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Две задачи данного доклада: 

Рассказать: 

что такое  -  ядерное неупругое рассеяние  

 

Пригласить в  ESRF :  

исследовать динамику атомных колебаний 

с помощью этого метода 
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Где  мы  находимся: 
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Ядерное  рассеяние: 

0 50 meV
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Энергия 

ферроцен 

 

 

ядерное  прямое  рассеяние; 

ядерная  дифракция; 

ядерное скользящее  рассеяние; 

ядерное малоугловое рассеяние; 

ядерное квазиупругое рассеяние:   

сверхтонкая спектроскопия; 

спиновые и магнитные 

состояния; 

магнитные домены; 

медленная вращательная и 

трансляционная динамика 

 

 

 

сверхтонкая спектроскопия; 

спиновые и магнитные 

состояния; 

вращательная динамика 

 

 

Ядерное неупругое рассеяние:  

 

плотность  фононных  

состояний 
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План  доклада: 

Что такое ядерное неупругое рассеяние: 

 - физика 

  - методика 

   - обработка данных 

 

Свойства ядерного неупругого рассеяния: 

 - изотопная селективность 

  - чуствительность 

   - точность 

 

Примеры применения метода: 

 - в биохимии 

  - нанотехнологии 

   - физике поверхности 

    - геофизике 

 

Ядерный анализ неупругого рентгеновского рассеяния: 

 - применение к физике стёкол 
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Что такое ядерное  рассеяние: 
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Ядерный резонанс: E=5 нэВ 

    Узкий резонанс:  

идеальный анализатор энергии 
Не надо анализировать  

энергию рассеянного излучения 

неупругое рассеяние: 

(нейтронное или рентгеновское) 

неупругое ядерное поглощение: 
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Методика эксперимента: 
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Классическая  трактовка: 

Ядерное  резонансное  рассеяние: 

сдвиг резонанса для двигающихся ядер за счёт эффекта Доплера 

 ядро 57Fe 

v
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Ядерное  поглощение: 

 dqqS ,  ,qS

Рассеяние:  происходит  на  фононах 

с  фиксированной  энергией  и 

фиксированным  волновым  вектором 

Поглощение:  происходит  на  фононах 

с  фиксированной  энергией  и 

всеми  волновыми  векторами 

Ein – Eout  =  Eph 

qin  – qout  =  qph 

Ein – EN  =  Eph 

Энергетическая  зависимость  ядерного  поглощения   

идеально  проинтегрирована  по  волновым  векторам  фононов 
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Точность и простота метода: 

Поглощение: 

 - идеальное  интегрирование  по  волновым  векторам 

 - не  нужны  поправки  на  многократное  взаимодействие 

 - не  нужны  поправки  на  когерентное  рассеяние 

 

Изотопная  селективность: 

 - не нужны  поправки  на  сигнал  от  контейнера 

 

Высокая  энергия  падающего  излучения  (~10-30 кэВ): 

 - отсутствие  кинематических  ограничений 

 - поглощение  с  потерей  энергии 

 - фиксированная  инструментальная  функция  по  всему  спектру 
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нейтроны рентген 

Точная  плотность  фононных  состояний  

в  полном  диапазоне  энергий  при  «любых»  температурах 
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Обработка  данных: 

Определение плотности состояний 

из энергетической зависимости  

неупругого поглощения: 
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Промежуточные  итоги: 

Ядерное  неупругое  рассеяние  -  это  неупругое  поглощение  рентеновских  лучей   

ядрами  с  низколежащими  ядерными  уровнями,  сопровождающееся  рождением  

или  аннигиляцией  фононов. 

 

 

Ядерное  неупругое  рассеяние  изотопно  селективно:  оно  происходит  только  

для  конкретного  ядерного  изотопа  с  соответствующей энергией  ядерного  

перехода.  Доступные  на  сегодняшний  день  элементы:  Fe, Sn, Sm, Eu, Dy, K, