neutron	
  beams	
  
	
  

Research	
  reactors	
  by	
  nuclear	
  fission,	
  example	
  HFIR,	
  ORNL,	
  FRM	
  II,	
  	
  
Munich,	
  Ins3tute	
  Laue	
  Langevin	
  (ILL)	
  Grenoble,	
  France,	
  www.ill.fr	
  
	
  
Spalla3on	
  sources	
  by	
  using	
  linear	
  proton	
  accelerators	
  (for	
  example	
  at	
  
	
  ISIS	
  at	
  the	
  Rutherford	
  Appleton	
  Lab.	
  Oxford,	
  Great	
  Britain,	
  see	
  
	
  www.isis.rl.ac.uk	
  or	
  at	
  the	
  US	
  Spalla3on	
  Neutron	
  Source	
  (SNS)	
  
	
  www.sns.gov),	
  	
  ESS-­‐European	
  Spalla3on	
  Source.	
  



Advances	
  in	
  the	
  effec3ve	
  thermal	
  flux	
  for	
  neutron	
  

K.	
  Anderson,	
  Lectures	
  

Today’s	
  best	
  sources	
  typically	
  107-­‐108	
  neutrons	
  cm2s-­‐1	
  on	
  the	
  sample	
  
	
  



Energy	
  Spectrum	
  of	
  neutrons	
  

Energy	
  distribu3on	
  of	
  	
  
prompt	
  neutrons	
  	
  
from	
  a	
  reactor	
  

Typical	
  neutron	
  energies	
  and	
  corresponding	
  wavelengths	
  used	
  in	
  experiments	
  	
  



Going	
  beyond	
  the	
  	
  
center	
  of	
  mass	
  diffusion	
  

V.	
  García	
  Sakai,	
  A.	
  Arbe	
  	
  
Current	
  Opinion	
  in	
  Colloid	
  &	
  Interface	
  Science	
  	
  	
  

<	
  109	
  Hz	
  	
  slow	
  mo3on	
  
ΔE	
  ~	
  µeV	
  
lowest	
  available	
  E	
  =	
  1-­‐5meV	
  neutrons	
  
Thus,	
  define	
  neutron	
  	
  E	
  1	
  part	
  in	
  103	
  	
  or	
  be4er	
  



Momentum	
  Transfer	
  q	
  
cross	
  sec'on	
  	
  
number	
  of	
  neutrons/3me/dΩ	
  
with	
  energy	
  transfer	
  in	
  the	
  
interval	
  (hω,	
  hω+dω)	
  
normalized	
  by	
  incident	
  flux	
  

Incident	
  neutron	
  along	
  z,	
  
wave	
  vector	
  ki	
  and	
  energy	
  Ei	
  
|ki|=	
  sqrt(2mEi)/h	
  

2θ	
  and	
  ϕ	
  define	
  the	
  direc3on	
  	
  
of	
  the	
  sca4ered	
  beam	
  
	
  	
  	
  	
  	
  q=	
  ki	
  -­‐	
  kf	
  	
  wave	
  vector	
  	
  
	
  	
  	
  	
  	
  or	
  momentum	
  transfer	
  	
  
	
  	
  	
  	
  Δp=hq/2π=h(ki	
  –	
  kf)	
  /2π

F.	
  Klose	
  



Energy	
  transfer	
  ΔE	
  	
  (TOF)	
  	
  

energy	
  transfer	
  ΔE	
  =	
  Ef	
  –	
  Ei	
  ≠	
  0	
  energy	
  transfer	
  ΔE	
  =	
  Ef	
  –	
  Ei	
  =	
  0	
  

=	
  mv	
  

Lecture	
  M.	
  Telling	
  	
  



Exchange	
  of	
  energy	
  and	
  momentum	
  
with	
  the	
  sample	
  

2	
  

B.	
  Frick	
  



Coherent	
  and	
  Incoherent	
  Sca4ering	
  

Coherent	
  elas3c	
  	
  
sca4ering=diffrac3on	
  

coherent	
  inelas3c	
  sca4ering	
  

Interference	
  of	
  neutron	
  waves	
  emi4ed	
  from	
  different	
  atoms	
  

incoherent	
  inelas3c	
  sca4ering	
  

Interference	
  of	
  neutron	
  waves	
  emi4ed	
  from	
  same	
  atom	
  

Lecture:	
  Gerald	
  R.	
  Kneller	
  



Sca4ering	
  Func3ons-­‐	
  Correla3ons	
  

Lecture:	
  V.	
  García	
  Sakai	
  



Neutron	
  Sca4ering	
  Spectrum	
  

V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



Map	
  of	
  the	
  dynamical	
  modes	
  

V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



Quasi-­‐	
  and	
  Inelas3c	
  Neutron	
  Sca4ering	
  

Lecture	
  notes:	
  Maikel	
  C.	
  Rheinstädter	
  



Exploring	
  the	
  dynamic	
  phase	
  space	
  



	
  
Instrumenta3on	
  :	
  direct	
  geometry	
  	
  	
  

	
  
To	
  determine	
  ΔE	
  we	
  need	
  to	
  define	
  either	
  Ei	
  or	
  Ef	
  :	
  Two	
  methods	
  	
  

	
  
	
  
Measure	
  :	
  S(Q,ω)	
  	
  
Define	
  Ei	
  	
  

h4p://www.ill.eu/instruments-­‐support/	
  
instruments-­‐groups/instruments/in5/	
  

Send	
  neutrons	
  of	
  known	
  fixed	
  Ei	
  
(vi)	
  –neutron	
  can	
  loose	
  as	
  much	
  
energy	
  as	
  it	
  has	
  but	
  can	
  gain	
  any	
  
(defines	
  energy	
  window)	
  
	
  
Source-­‐sample	
  and	
  sample-­‐
detector	
  distances	
  known	
  
	
  
Time	
  at	
  which	
  neutron	
  
	
  is	
  sent,	
  known	
  
	
  
Time	
  at	
  which	
  neutron	
  is	
  detected	
  
tells	
  us	
  Ef;	
  thus	
  we	
  know	
  ∆E	
   V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



	
  
Instrumenta3on	
  :	
  indirect	
  geometry	
  	
  	
  

	
  
Measure	
  :	
  S(Q,ω)	
  	
  
Define	
  Ef	
  	
  

Send	
  neutrons	
  of	
  a	
  known	
  band	
  of	
  
wavelengths	
  or	
  Ei	
  (vi)s	
  (defines	
  
your	
  energy	
  window)	
  
	
  
In	
  reactor	
  source,	
  use	
  a	
  Doppler	
  
drive;	
  in	
  a	
  spalla3on	
  source,	
  use	
  
choppers	
  
	
  
Analyser	
  crystals	
  reflect	
  back	
  only	
  a	
  
fixed	
  Ef	
  (Bragg’s	
  Law)	
  
	
  
Times	
  &	
  distances	
  known,	
  so	
  
detected	
  neutron	
  gives	
  us	
  ∆E	
  

V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



Backsca4ering	
  Spectrometer	
  BASIS	
  at	
  SNS	
  



QENS	
  Spectrometers	
  –	
  Which	
  one?	
  
Direct	
  geometry:	
  

Poor	
  resolu3on,	
  higher	
  energies,	
  wider	
  E	
  transfer	
  window,	
  
small	
  Q	
  range.	
  

Indirect	
  geometry:	
  

@	
  reactor,	
  highest	
  resolu3on	
  with	
  good	
  intensity	
  but	
  limited	
  E	
  
transfer	
  range	
  

@	
  spalla3on,	
  medium	
  resolu3on,	
  high	
  flux,	
  wider	
  E	
  transfer	
  range	
  

V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



QENS	
  sca4ering	
  func3on	
  

•	
  Incoherent	
  sca4ering	
  
•	
  Contains	
  no	
  informa3on	
  about	
  structure	
  
•	
  Describes	
  the	
  dynamics	
  of	
  individual	
  par3cles	
  
	
  
	
  
	
  
•	
  Coherent	
  sca4ering	
  
•	
  Contaminates	
  elas3c	
  signal	
  arising	
  from	
  structure	
  
•	
  Describes	
  correla3ons	
  between	
  nuclei	
  
•	
  Describes	
  the	
  collec3ve	
  dynamics	
  of	
  nuclei	
  

V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



H/D	
  difference	
  

Sca4ering	
  can	
  be	
  coherent	
  –	
  remembering	
  spa3al	
  arrangement	
  of	
  molecules	
  
Incoherent	
  –	
  sensi3ve	
  only	
  to	
  energy	
  changes	
  induced	
  by	
  molecular	
  mo3on	
  in	
  
	
  the	
  sample	
  



Quasi-­‐Elas3c	
  Sca4ering	
  	
  

Probes	
  diffusion	
  at	
  a	
  molecular	
  scale	
  

Is	
  able	
  to	
  differen3ate	
  diffusion	
  from	
  confined	
  dynamics	
  

Analy3cal	
  func3ons	
  used	
  to	
  describe	
  mo3ons	
  

Can	
  be	
  used	
  as	
  a	
  systema3c	
  tool	
  for	
  comparisons	
  

Time	
  and	
  spa3al	
  scale	
  are	
  directly	
  comparable	
  to	
  results	
  from	
  
Molecular	
  Dynamics	
  simula3ons	
  

Complementari3es	
  with	
  other	
  experimental	
  techniques	
  

Unique	
  view	
  of	
  mo3ons	
  (eg.	
  contrast)	
  
V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



Single-­‐par3cle	
  dynamics	
  (incoherent)	
  
For	
  uncoupled	
  mo3ons	
  

Vibra3ons:	
  	
  	
  	
  Debye-­‐Waller	
  factor	
  

Simple	
  Transla3onal	
  Diffusion	
  



Models	
  of	
  transla3on	
  diffusion-­‐	
  
restricted	
  diffusion	
  

V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  
	
  



More	
  models	
  including	
  rota3ons	
  

Elas3c	
  sta3onary	
  	
  
part,	
  EISF	
  

Quasi-­‐elas3c	
  	
  
decaying	
  part	
  

The	
  EISF	
  is	
  the	
  area	
  of	
  the	
  elas3c	
  
curve	
  divided	
  by	
  the	
  total	
  area,	
  i.e.	
  
The	
  frac3on	
  of	
  elas3c	
  contribu3on.	
  

For	
  any	
  given	
  Q	
  

V.	
  G.	
  Sakai,	
  lecture	
  



Structural	
  dynamics	
  of	
  water	
  by	
  
neutron	
  spectrometry	
  

	
  Unambiguous	
  statements	
  to	
  be	
  made	
  about	
  the	
  dynamical	
  nature	
  of	
  liquids	
  
in	
  ;	
  general	
  and	
  of	
  water	
  in	
  par3cular.	
  

J.	
  Copley,	
  NIST	
  



Improved	
  measurements	
  IN6,	
  ILL	
  

Teixeira	
  et	
  al	
  Phys.	
  Rev.	
  A	
  1985	
  

Random	
  jump	
  diffusion	
  model	
  



Why	
  inves3gate	
  dynamics?	
  	
  

By	
  understanding	
  microscopic	
  dynamics	
  
tune	
  a	
  materials	
  bulk	
  proper3es	
  	
  	
  

Dynamics	
  of	
  fresh	
  and	
  freeze-­‐dried	
  strawberry	
  and	
  red	
  onion	
  by	
  
quasielas'c	
  neutron	
  sca9ering.	
  
J	
  Phys	
  Chem	
  B.	
  	
  2006;	
  110(28):13786-­‐92	
  (ISSN:	
  1520-­‐6106)	
  
	
  
Jansson	
  H;	
  Howells	
  WS;	
  Swenson	
  J	
  
Department	
  of	
  Applied	
  Physics,	
  Chalmers	
  University	
  of	
  Technology,	
  

	
  SE-­‐412	
  96	
  Göteborg,	
  Sweden.	
  

Lecture	
  M.	
  Telling	
  

Le9ers	
  to	
  Nature	
  
Nature	
  337,	
  754	
  -­‐	
  756	
  (23	
  February	
  1989);	
  	
  



Quasi-­‐elas3c	
  neutron	
  Sca4ering	
  	
  
measures	
  S(q,ω)	
  	
  (BASIS	
  at	
  SNS)	
  

	
  The	
  line	
  width	
  of	
  S(q,ω)	
  	
  is	
  	
  related	
  to	
  diffusion	
  
of	
  small	
  molecules	
  like	
  water	
  in	
  	
  confined	
  
nanometer	
  channels	
  (PHYSICAL	
  REVIEW	
  E	
  76,	
  
021505	
  2007)	
  

€ 

S(q,ω)
S(q)

=
Δω

Δω 2 +ω 2

h4p://neutrons.ornl.gov/research/highlights/BASIS/	
  

I.	
  Presiado,	
  	
  JL	
  et	
  al.	
  J.	
  Phys.	
  Chem.	
  C.	
  2011	
  	
  

Fast	
  Proton	
  Hopping	
  Detec3on	
  in	
  Ice	
  Ih	
  	
  
by	
  Quasi-­‐Elas3c	
  Neutron	
  Sca4ering	
  
	
  



Energy-­‐Time	
  domains	
  
Maikel	
  C.	
  Rheinstädter	
  


