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Vyuziti rozptylu tepelnych neutront
ve vyzkumu pevnych latek
a v prumyslové praxi

Stanislav Vratislav, Praha

1. Uvod

Neutrony se uplatiuji v celé fadé odvétvi, z nichz je mozno jmenovat vyrobu elektric-
ké energie, produkci radioizotopi, lékarskou terapii a diagnostiku, biofyziku, vyzkum
a analyzu technickych materidlti a dalsi. Metodiky rozptylu tepelnych neutront se
vyuzivaji ve vyzkumu vlastnosti pevnych latek, pfi studiu strukturnich a vazebnich
charakteristik v zdkladnim i aplikovaném vyzkumu.

Znalost struktury materiadlu patfi mezi zakladni poznatky nezbytné pro studium
a vysvétlovani makroskopickych fyzikalnich vlastnosti. Strukturni informace maji vel-
kou dtlezitost ve fyzice pevnych latek i v materidlovém vyzkumu. Difrakéni metodiky
(rentgenovd, neutronovd, elektronova) patii mezi mikroskopické analytické metody,
které podavaji informace o stavu atomil, molekul a elektronového usporadani. Vy-
znamnou mérou pfispivaji k ziskdvani poznatkd o chemické a magnetické struktufre
latek i jejich zmén v zavislosti na extrémnich podminkach (teplota, tlak, magnetické
pole), v nichZ se zkoumané vzorky nachazeji. Charakteristiky interakci zminénych
druhi zéafeni jsou urcujici pro oblasti vyuZiti ve vyzkumu vlastnosti pevnych latek
a v materidlovém vyzkumu.

Prvni pokusy a kvalitativni dikazy difrakce neutronii byly provedeny v roce 1936.
Neutrony, které byly emitovany zdrojem Ra-Be, se priichodem vrstvou parafinu zpo-
malovaly na energie tepelné a difrakce probghla na monokrystalu MgO [1]. Rychly
rozvoj téchto metodik spojenych s rozptylem neutroni nastal aZ po roce 1945, kdy
se zaCalo se stavbou vyzkumnych jadernych reaktord, které jsou vyuzivany jako
dostate¢né intenzivni zdroje neutrond. V soucasné dobé je ve svété fada vyznamnych
vyzkumnych center zaméfenych na aplikace neutronového rozptylu ve studiu vlastnosti
pevnych latek a rozvijejicich uplatiiovani téchto metodik v materidlovém vyzkumu
i v primyslové praxi. Jde napi. o stfediska v USA (Argonskd, Brookhavenska, Los
Alamoska narodni laboratof), ve Velké Britanii (Harwell, Rutherfordska laborator),
ve Francii (Institut Laue-Langevina, CNRS), v Rusku (Spojeny ustav jadernych vy-
zkumil).

Prof. Ing. STANISLAV VRATISLAV, CSc. (1939), katedra inZenyrstvi pevnych litek, FJFI
CVUT, Biehova 7, 11519 Praha 1.
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V Ceskoslovensku zacal rozvoj vyuzivani neutronové difrakce v roce 1966. Difrak-
tometr typu KSN-2 [2] instalovany u horizontédlniho kanélu reaktoru LVR-15 (v dobé
instalace oznateni VVRS-M) byl do plného provozu uveden v roce 1968. Je soulasti
laboratore neutronové difrakce katedry inZenyrstvi pevnych litek FJFI CVUT, ktera
se zabyva védeckovyzkumnou a pedagogickou Cinnosti v této oblasti. Vyzkumna Cin-
nost je zaméfena na urcovani strukturnich charakteristik, magnetického usporadani
a jeho transformaci, mezi technické aplikace se fadi kvantitativni texturni analyza ve
spojeni se studiem anizotropie nékterych fyzikalné-mechanickych vlastnosti. Pri feSeni
védeckovyzkumnych projekti byla v laboratofi vychovana fada studenti inZenyrského
a postgradudlniho studia i aspirantti. Dal§im pracovi$tém v této oblasti je oddéleni
neutronové fyziky (dr. P. Mikula) UJF AV CR, kde je rozvijena neutronova optika [3]
a metodiky spojené s méfenim zbytkovych napéti [4], interferometrii [5] a maloihlovym
rozptylem neutront [6].

2. Charakteristiky interakci neutront

Oblasti uplatnéni metodik spojenych s rozptylem tepelnych neutront jsou determi-
novany rozptylovymi a absorpénimi charakteristikami [1, 7, 8].
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Vlnové délky tepelnych neutront (odpovidajici energie 0,075eV) nabyvaji hodnot
kolem 0,1nm, jsou tedy souméfitelné s meziatomovymi vzdéilenostmi v krystalech
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a jejich energie je téhoz Fadu jako energie kmith krystalové miizky. Intervaly energii
a vlnovych délek vyuZitelnych pro vyzkum strukturnich parametrd a vibraci v krys-
talech jsou porovniny na obr. 1 pro rentgenové zaieni a tepelné neutrony. V této
oblasti vyzkumu vlastnosti pevnych litek jsou vyuziviny neutrony tepelné a ,chlad-
né“. Tepelné neutrony maji energie v oblasti 1072 aZ 10~!eV, skupina neutronii
chladnych je ohrani¢ena energii 5 - 1073 eV, kterd odpovida hraniéni vinové délce
0,395 nm beryliového polykrystalického filtru.

Neutrony se vyznacuji snadnou pronikavosti pfevaznou vétSinou materiald na rozdil
od podstatné nizsi pronikavosti rentgenového zafeni a elektroni. Tato vlastnost ¢ini
neutrony necitlivymi na povrchové vrstvy a velice vhodnymi pro studie rozmérnych
vzorkd s tim, Ze umoznuji ziskavat informace o stavu vnitfnich vrstev nedestruktivnim
zpusobem. Proto neutrony dovoluji realizaci experimentt se vzorky, které jsou podro-
beny extrémnim podminkdm teplotnim, tlakovym nebo magnetickému poli. Prozafeni
vétsich objemi vede k minimalizaci vlivu velkych zrn a zlepSeni statistiky vzorku. Po-
rovnani pronikavosti tepelnych neutronii a rentgenového zafeni pro vybranou skupinu
materialt je sestaveno do tab. 1.

Tab. 1: Rozptylové a absorpéni charakteristiky neutronti a rentgenového zéafeni [10]

prvek neutrony') rtg?)

b[107%cm] pfem™!]  #5°% [cm) fo 1072 cm]  plem™]  #%°% [cm)
Al 0,35 0,10 7,05 5,69 131 0,53 -1072
Ti -0,34 0,45 1,55 9,12 938 0,74 -1073
Cr 0,35 0,47 1,47 10,10 1814 0,38 -1073
Fe 0,96 1,12 0,62 11,50 2424 0,29 -1073
Co 0,25 2,40 0,29 12,20 2080  0,23-1073
Ni 1,03 1,86 0,37 12,90 407 0,17-1073
Mo 0,69 0,48 1,44 21,60 1618  0,43-1073
W 0,47 1,05 0,66 42,30 331 021-1073

1Y X =0,129nm, ?) X\ = 0,154 um, f, pro sin(d/A) = 5nm™*

0% _ vrstva materialu zeslabujici prosly svazek na polovinu

b - amplituda rozptylu pro tepelné neutrony
fz - atomovy rozptylovy faktor pro rentgenové zareni
g — linearni absorpéni koeficient

Rozptyl neutront je jadernou interakci a skutefnost, Ze vinova délka (fadové
1078 cm) svazku tepelnjch neutronii pfevysuje rozméry jidra zhruba o &étyfi az pét
Fada, vede k izotropni amplitudé rozptylu neutront, na rozdil od thlové zavislého
atomového rozptylového faktoru pro rentgenové zareni. Interakce tepelnych neutront
pfi prichodu prostfedim krystalu 1ze prevazné klasifikovat jako slabé a lze je teoreticky
popsat na zakladé Bornovy aproximace prvniho faddu. Tyto skutefnosti umoznuji
pomérné snadny vypocet teoretickych intenzit i méfeni absolutnich intenzit, neutrony

jsou vyuzivany pii testovani teoretickych modelii formovani a popisu textur. Jako
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nerelativistické Castice vykazujici vlnové-Casticovy dualismus jsou tepelné neutrony
idedlnim prostfedkem pro experimentalni ovéfovani zakladnich poznatkd kvantové
mechaniky.
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Obr. 2. Zavislost amplitudy rozptylu neutronid b na atomové hmotnosti. Nereguldrni zmény b
jsou zpisobeny superpozici rezonan¢ni slozky na monoténné rostouci potencialni slozku
rozptylu. Pro srovnani je uvedena monoténné rostouci zavislost pro atomovy rozptylovy
faktor f..

Amplituda neutronii neni monoténni funkci hmotového ¢&isla (obr. 2), jde o zcela
neregularni zavislost, ktera je vysledkem superpozice rostouciho priibéhu slozky poten-
cidlniho rozptylu a pfispévku slozky rezonancniho rozptylu. To znamend, Ze lokalizace
atomi lehkych prvka nebo distribuce atomii prvki sousedicich v periodické tabulce
patii mezi pfednosti této metodiky. Izotopova zavislost amplitudy rozptylu umoziuje
studium vlivii zpisobenych jednotlivymi jidry atomt. Pfikladem v tomto sméru je
vodik a deuterium, jejichZz zdmeény se vyuZiva pfi strukturnich studiich organickych
i makromolekuldrnich litek. Jde o studie nejen v oblasti strukturni analyzy, ale
i malotihlového rozptylu.

Neutronovy rozptyl mé i magnetickou slozku [9], vznikajici jako dusledek vzajem-
ného pisobeni magnetickych momentt neutroni a magnetickych iontd pfitomnych
v krystalové mfiZce. Studium magnetickych struktur a jejich transformaci v zavislosti
na teploté, magnetickém poli i sloZeni vzorki je jednou z dominujicich oblasti vyuziti
neutronového rozptylu.

Ackoliv z vnéjsiho pohledu je podstata neutronové difrakce obdobnd rentgenové
difrakci, existuji zde podstatné rozdily. Jednim z nich je odli§nost charakteru interakce
neutronu s atomem, kdy se neutron rozptyluje na atomovém jadfe, kdezto rentgenové
zafeni na elektronovém obalu. RovnéZz existence magnetické slozky rozptylu neutront
nalezi k zdsadnim prednostem pfi aplikacich neutronového rozptylu. Mezi dal$imi
odli3nostmi uvedme pronikavost neutronti (103krat vyssi linedrni absorpéni koeficienty
pro rentgenové zafeni ve srovnani s neutrony pro pfevaznou vétsinu materiali) a pod-
statné niZsi energie (fddové 10~°krat) tepelnych neutronti ve srovnani s rentgenovym
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zafenim pro stejné vinové délky, coz ma vyznam pro radiacni poSkozeni méfenych
vzorki.

3. Vyuziti rozptylu neutront

Oblasti aplikaci difrakce tepelnych neutroni na zakladé rozptylovych a absorpénich
charakteristik (neregularni zavislost amplitudy rozptylu na hmotovém ¢isle, energie
tepelnych neutront srovnatelné s tepelnymi vibracemi krystalové miizky, vysoka pro-
nikavost — viz obr. 1 a 2, tab. 1) lze specifikovat takto [1, 2, 11, 12]:

— Strukturni studie krystalickych latek zejména se zaméfenim na lokalizaci poloh
atomil lehkych prvka (vodik, deuterium, kyslik).

— Strukturni parametry slitin, v nichz participuji atomy prvki sousedicich v periodické
soustave.

— Vyzkum usporddani magnetickych materidli a parametri magnetickych transfor-
maci.

— Studie vyuzivajici nepruzny rozptyl neutront pro vyzkum kmiti krystalové miizky.

— Vyzkum vlastnosti technickych materidli: texturni analyza, méfeni zbytkovych
napéti, fizova analyza, studium kinetiky rekrystalizacnich procesi nebo chemickych
reakci (experimenty ,in situ®).

— Spektrometrické studie v oblasti tepelnych neutroni: méfeni spekter neutronovych
zdroji a méfeni uéinnych prufez pro neutrony v oblasti energii od tepelnych do
10eV.

V poslednich letech nachazeji metodiky rozptylu tepelnych neutroni stale rozsahlejsi
vyuzZiti v primyslové praxi [13, 14], i kdyZ zdroje neutront pro difraktometry jsou
umistény v jadernych stfediskdch (vyzkumné reaktory, pulzni neutronové zdroje)
a nejsou mobilni. Tento vyvoj vyvolava piedevsim uréitd vyjime€nost neutronogra-
fickych dat a pusobeni pracovnikl neutronografickych laboratofi mezi potenciilnimi
uZivateli. U pramyslovych aplikaci se uplatiiuje zejména vysoka pronikavost neutro-
nt, umoziujici nedestruktivni vyzkum fyzikalnich vlastnosti v relativné rozmérnych
vzorcich. Je mozno sledovat gradienty méfenych fyzikdlnich veliin v zavislosti na
hloubce pod povrchem. Tento zplisob méfeni je spojen's vyuzitim vyclonéného mo-
nochromatického svazku neutront (tzv. ,pencil beam*). Typické rozméry vyclonéného
objemu jsou napf. 1 x 1 x 3mm. Déle jde o experimenty ,in situ“, pfi nichz je mozno
sledovat napf. rekrystalizacni procesy nebo kinetiku chemickych reakci v redlném
¢ase. Pomocnd zarizeni pro vytvofeni zddanych podminek, v nichZ se vzorek béhem
experimentu nachazi (a to napi. chemické autoklavy, picky, kryostaty ¢i magnety nebo
tlakové komory), nejsou pro neutronové svazky nijak podstatnou prekdzkou.

Praskova neutronova difrakce vysokého rozliSeni ma svoji oblast ptisobnosti zamé-
fenu na studium strukturniho usporfadani v dominantnich oblastech vymezenych pro
neutrony. Uplatiiuje se tedy nejen v zdkladnim vyzkumu, avSak plné i v testovani
strukturnich parametrd a jejich zmén pro nové materidly, kdy se hledaji zpisoby
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pfipravy téchto novych materiali s poZadovanymi vlastnostmi nebo testuji vlastnosti
vystupnich produktt — materialii. Uplatnéni zde nachazi zejména praSkova neutronova
difrakce ve spojeni s Rietveldovou procedurou vyhodnoceni difrakénich neutronogra-
mi. Vyznam praskové metody zvySuje skuteénost, Ze pfiprava vhodnych monokrystalt
je pro fadu materialti velice obtizna. Dale poskytuje moZnost promérovat vzorek-
materidl v technologickém stavu odpovidajicim podminkdm jeho pozdéjsiho vyuziti
(realizovdno napf. u supravodivych keramik). Praskové vzorky jsou pfi difrakénim
experimentu umistovany do valcovych pouzder o poloméru mezi péti az dvanacti
milimetry, vySka pouzdra je 30-60 mm. Pouzdro je zhotoveno z hliniku (zanedba-
telnd absorpce) nebo vanadu (amplituda rozptylu je téméf nulova). Do této skupiny
experimentii nalezi rovnéz kvantitativni méfeni minoritnich fazi, méreni gradienti
zbytkovych napéti a kvantitativni texturni analyza.

Meéfeni vibraci v krystalech pomoci nepruzného rozptylu se provadi zejména na
tiiosém spektrometru nebo s pouzitim beryliového filtru v oblasti energii od 1 do
1000 meV. Tato energeticka oblast odpovida vibracim ¢i excitacim v krystalové miiZce.
Pozadovana informace se ziskava na zakladé méreni energie neutront pied rozptylem
a po ném na vzorku. V primyslu jsou dilezité experimenty na materidlech s obsahem
vodiku, jehoz vysoky nekoherentni rozptyl dominuje ve zmérenych neutronogramech.
Zaménou vodiku za deuterium se projevi podstatné sniZzeni nekoherentniho prispévku.
Porovnanim obou typt diagrami lze ziskat informace jak z koherentni, tak i nekohe-
rentni slozky neutronového rozptylu.

Malothlovy rozptyl neutronii (SANS) na rozdil od difrakce neuréuje atomarni
strukturu, ale determinuje parametry objekti o velikosti 1 az 100nm. Byva tedy
vyuzivan k uréovani nehomogenit nebo porosity uvnitf objemu zkoumanych soucéasti
a ma dominujici alohu v uréeni defektii nebo poruch ve vnitfnich vrstvach objemnych
soucasti, coz opét vyplyvd z vysoké pronikavosti neutronovych svazkid. Malothlovy
rozptyl neutrontii nachdzi Siroké uplatnéni v metalurgii, biologii, petrochemii a pri-
myslu stavebnin. Metodika je vhodné dopliiovana metodami spojenymi s elektronovym
mikroskopem.

Pro Gplnost jesté uvedme neutronovou radiografii jako metodu studia makroskopic-
kého uspofadani pomoci prichodu svazku tepelnych neutrond pres danou soucast.
Jde napf. o vyzkum vzlinani kapalin ve zdivu, prozafovani palivovych elementi
jadernych reaktori nebo biologickych materidli. Kromé polykrystalickych latek lze
takto studovat i priichody kapalin a plyni potrubim ve strojnich soudastech. Zaznam
neutronogramu se v soucasné dobé provadi pres konvertory v digitdlni formé na TV
monitory pomoci PC.

4. Neutronograficky experiment

Z Braggovy podminky vyplyva, Ze difrakéni neutronogramy lze proméfovat ve dvou
experimentdlnich uspofadanich:

a) Predevsim jde o klasické usporddani experimentu pro neutronovou difraktografii
s konstantni vlnovou délkou monochromatického svazku (viz obr. 3a). Z polychroma-

Pokroky matematiky, fyziky a astronomie, ro&nik 41 (1996), &. 6 323



tického spektra vinovych délek vysilanych neutronovym zdrojem vybereme pomoci
monochromatoru pozadovanou vinovou délku, po rozptylu na vzorku je difraktovany
svazek registrovan detektorem umisténym na rameni pfistroje, které bud krokové,
nebo kontinualné probiha zvolenou thlovou oblast 26.

a)

R N(@)

Obr. 3. Difrakéni techniky pro experimenty zaloZené na rozptylu neutroni: a) difrakéni tech-
nika s konstantni vlnovou délkou neutronového svazku, b) difrakéni technika s konstantnim
rozptylovym thlem (metoda priletovd — ,time of flight“).

R - reaktor, M — monochroméator, D - detektor, Ta — ¢asovy mnohokanélovy analyzator,
N()\) - spektralni rozloZeni neutronového zdroje, ¢ — Braggtliv thel, d — mezirovinna vzda-
lenost, m — hmota neutronu, ! - vlnova délka neutronového svazku, L - vzdalenost (baze)
zdroje a vzorku, L) — vzdalenost (baze) vzorku a detektoru, ¢ — ¢as, h — Planckova konstanta

b) Pfistroje s konstantnim thlem rozptylu 26 (obr. 3b) jsou zaloZeny na vyuZiti
priletové metody (metoda ,time of flight“) [15]. Polychromatické zafeni pulzniho
zdroje po prichodu moderatorem dopada pfimo na vzorek, rozptylené neutrony jsou
snimany detektorem pod fixnim dhlem 26. Separace dopadajicich neutroni v zavislosti
na vilnové délce je proviadéna méfenim doby potiebné pro prilet neutronti vymezenou
vzdalenosti L + L;. Tato vzdalenost se nazyva priletovou bazi difraktometru typu
ytime of flight“. Difrakéni neutronogram je registrovan v zavislosti na vinové délce.

Komponenty zafizeni pro difrakéni techniku s konstantni vinovou délkou jsou
znazornény ve schématu na obr. 4. Typ neutronového zdroje a jeho vydatnost méa
podstatny vliv na feSenou problematiku a rovnéZ na metodiku vhodnou pro snimani
difrakénich diagrami. Pfevazna vétsina neutronografickych experimenti byla uskutec-
néna na zdrojich neutronii (jadernych reaktorech) s neutronovym tokem konstantnim
v Case. Neutronové svazky ze staciondrnich reaktort jsou vyvadény horizontalnimi
kanaly, u jejichz tsti je umistén monochroméator (viz obr. 4). Kanily zasahuji do
moderatoru, reflektoru i pfimo k aktivni zéné reaktoru v zavislosti na tom, jaké
spektralni rozloZeni v neutronovém svazku je pozadovano. Pro difrakéni experimenty
je dilezitd hodnota toku tepelnych neutronti v Gsti kanalu. Tok v tomto misté zavisi
na vydatnosti zdroje a na prostorovém uhlu, pod kterym je z mista monochroma-
toru ,,vidét“ povrch zdroje. Prostorovy thel je jesté dile modifikovan kolimatorem
umisténym v usti kandlu (kolimator K1 na obr. 4). Pro typické hodnoty: vzdalenost
monochromatoru od povrchu zdroje 4 az 5m, divergence kolimatoru K1 20, primeér
reaktorového kanalu 100 az 200 mm bude ¢init plocha zdroje 0,01m? a neutronovy
tok v misté monochromatoru ve srovnani s tokem na povrchu zdroje bude redukovan
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Obr. 4. Uspofddani neutronografického difrakéniho experimentu.

