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§1. Introduction

近年,中性子回折という研究分野は物性研究の一方法として定着 してきている｡歴史

的には,中性子は1932年に Chadwickにより発見されてお り, 1936年には Elasser

によってⅩ線回折 と同様の回折現象の可能性が示されていた｡ しか し,中性子回折の定

量的な実験が可能になったのは, 1940年代以降各地に原子炉が建設され,それ を中性

子源 として利用できるようになってからのことである｡ 1942年に初の原子炉 CP-1が

アメリカの Argonneに作られ, 1945年に中性子回折のための分光器が備 えられて以

莱,中性子回折の研究は進み,最近では加速器 を利用 したパルス中性子 も使われるよう

になってきている｡日本でも1960年に日本原子力研究所に研究用原子炉 JRR-2が設

置 され,その後 JRR-3が,さらに京都大学のKURが建設されている｡中性子を用い

た物性研究の対象 としては,初期の1945-55年 には物質の静的構造が主流であって.

1947年にはNaHの結晶構造や Mム0の磁気構造の研究が発表されている｡ その後,

1955-65年 ごろには物質中の粒子の運動,すなわち,格子振動や分子振動の研究が

行なわれるようにな り. 1965年以降ではHFR (highfluxreacter)を用いて,弱い励

起について も調べ られるようになっている,

中性子の性質については,その発見以来,多くの研究がなされている, そのスピンは

1/2でフェルミ粒子 として扱われ,質量は 1.008989amu,磁気モーメントは-1.913148

±o･000066pN半減期は 12･2±1･3minである〇また,その電荷は 10-18e以上ではない

ことが確かめられている｡中性子のエネルギー,波長 を電磁波 と比較 してみたのが表 1

であるが,回折実験に用いられるのは.核分裂によって生 じた高エネルギーの高速中性

子 を減速材で減速 した熱中性子である｡ この熱中性子は,そのエネルギー及び波長が固
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体中の種々の波動と同程度の大きさであり,物性測定に適 している｡ そして,X線 (電

磁波 )が電子によって散乱されるのに対し,中性子は相手の原子核及びスピンとの相互

作用を通 して散乱されるので,中性子回折ではX線回折とは違 った側面からの情報が得

られるのが特徴である｡
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表 1 電磁波と中性子のエネルギー,波長などの比較

また,Ⅹ線 と比べて中性子は,透過力が大きいこと,核散乱の原子散乱因子f(0)が角度

に依存 しないこと,弾性散乱能及び散乱振幅がⅩ線 とほぼ同じオーダーではあるが,敬

乱原子にⅩ線の場合ほどは依存 しないこと,なども重要である｡更に,中性子線のきわ

だった特徴にスピンをもっていることがあるが,これを積極的に利用 して,一方むきの

スピンのみからなる偏極中性子線を用いてより多くの情報を得ることも可能である｡

中性子回折の研究対象 としては,物質の静的構造 を調べるものと,動的構造 を調べる

ものとがある｡ 前者では,Hを含んだものや原子番号のあまり違わない原子からなるも

のの結晶構造の研免 磁気散乱を利用 した磁気構造,磁性原子の電子状態の研究などが

中性子回折に有利である｡また,透過力が大きいことを利用 して液体構造の研究にも使

ゎれる｡後者 としては,格子振軌 フォノンの分軌 分子振軌 結晶中のスピン波や相

転移,臨界散乱 液体中のダイナミックスや拡散などがよく研究されているo最近では
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生体物質の研究に対 しても中性子回折が応用されつつある｡

§2.散乱回折理論の基礎

§§1. 散乱断面積

散乱体か ら十分遠 く離れたところに線源 をもっ中性子線は,平面波 として取 り扱 うこ

とができる. したがってその波動関数 を¢とすれば,次のように表わされるO

∇2¢十 ㌔¢- o

k= 21 - 77b V

} k

¢｡-exp(ikz)

これ を極座標に変換する

40-exp(ikz)- = (21.1)項 2% )d2Jl.i(kr)Pl(cosO)
00

g=0

-l邑¢三
J(r):Bessel関数n

Pl(a):Legendre の多項式

量子数 : 〔/(/+1)〕〟2方

散乱体により散乱される項 (球面波 )をつけ加えると

¢- ゑ ¢三-チexp(ikr)-exp(ikz)一号exp(ikr)

(4)

(5)

と表わされる｡ここでαは散乱径 (scatteringlength)と呼ばれ,一般的には複素数 α+

Pi で表わされるoここでは realな量 として扱いbで表わすO

単位時間に単位面積 を通過する中性子の数は flux と呼ばれ る｡入射中性子線のflux

は次のようになる｡

V事exp(Lkz)l2- u･n〔cml2sec-1〕

u:中性子の速度
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散乱体によ り47E方向に散乱 される中性子流 (neutroncurrent)紘

u･4wr2Iテexp(ikr)F2- 4wulal2n･〔sec-1〕

この両者の比が散乱断面積 (scatteringcrosssection) ㌔ であるo

o=
∫

47W 困 2n
Vn - 4W回 2- 4万(α2+p2)〔cm〕

(7)

(8)

次に吸収断面積 (absorptioncrosssection)oa を求 めようo吸収に対 しては Z- Oの

∫波だけ老えればよいから.

¢O-¢.O-チexp(Lkr)-嘉 †exp(ikr)-(1-2Lka)exp(ikr)) (9)

物質に入射する中性子流は

V･4wr2J肇 匪 叫 2-才 n

打u

であり,通過 して出ていく中性子流は,

V･47Tr2-i(1-2ika)exp(ikr)

〔sec~1〕

-貰｡-2乙kaF2n ･〔sec~1〕

単位時間に物質で吸収 される分は両者の差であるから,吸収断面積は

oa-炭 (llll-2Lkal2)ニー等 -4W(a2･p2)-一撃-os

故に全断面積 (totalcrosssection) 雪は

ot- os･oa- 一字

というように求めることができる｡(8)と(ll)から,

a2 47Ws

ア =~1㌦ q

第 2項≫1ならば,近似的にa=α- bとしてよいo

(10)

(ll)

(12)

§§2.-般表現

Born近似, Fermiの pseudopotentialを用いる｡波動ベク トルk,ス ピン S をもっ
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lk一.S･
~~~~~~~~~~一一→

q- q'

図 1

中性子が散乱体によって散乱されて波動ベクトルk′ , スピンS′をもつようになり,同

時に散乱体の座標もqからq'-変化する図 1のような過程を考える｡微分散乱断面積 (

differentialscatteringcrosssection)は次のようになるo

(藷 )q.slq{S′ - 書 (数 )2I<q′S,Vdre乙Erv(r)lq･S,l2

運動量の保存から

K-k/-k 3日盟

が要請 される｡また.エネルギーの保存か

ら

諾 ･Eq,- # ･Eq
(151

であって,保存式を考慮に入れた微分散乱

断面積は次式で表わされる｡

dB/dH

図 2

)q,S→ q,.S′-霊(% 2'21<q'm 'dreaKrv(r)Jqs,t2

･∂(% 2･E q′-諾 IEq)
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散乱体が位置 qにある確率 Pq,中性子 がスピン∫をもつ確率Ps(入射中性子線は偏極

にいないとする )は.次のようになり,

exp(-Eq/kBT)

q ∑exp(-Eq/kBT)q

pa-pp-与 α-‡ p--与

これ らを用いれば,-般に微分散乱断面積は,

･孟 )-qy qps欝 (& 21<q,S,･IdreiKrv(Y,.qs>F

･∂(貨 +Eq′-2% 2-Eq)

となるD

P =

§§3. 原子核による散乱

(a) スピン0の固定原子核

この場合は, 9-0,q- q｡とお くことができる最 も簡単な場合で,(19)紘

･嘉 )-笠(%2)2廿dr eLEv(T,･2･∂(i(k′2-k2,,

(告 )- (% 2)2IJdreもK'V(r)l2

(17)

(18)

BHgE

伽E

施HE

で表わされ,弾性散乱 (elasticscattering)となる.V(r)をFermiの pseudopotentialと

すると

V(r)-署a∂(r-R) R :原子核半径

窟- laf2 0-4wlaI2

護岸E

陛E

となって,§§1 の結果と一致 し,この potentialは妥当であることが示 され る｡

(b) 固定されていない原子核による散乱

気休においては,中性子の衝突によって原子核が移動することも考慮する必要がある｡
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まず,原子核 と中性子の換算質量を考える｡

p- 競 ma:原子核質量

自由な原子核に対する断面積 of,｡｡と束縛されている原子核に対する断面積 Ob.u,dとの間

には,次の関係がある｡

〟2
也--7-(請 )20bourKl7no

1_7no
A 7na

よって α freeは

Ofree-
如 IaI2

(1+㌘ )2
α

A二･円金敷

(24)

(25)

価)

となる｡

(C) 中性子エネルギーによる散乱断面積の分散

この分野では Breit-Wignerの分散の理論がよく知 られているOその結果によれば,敬

乱断面積 ㌔,吸収断面積 ㌔はそれぞれ次のように表わされるo

09- #-Ikf･

4空
oa- k2

ここで

与I.ir)

(E-E,)+与i(Itnr)･Ta(r))
I.ir)IlEr)

(E-E,)2+i(I.ir)+Iiar))2

kE- ｡乙kRsinkR R:原子核半径

ポテンシャル散乱の項を示す

E :入射中性子のエネルギー

Er:複合核 を作るのに要する共鳴エネルギー

TF):複合核になる過程の共鳴幅

:複合核が入射中性子と同じ中性子 を放出する過程の共鳴幅
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熱中性子では,

JE･圭Ijnr)J≪トE,･与ill!r)I

が成立することにより,次の二点が結論づけられるo
1

1) Oa～E-2であ ｡,‡言 に比例する0

2) ㌔ , αは不変定数である0

2ikrir)-Cという表式 を用いると,aは次のように表わされるo

C

a= f+

(E-E,)･圭 (Ijnr' ･IlEr))

(29)

伍OE

(27)式の第-項 (ポテンシャル散乱 )のみを取 り出すと.原子核は中性子に対 して無限大

のポテンシャルをもった剛体球と考えられるからf- Rとなるので

03- 許 Ik E l2- 4打R2 (31)

と表わされる｡ここで,原子核の密度は一定と考えて R- 1.5×10~12Ad2cmとす ると

(Aは質量数 )osはA水㌦ こ比例することが期待されるが,実際は不規則な変化 を示 し,

質量数 との比例関係はくずれているOこれはq7)の第二項の共鳴項の影響であり,E～E7●

の時に大きくきいている｡熱中性子に対 しては,EがEに比べ小 さいから, aは次式でr̀

近似される｡

a=一 鼻 +E '32)
γ

E(r)はたに比例するから･ aは入射波の波長又はエネルギーに対 し一定で分散はないO

熱中性子に対 して,吸収幅 普 )は一般には

IEr一利≫与(I,ir)+Ila(r)) (33)

でCd,Gaなど少数の原子核 を除き吸収は小さい｡Cd,Gaな どは熱中性子の吸収能

が大きく,X線に対するPdと同様の働きを示 し,遮蔽板として用いられる｡ しか し,

これらは高速中性子に対 してはその効果がない｡このことに関して,高速中性子と熱中

性子の割合 を示す指標 として Cd比 Rcdと呼ばれるものが使われる
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Red-巧′い､t+¢ther,nat_ 1.¢ihemat1+
¢I,I.､′ 'jI,,.､/

散乱回折実験用 としては,Rcd>102が望ましいO

(d ) スピンをもつ原子核 と同位元素効果

pseudopotentialとして次のようなものを考える｡

V(T,-審 妄aR"r-R, R :原子核の位置

微分回折断面積は次のようになる｡

d20

(34)

(35)

･- q;pqps qe,打 < q '3 'l富aReLKRIqs> l 2∂ (E n ergy) '36,

原子の集団からの散乱強度 を求めるには,各原子か らの散乱波相互の干渉効果 を取 り入

れる必要があるので,次の四点を考慮 しなければならない｡ (磁気散乱は考えない )

1) 格子にわたっての同位体の分布

2) 核スピンの配向

3) 原子核の位置配列

4) 原子核の振動

今N値の原子よりなる系 を考え,n番 目の原子の位置をn,散乱径 をa とするとn

詣 - qy qpS a; ′eLE 'n-J '< q'S'Ian*,an lqs,

-Z e乙E(- /)<an*,an>nTt

この原子の集団がランダムで相関がないとすれば

<anaS>-

< an*,><an > - 1< a>l2 if n f n′

< lanl2> - < Ja E2 > 乙f a - n′

が成立 し,結局

<anan*,>-I<a>l2+(<laI2>-‡<a>l2)∂nn′

- 167-
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となる｡それゆえ,断面積 を干渉性 (coherent)なものと非干渉性 (incoherent)なものに

分けることができるo

(藷 )- (意 )Doh I(意 )乙WOh

各項を書き下せば

(意 )cob- l<a,I2I∑eak.nFn

(妥 )乙m h-N (<lal2,一区a,FI

(39)

(40)

帆)

となる｡ここで,同位体効果 を考えれば, 乙番 目の同位体の散乱径 をaL･濃度 をC･ とち

すると, I<a>L2-l∑cal2, <Lal2>-宇calaal2 となるので,一般に非干渉性断面も乙乙

積は0とはならず,バックグラウンドとして観測 され る｡

次に核スピンをもつ場合について考える｡最初は便宜的に核種は-種類 とする｡原子

核がスピンをもっている時.入射中性子のスピンは 1/2であるので,合成スピンJは,

I.- Zt与 の二通 りの場合が生ずるo I.J_に対 する状態の数は,それぞれ (21･2

)イ臥 2Z個であるので, J･Jをとる確率 をu,., W_とすれば,十 一

W=十

u) =

2Z+2 1+1

(2∫+2)+2∫ 2∫+1

27 ∫

(2∫+2)+2∫ 2∫+1

(42)

(43)

となる｡また, 左 に対応する散乱径 をα± とすれば,散乱径の平均<α>は次のよう

に表わされる｡

<a>-(W.a.+u'_a_)

-(# a. ･k a_ )

ここで再び同位体効果 を入れると,次の二式が導かれる｡

∫

･a,-∑C乙(窮 al.･画 aL-)L
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･･aF,- 字 C乙( 恭 巨 .f2+否み foi-F)

先に述べたことを用いれば,断面積は次のように書かれる｡

ocoh-4wf<a>[2

0:oi- oeoh+oLm h- 4W<Ial2>

ここで若干,実例 をあげてみよう｡

例 1 Fe

tot
ocoh- 11･4barn 0 - 13barn lbarn- 10-24cm2.P

Feには次の三つの同位体がある｡

核 種 スピン 存在比C/j 散乱径 (10ー12cm)

54Fe 0
56Fe 0
57Fe 1/2

(46)

高存在比の同位序のスピンが0のため大部分が干渉性散乱となる｡

例 2 V

∫- 〝2 α+とα_の符号が異なるo

ocoh= 0･03barn
tot

o9 -5･1barn

Vの場合には,同位体は一種 しかないがほとんどがスピン非干渉性散乱で.ほぼ-様

なバックグラウンドのみ をもつため.サンプルホルダーとして使われる｡

例 3 1H

I- 1/2 a.- 1･04X10-12cm a_--4･7X10112cm

<a>-(ia.I-.ia_)-o･395X10-12cm

ocoh-4wl<a>l2=2barn

o三ot-4n(ila. L2･寺Ia_F)-81barn

lHの場合 も非干渉性がひ じょうに大きく,水素化合物の粉末試料による構造解析は

困雑であるO臥 2Hは oLWOh が小 さいので構造解析には有用である0両者の存在比

は次の通 りである｡
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lH :99.9850/0 2H :0.01490/o

原子核による中性子回折の説明を終えるに当り,核外電子によるX線回折 との対比を以

以下にまとめてお く｡

X 線 回 折

1.J∝Z (原子番号 )

2.散乱振幅は正 (位相差 7E)

3. ∫(のはβに紋存する

4.結合状態に紋存する

5. 同位元素の影響はない

6.散乱によって偏光する

7. /は計算可能

8.非干渉性散乱,コンプ ト

ン散乱は弱い

9.吸収はZにFSa係 し,分散

がある

10. 0 })a
α ∫

中 性 子 回 折

bはZ,Aに対 して不規則

散乱振幅に正負がある

bは 0に依存 しない定数

結合状態に紋存 しない

同位元素の影響 を大いにうける

散乱によって偏光 しない

bは 1H以外は計算不能で実測値

非干渉性散乱は,核スピン,同

位元素によっては大きいもの も

存在する

吸収はZ,Aに無関係であるが,

分散はある

′■-′
0( ～ 0∫α

§§4. 磁気散乱

核外電子がスピン磁気モーメントをもつ場合には,電子 と中性子の磁気モーメン トの

相互作用によって磁気的な散乱がおこるo核外電子及び中性子の磁気モーメントを〟βI

pnとし,次のようなベク トルポテンシ

ャルを導入する｡

An- ∇×濃汀 (49)

lr-rnI-r

A を用いれば,磁気散乱のポテンシャa

ル V は次のように書けるo
lnag

入
射
中
性
子
韻 texK〕/sin∝

図 3 磁気散乱に対する諸
ベク トルの関係
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Vニーpe ･vxAn7na9
ニーpe･∇×(∇×4L)γ (51))

ハ ミル トニアンHを,核散乱項Hn と磁気 散乱項 H,n に 分離するoH はV をすべてn 77ia9

の electronについての和 をとった ものでH -∑V である｡(50)を用いて散乱振幅が
m e ma g

計算 される｡

IdreaK.rvna9(r)-14n〔pn･pe-k~2(pn･K)(pe･K)〕

--47rPn ･Pe⊥

⊥はKに垂直な成分を表わ しているO

エネルギ-不変の散乱断面積は

(意 )9.3→ q,3,- U <q′J fa lqs,l2

(51)

(52)

であるが, aは原子核散乱に対する an と磁気散乱に対する a,nの和 であ り,(51)によ

って

α=
m 賢pn(字pe l ･e

乙K.r)

こ こ に ,

pn--γ宗S
γ≒ 1.91(中性子磁気モーメン ト)

β:中性子ス ピンの単位ベク トル

電子の磁化のKフー リエ成分を

必㈲-∑p･e
e a

と書けば, α は次のように表わ され る｡7n,

m 雲 S･Ml ㈲
α =

(53)

(54)

(55)

1,(- ′,コ

amのオーダー を見つ もると an～茄-PB-諺 - 2･819×10-13cm(pB:ボーア磁子 )
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の程度であるO-九 磁気構造因子 f,n を用いた a,n の表式は,

am-貨fm(q･S)-P(q小S)

S:散乱体原子の有効スピン質量数 (方単位 )

γ:中性子の磁気モーメント(核磁子単位 )

q:磁気的相互作用ベクトル

(56)

となるoただし,図 3にもあるように磁気的相互作用のベク トルqは次のようなベク ト

ルである｡

q-e(eK)-K

Lql-q- sin°

(q･S)2- q2

g :散乱体原子のスピン

このqを用いると,断面積は

a三-(掌 )21:q2

打
nu

E
u一
Eiid

EB

輔

83

iⅦ■u

n相川u

iZq

(60)

のように簡単になるO厳密に言えば,磁気散乱には電子のスピン磁気モーメントの他に

軌道磁気モーメントも寄与するが.通常は,結晶内ではそれ を無視 してもかまわない｡

ただ,稀土類元素の場合にはわずかながら影響する｡この効果 を解析するに紘,H を7n

スピンによるものHnlと軌道によるものHm2に分ける必要があるo

§§5. 結晶による回折

核散乱のみを利用する場合には,X線回折の場合 とほとんど同じである｡すなわち,

中性子回折に関する式は,X線回折に関する式の原子散乱因子 fxをanに書 き換えるだ

けで得られる. しかし.磁気モーメントをもつ磁性体からの散乱では,X線回折ではみ

られない磁気散乱が,核散乱 と同時に観測される｡そのため散乱は等方的ではなくなり,

ある特定方向の微分断面積をとると,

忠 -(an ±an)2-a2±2aa ･a2n n7n 7n
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となるOここで入射中性子のスピンの状態による±の符号 を考えているが,中性子線が

偏極 していないときには同数の異なったスピンの中性子 を含んでいるので,右辺の'#二

項は打ち消 し合い,測定される結晶からの回折強度 ∫は

Io:IFnl2+ lFml2

Fn(h)-写an ,se2万8'h'Ts

F (h)-∑ a e2打L'h.rs
771 9 7nIS

と表わされ る｡定義により,

F(h)-V∫dr･p(r)｡2符乙h'r

r- ∬α十yb+zc

h- ha*+kb*+/C*

㍗:単位胞の体積

a,a,Cは単位格子ベク トル

a*,b*,C*逆格子ベク トル

を代入すると

F(A,k,i)-VIIIp(xyz)｡2打i(hx'ky'lz)dxdydz

(62)

(63)

(67)

この式はpのフー リエ変換がFであることを表わ しているから,Fの逆フー リエ変換に

よ りpが求められるはずであるoただし,ラウエの条件により, A, k, 石 は整数に

限ってよいので,積分IJJdhdkd∠はk, k, /に関す る和でおき換えることができ

p(xyz)-喜 h=星∞ k=萱 ∞ ∠=zw_∞ダ ( h頼 さ紬 +kyu z) (68)

となるoこのように,測定された強度か らF(h).さらには中性子散乱振幅密度 pが,X

線回折における電子密度分布と同様の方法で求めることができる｡

中性子回折 による磁気構造の解析の主なものを次にあげておく｡

1) 強磁性 ex.Fe

磁気構造の周期性や空間格子の種頬が,結晶構造 と同様であるので,回折スペクトル

は核散乱によるものと磁気散乱によるものとが同じ位置に重なるoこの場合には,入射

中性子線 を偏 らせ,α と㌔ との干渉項を生 じさせるようにする｡偏 りを逆転 させるとn
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回折強度には 4㌔㌔ の寄与の差が生 じ･それにより磁気散乱の寄与 を求めることができ

る｡また,磁化の方向を変えることによっても分離できる｡すなわち,散乱ベクトルの

方向に磁化すると磁気散乱による寄与はなくな り,散乱ベク トルに垂直に磁化すると磁

気散乱強度は最大 となる｡その差がa三に対応する｡

2) 反強磁性,フェリ磁性

磁気モーメントの配列は結晶構造の格子に関 して超格子 を形成 しているので,磁気散

乱のみが寄与する超格子線が核散乱による回折線の外に分離観測 されるoLたがって超

格子線の生ずる位置から磁気構造に関する周期性やスピン配列.モーメントの大きさな

どを知ることができる｡

3) screw スピン構造

スピン配列の周期が結晶格子周期の整数倍 とならない (incommensurate),スピンの回

転やモーメント値の変調をもつ screw構造では,いわゆる衛星反射 (sateuite)が現れる｡

衛星反射の主反射からのずれ,その強度等の解析により,種々の型の screw構造 を決定

することができる｡稀土類金属､Crなどをはじめ,多くの反強磁性体,フェリ磁性体

について screw構造が調べられている｡

§§6. 非弾性散乱 (inelasticscattering)

弾性散乱では入射線 と散乱線のエネルギー (波長 )は変化 しない｡固体に対する中性

子回折の通常の実験ではこの近似がよくあてはまるが,実際には,結晶格子の熱振動に

関連 して,かな りの波長変化を伴 う非弾性散乱 も観測でき,それ を利用して,X線回折

には見られない一つの応用面が開けているo図4のようにE-E′,k-k′なる散乱過

程 を考えるoここで,ある逆格子ベク トルB を用いてQ-k′-k-27CBn-qとするOa

中性子の微分散乱断面積は

)- qy qpski < qs駆 e -iE .rW ,< q,JI吉ameもK.r- 恒 ,

･♂(芸1.(k′2-k2)+Eq′-Eq) (69)

エネルギ一一保存 を表わす ∂関数 を指数関数の積分形に変更 し, Heisenberg表示を導入す

ることによって,核散乱について次の式 を得るO
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図 4

(嘉 )-志筈J_I: dt6乙誓 言am*an<e~LEyn'0㌔ LK'm't', (70)

そ して,干渉性,非干渉性散乱断面積はそれぞれ次のように与えられる｡

)wh-匡a,l2雪嘉 賢蔦 dte--i∑<e~LKyn'0㌔ 乙E.rn't'> (71)7n,n

･蓋 矛)もWOh-(<･a.2,-匡 a,l2)21g笠島dte-Lum吉
<e--乙JK･rn(o)e必m(i)>

ここで,時空相場関数 G(rt)を導入するD

l ー.軍)

G(ri)≡(TW nFnJ_･∞- iK･r<e~iKrn'0'eaErm't)>

(72)

(73)

これは,ある原子 (散乱体 )1が t-0の時刻に位置 rl に存在 し･更にある原子 2が

r2の微少体積 drに存在する確率がG(ri)drとなる関数で, もともとrlにあ った原
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子が移動してゆくことによる寄与 を表わす自己相関関数 Gsと･他の原子が drに来る

ことによる寄与 を表わす別個相関関数 Gdに分け られ,それ らを用いると,Gはqrt)

-Gs(ri)+Gd(rt)と表わされ,次のようになるo

Gs(ri)-(Th 宕 J_"m dKe-乙E'r<e~aKrn'o'eLKrn't', (74)

(嘉 'coh-f<a,I22%kt.∈ dtI:dre~-ta･rGd(rt) (乃)

(嘉 )乙WOh- (<lal2,-I<a,I21品 宕 £dtf∞dre-i仙 K･rGs(ri) (76)

○く〕

G(rt)のフー リエ変換

0〔)
げ(Ki)l2-I dr｡iErG(rt)-∞

を更に時間についてフ- リエ変換 した

S(Kw)-去㌃I_wmdie~乙Wt£dre乙ErG(rt)

(77)

(78)

は散乱則と呼ばれるoこの ように,中性子回折の特徴の一つは動的構造解析 を行なえる

点にある｡ onephononprocessの散乱断面積は, 47rSteradianで unitcellあた り次

の如 くなる｡

oj(k-k′)- 真 打 担 e-班

N･- 〔exp(hy/kBT)-1〕 ~1 Bose因子∫

I-1+塞(kgradqya)∫

f,?(qT)-E宇
bkQE]･k(a)

Mkyj(a) exp(乙Qrk)l2

(79)

(釦)

(81)

(82)

この他 非弾性散乱では格子振動の分散関係が求められ, phononのソフ ト化や phon-

oncondensationが観測 されている｡さらに磁気的非弾性散乱ではスピン波のダイナミ

ックスを研究することができる｡
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§3. 中性子回折実験法

中性子回折の原理は,ある波長の中性子

をサンプルに入射 させ,散乱される中性子

の角度､強度,エネルギーを求めるもので

ある｡用いられ る線源は,主に原子炉の線

束の大きな熱中性子である｡ 原子炉内の中

性子のエネルギーはほぼ Maxwell分布 をし

てお り, (図 5)この中から1Å程度の波

長の中性子 を選択 して利用する｡単結晶の

Bragg反射 を利用する結晶モノクロメータ

ーがそのために使われる｡ Be,Cu , Ge,

Pb などが代表的であるが,最近は反射率

のよい pyrolyticgraphiteを用 いる場合が

多いo散乱された中性子の検出には･BF3

比例計数管が用いられ る｡これは

10B+∩
盟 7Li+4He+2315MeV

､砕 7Li+4He+2･792MeV

の反応により発生するα線 を検出するもの

である｡X線と異なって,中性子はそのま

までは写真乳剤に対 して直接的な感光作用

がないが,適当な原子核反応 を用いれば,

写真に撮影することもできる｡たとえば,

6Ⅰ.iFとZnSを1:4の割合で混合 したも

のを用いれば

6Ⅰ.iF+n→ 3T+4He+4.77MeV

図5 熱中性子線の波長
一強度 ･分布

厚 子 炉

図 6 三軸分光器の概念図

の反応によって生 じた α線のために, ZnSが蛍光 を発 し,写真に感光させることができ

るが,定量性はあまりないOその他, Rhと(劫の箔の間にX線フィルムをはさんで用い
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ても写真撮影が可能である｡この方法は,撮

影に時間はかかるが,ある程度の定量性があ

る｡偏極中性子線 を用いる際には図 7のよう

な装置 を用いるoそして･an-a となるよTTZ

うな波長 を選べば, (an ±an)2の式に従って

+のスピンをもつ ものだけが取 り出せる｡-

のス ピンを得るには,これ を Spinnipperに

よってスピンを逆転 させる｡現在までに行な

われてきた中性子回折実験は,水素 を含む化

合物の構造解析,磁性体の磁気構造,訴電体

の原子変位 を伴 う相転移.合金の構造,相転

入射線 l偏馴 磁場の方向

図7 偏極中性子線に

よる実験方法

移など主に結晶体の場合が多いが,その他,

気体,液体,非晶性固体などの研究にも広く応用できる可能性 をもっている｡
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