1 - téleso reaktoru, 2 — stinéni monochromatoru, 3 — zakladna difraktometru, 4 — koleje
pro posun zdkladny difraktometru, 5 — stolek se zafizenim pro uchyceni vzorku, 6 — rameno
difraktometru, 7 — stinéni detektoru, 8 — detektor

faktorem 3 a% 5 - 10~3. Pro vyzkumné reaktory stfedniho vykonu mfizeme tedy v tsti
horizontalniho kanalu ocekavat tok tepelnjych neutrond na trovni 10'* n/cm?s.

Ptikladem reaktoru tohoto typu vybudovaného se zdmérem pro studium vlastnosti
kondenzovanych latek je HFR (Institut Laue-Langevin — ILL) v Grenoblu ve Francii.
Reaktor s kovovym uranem obohacenym na 93 % U235 jako palivem, s t&Zkou vodou
jako moderatorem i reflektorem ma vykon 57 MW a tok tepelnych neutront v aktivni
z6né 10'°n/cm?s.

V soucasné dobé se rozviji i vyuzivani pulznich zdroji neutrond, mezi néz patii:
pulzni reaktory a urychlovade. Piikladem je pulzni reaktor IBR-2 instalovany v SUJV
Dubna. Reaktor je koncipovan s rotujicim reflektorem, pfi prichodu reflektoru kolem
aktivni zény se reaktor stane kritickym a produkuje pulz neutroni. Vykon reaktoru
v pulzu jsou 8300 MW, vykon stiedni ¢ini 4 MW a frekvence opakovani pulzi je 5 Hz.
Za téchto podminek se dosahuje hustoty toku tepelnych neutront v maximu pulzu
10'%n/cm?ss.

Pro Gspésné ziskani informaci z difrakéniho experimentu je nezbytné, aby pouzi-
ty difraktometr vykazoval dostate¢nou intenzitu neutronového svazku a rozliovaci
schopnost [1, 2, 13]. Proto konstrukce jednotlivych ¢asti difraktometru musi dovolovat
optimalizaci podle typu zadaného experimentu (strukturni ¢i texturni analyza, méfeni
zbytkovych napéti, fazova analyza, méfeni kmiti krystalové mfizky). Rozhodujici
vyznam v tomto sméru maji: neutronovy zdroj, monochroméator, kolima¢ni systém
difraktometru a detektor [2]. ZlepSovani parametrd difrakénich zafizeni a zrychleni
sbéru experimentélnich dat probiha v sou¢asném obdobi vyuZivanim polohové citli-
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vych nebo multidetektorovych detekénich systémii a lamelovych ohnutych monochro-
matori.

Ve srovnani s difraktometry rentgenovych paprski existuji u pristroji pro neutrony
uréité zvlastnosti, i kdyz zakladni princip je stejny. Tak zejména neutronové difrak-
tometry jsou v prevazné vétsiné budovany individualné tak, aby byly pfizptsobeny
konkrétnim podminkidm vyvodu neutronového svazku z reaktoru a mistnim pomérim
v reaktorové hale. Daldi na prvni pohled zjevnou odli$nosti je Fadové vétsi rozmérova
gkdla neutronovych difraktometrt a podstatné vétsi hmotnost. Divodem je pozadi
zptusobené rychlymi neutrony a tvrdym zafenim gama pfitomné v reaktorové hale
a nutnost ochranit detektor pied timto zafenim, a tak zarucit dobré experimentalni
podminky. Stinéni detektoru ma hmotnost 200 az 300kg, konstrukce baze piistroje
a ramene difraktometru musi tedy byt masivni.

5. Zpracovani difrakénich neutronogrami

Uspésna strukturni analyza vyzaduje ziskani dostate¢ného poétu intenzivnich a roz-
lienych difrakénich Car. I pfi velice dobrém rozliSeni difraktometru (po optimalizaci
jednotlivych komponent difrakéniho zafizeni) dochdzi k pfekryvu difrakénich ¢ar. Tvar
difrakéniho piku v neutronogramu je konvoluci nékolika instrumentalnich parametra
a mozaikovitosti monokrystalu (monochrométoru) a byva obvykle aproximovan Gaus-
sovou kfivkou. P¥inos Rietveldovy procedury [16] je v tom, Ze pfistupuje ke zpfesio-
vani parametrd struktury pfimo na zdkladé profilu difrakéniho neutronogramu a ne
pfes urovani integralnich intenzit difrakénich ¢ar. Polohy vSech difrakénich linii jsou
v podstaté urfeny nejvyse Sesti parametry odpovidajicimi charakteristice krystalové
miizky zkoumaného vzorku: rozméry elementarni buiiky (a, b, c) a ahly (a, 8, 7). Po-
loSitka difrakénich linii je charakterizovana tfemi parametry: U, V, W, které zavisi na
vlastnostech optického systému difraktometru a vlastnostech monochroméatoru. Pozadi
difrakénich neutronogrami se aproximuje pomoci polynomi n-tého stupné v thlovych
oblastech bez difrakénich ¢ar. Soubor zpfesiovanych parametri je tedy rozdélen do
dvou skupin. Prvni obsahuje instrumentalni charakteristiky a miizkové parametry,
do druhé skupiny patii soubor strukturnich parametri vyhodnocovaného vzorku. Pro
kazdy bod difrakéniho diagramu 26 pocita Rietveldova procedura pfispévky od vsech
difrakénich ¢ar, které v tomto bodé diagramu prispivaji k intenzité, a srovnava celkovy
vypocteny prispévek y;(calc) s pfislusnou pozorovanou intenzitou y;(obs). Strukturni
parametry, které uruji y;(calc), jsou upfeshiovany na zdkladé minimalizace rozdilu
mezi experimentalnim a vypoctenym profilem neutronogramu. Pro strukturni analyzu
na zékladé difrakénich neutronogram se pouziva fada poéitacovych kédi: RIET-N [2],
GSAS [17]. Dalsi oblast zpracovani difrakénich dat je spojena s kvantitativni tex-
turni analyzou, kde se z experimentalné uréenych pfimych pélovych obrazci uréuje
tfirozmérna orientacné-distribu¢ni funkce ODF, na niZz navazuje vypocet anizotropie
fyzikalnich vlastnosti. Kédy pro tyto i¢ely (TODFN-C, TODFN-H) byly vypracovany
v laboratofi neutronové difrakce (18, 19].
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6. Védeckovyzkumné problematiky vazané k difrakci neutront

Vyuziti difrakce tepelnych neutrond bude demonstrovano na vysledcich vyzkumné
problematiky feSené v laboratoii neutronové difrakce FJFI CVUT. Aplikace metodik
neutronografické strukturni analyzy se soustfedily zejména na technicky perspektivni
materidly: zeolity, iontové vodiCe, magnetické materidly a vysokoteplotni supravodi-
Ce. V ramci kvantitativni texturni analyzy se laboratof zabyvd studiem prednostni
orientace technicky velmi dutleZitych materidld, jakymi jsou napf. orientované trans-
formatorové plechy nebo materialy ze slitin na bazi zirkonia, které maji uplatnéni v ja-
derné technice. Popis textury pomoci tiidimenzionalni orientac¢né-distribuéni funkce
(ODF) je vychozim pfedpokladem pro studium korelace mezi texturnim usporaddnim
a smérovou anizotropii nékterych fyzikalnich vlastnosti, napf. elasticity, plasticity
nebo magnetické anizotropie. Uplatnéni nachdzi tato metodika (s uréenim ODF) pfi
testovani vyrobnich postupti i v teorii textur a jejich modelovéni.

6.1. Strukturni analyza a magnetické uspofddani

V ramci vyzkumu zeoliti byla upresnéna struktura rady syntetickych vzorkd typu
Na-Y a Na,H-Y zejména se zaméfenim na lokalizaci poloh vodiku a upfesnéni poloh
kationtl. Urceni vazeb vodiku k zdkladnimu strukturnimu skeletu ma zasadni vyznam
pro vysvétleni sorpénich a katalytickych vlastnosti téchto materidli. Vysledky jsou
shrnuty do praci [20, 21], které stdle nachdzeji znacnou odezvu u odborné verejnosti
a jsou Casto citovany. Zeolity nachazeji uplatnéni predevsim v primyslové chemii jako
molekuldrni sita a katalyzatory. Kromé syntetickych byly studovany i zeolity pfirodni,
z nichz nap¥. kaersutit [22] nachdzi vyuziti v téZebnim pramyslu.

Zcela prioritni postaveni ma neutronové difrakce ve studiu magnetického usporadani
latek a jeho transformaci. Jde o metodu, kterd podava pfimé informace o poloze, veli-
kosti a sméru magnetickych momenta v krystalové mrizce. Mezi materidly, které jsme
z této oblasti studovali, patfi ferity [23], chromity [24], hexaferity [25] a perovskity typu
Pr-Ca-Mn-O [26] a Pr-Sr-Mn-O [27]. Ziskané poznatky byly uplatnény v teoretickém
vyzkumu a u materidli vyuzivanych v elektrotechnickém primyslu i pfi jejich ptiprave.
U v8ech téchto magnetickych slou€enin byla zpfesnéna struktura a uréeno magnetické
uspofadani v zavislosti na teploté a sloZeni vzorkd.

Velice vyznamnou oblasti vyzkumu jsou v poslednich letech vysokoteplotni supra-
vodi¢e. Vyzkum v laboratofi neutronové difrakce FJFI byl zaméfen na dva typy:
Y-Ba-Cu-O [28] a na pétiprvkovy supravodi¢: Bi-Sr-Ca-Cu-O [29, 30]. Zde je pred-
métem vyzkumu vazba Cu-O, kterd podstatnym zpisobem ovliviiuje supravodivé
mechanismy. Je proto nezbytné uréit strukturni charakteristiky téchto latek. Ziskané
poznatky jsou vyuZity v teorii (pro vysvétleni supravodivych jevi) a déile v modifi-
kaci postupi pfipravy novych materidli. Neutronova difrakce podstatnym zpusobem
pfispéla k urceni poloh kysliku v téchto slouceninich a tim i k charakteristice vazeb
méd-kyslik [28]. Poznamenejme, ze materidly s novymi supravodivymi vlastnostmi
lze pripravovat substitucemi kationtd nebo fizenim obsahu kysliku [31, 32]. Pfed-
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métem naseho vyzkumu typu Bi-Sr-Ca-Cu-O bylo uréeni modulované struktury. Zde
v disledku proménné valence iontu Bi dochazi k umisténi dodateénych atomt kysliku
v krystalové mfizce [29]. Stanovili jsme parametry této modulované struktury a ovérili
jeji stabilitu v oblasti do teplot 1000 K [30]. Tyto préce jsou hojné citovany v odborné
literature.

6.2. Kvantitativni texturni analyza

V oblasti texturni analyzy se neutrony uplatiiuji ve vyzkumu hrubozrnnych ma-
teriali, v kvantitativni texturni analyze pomoci orienta¢né distribu¢ni funkce a ve
sledovani kinetiky rekrystaliza¢nich procesi.

Orientované transformatorové plechy byly studovany ve spolupraci s Valcovnami
plechu Frydek-Mistek se zamérem otestovat technologické postupy pro pfipravu vzorki
s lep8imi magnetickymi vlastnostmi, které jsou silné ovlivnény vyslednou prednostni
orientaci. Vyhodou neutronové difrakce je rovnéz skute¢nost, Ze je mozno promérovat
vzorky v riznych etapach vyrobniho procesu. Vyroba trafo-plechd probihd v péti ope-
racich a po kazdém mezistupni je mozno tento vzorek promérit na neutronovém difrak-
tometru a uréit vliv provedené vyrobni operace na texturu. Jde tedy o nedestruktivni
metodiku. Dale zdiraznéme korelaci mezi texturou a koneénou fyzikalné-mechanickou
¢ jinou vlastnosti vzorku. Tato korelace, at uz je zadand nebo ne, Gzce souvisi
s anizotropii téchto vlastnosti. U orientovanych kifemikovych plechl pozadujeme urcity
typ textury (textura Gossova typu) a tim zaruéeni minimalnich magnetickych ztrat. Na
zakladé kvantitativni texturni analyzy ve spojeni s tfirozmérnou orienta¢né distribuéni
funkci lze tuto anizotropii urcit. Vysledky vyzkumu téchto orientovanych kfemikovych
oceli jsou shrnuty v [33].

Dalsi oblasti vyzkumu piednostni orientace byly slitiny na bazi zirkonia. Slo o tex-
turni analyzu trubek pouzivanych jako materidl pro pokryti palivovych elementi
jadernych reaktori. Byly provedeny experimenty jak s naslednym vyhodnocenim
tiirozmérné ODF (34, 35], tak i s pomoci inverznich pélovych obrazci [36]. Byl
sledovéan vliv tepelného a mechanického zpracovani na vlastnosti téchto zirkoniovych
materiall, a to zejména na korozi a pevnost. Zajimavy experiment byl proveden se
vzorky ziskanymi z trubek Zircaloy-4 [36], které byly podrobeny tahovym zkouskam
a studovana textura pred tahovou zkouSkou a po ni v oblasti blizké mistu poruseni
materialu.

Je tfeba konstatovat, Ze je k dispozici propracovand metodika texturni analyzy,
kterd umoziuje uplatnéni neutronové difrakce v této oblasti materidlového vyzkumu.
Jde o primé a inverzni pélové obrazce a zejména, o tfidimenzionalni distribuéni funkci
orientace (ODF) krystalit. Jsou vypracovany experimentalni metodiky i po&itacové
kody (postupy pro zpracovani naméfenych dat do piimych nebo inverznich pélovych
obrazci, vypocet funkce ODF, urdeni anizotropie vybranych fyzikalné-mechanickych
vlastnosti) [18,19].
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7. Pedagogicka ¢innost

Laboratof se v rdmci védecké ¢innosti podili i na vychové posluchac¢t katedry inZe-
nyrstvi pevnych latek. Vyukové plany v ramci oboru fyzikélni inZenyrstvi (specializace
inZenyrstvi pevnych latek) byly sestaveny s ohledem na vyuZiti moZnosti laboratote
a posluchadi inZenyrského a postgradudlniho studia zde pracuji na tkolech v ramci
diplomovych a doktorandskych praci. Vyuka v ramci doktorandského studia probiha
ve spolupraci s tuzemskymi i zahraniénimi institucemi. Zaroven jsou v laboratofi
provadéna specidlni praktika z fyziky pevnych latek. Laboratof navstévuji i exkurze
z jinych vysokych skol.

Studenti zde ziskaji znalosti tykajici se vyuziti difrakénich metod (zejména difrakce
tepelnych neutrontl) ve fyzice pevnych latek i v materidlovém vyzkumu (strukturni
analyze, texturni analyze a méfeni napéti), dale pak realizace experimentl v ramci
vyzkumu vlastnosti pevné faze difrakénimi metodami, seznami se zde s principy
automatického fizeni experimentu a sbéru dat. V neposledni fadé ziskaji predstavu
o jaderném stfedisku s vyzkumnym reaktorem, kde se vyuzivd metodik rozptylu
neutroni ke studiu vlastnosti pevné faze a v materidlovém vyzkumu.

8. Zavér

Metodiky rozptylu tepelnych neutronii pfinesly v uplynulych padeséti letech vy-
znamné poznatky o strukturnim uspofddani a vazebnich zdkonitostech v pevnych
latkach. Tato experimentalni metoda se stéle vice uplatiuje v materidlovém vyzkumu
i pramyslové praxi. Vyznamnym ocenénim pfinosu tohoto védniho oboru bylo udéleni
Nobelovy ceny za fyziku pro rok 1994 dvéma prikopnikim, ktefi vyznamné prispéli
k rozvoji této védecké oblasti. Clifford G. Shull provedl zasadni experimentalni prace
zaméfené na strukturni analyzu a urCeni magnetického uspofadani spolu s uréenim
zékladnich konstant pro interakce neutront. Naproti tomu Bertram N. Brockhouse
se vénoval vyuziti nepruzného rozptylu ve studiu vibraci krystalové miizky a navrhl
a pouzil zdkladni usporadani pro tyto experimenty zalozené na tfiosém neutronovém
spektrometru.

Prikladem vyznamnych vysledki z posledniho obdobi mize byt vyzkum usku-
tenény pomoci praskové neutronové difrakce ve spojeni s Rietveldovou profilovou
difrak¢ni analyzou zaméfeny na objasnéni strukturniho uspoiadani vysokoteplotnich
supravodic¢u [22, 24, 25, 31].

Na katedfe inZenyrstvi pevnych latek FJFI CVUT bylo vybudovano pracovisté
s experimentalnimi a vyhodnocovacimi procedurami pro neutronografickou strukturni
analyzu, studium magnetického usporadani a jeho transformacii kvantitativni texturni
analyzu. V fadé vyzkumnych projekta, jejichz vysledky se setkivaji s ohlasem odborné
vefejnosti, byla prokdzana prospésnost a pfinos metodiky neutronové difrakce v oblasti
vyzkumu vlastnosti pevné faze i v aplikacich zaméfenych na materidlovy vyzkum.

Laboratof ma vyznamnou ulohu v pedagogickém procesu. Jde o teoretickou a zejmé-
na experimentalni vyuku poslucha¢t oboru fyzikalni inZenyrstvi zameéfreni IPL na za-
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fizeni KSN-2, a to ve strukturnim a texturnim vyzkumu, vyzkumné tkoly posluchaé,
diplomové a doktorandské prace v ramci vyukovych programt katedry inZenyrstvi
pevnych litek FJFI CVUT. )

Dilezitou slozkou rozvoje laboratofe je spoluprace s tuzemskymi i zahrani¢nimi
institucemi. Jde o spole¢ny a komplexni vyzkum vlastnosti materidld uvedenych vyse
a o vyuzivani unikatnich zafizeni jednotlivych laboratofi. Z tuzemskych instituci
jmenujme UJV Rez a ustavy AV CR: FzU, UJF a UFCH. Zahrani¢ni spoluprace
probihd se Spojenym ustavem jadernych vyzkumi v Dubné, s ILL v Grenoblu, s IFA
v Kjelleru apod.
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Frantisek Josef Studnicka a Americky klub dam

Martina Némcovd, Praha

Frantisek Josef Studni¢ka byl prvnim
profesorem matematiky s ¢eskym vyuco-
vacim jazykem na prazské univerzité. Na-
rodil se roku 1836 v Janové u Sobésla-
vi. Po studiu na gymnéaziu v Jindficho-
vé Hradci (maturita 1857) a na filozofic-
ké fakulté videniské univerzity (doktorat
1861) pisobil kratce jako soukromy uditel
v Miskowitz (dnesni Myslkovice, asi 2km
od Janova). Od roku 1862 byl suplujicim
profesorem matematiky a fyziky na vys-
$im némeckém gymnéziu v Ceskych Bu-
déjovicich. V roce 1864 pozadal o misto
asistenta na Polytechnickém ustavu kra-
lovstvi ¢eského. Nastoupil jako honorova-
ny docent vyS$si matematiky a analytic-

ké mechaniky k prof. Gustavu Skfivanovi
(1831-1866); po jeho smrti byl jmenovan
fadnym proi\esorem.

V roce 1871 zménil FrantiSek Josef
Studnicka své pusobis§té. Byl jmenovan
Fadnym profesorem matematiky prazské
univerzity. Po rozdéleni univerzity pre-
Sel na jeji Ceskou Céast. Tam byl az do
své smrti v roce 1903 jedinym fadnym
profesorem matematiky; vice nez tficet
let tak ovliviioval vyuku matematiky na
Ceské univerzité. Velky vliv mél rovnéz
na pripravu a vychovu stfedoskolskych
profesorii.

FrantiSek Josef Studnicka byl jednim
z nasich nejvyznamnéjsich popularizatort

Mgr. MARTINA NEMCOVA (1971) je doktorandkou v Matematickém dstavu Karlovy uni-

verzity, Sokolovska 83, 186 00 Praha 8.
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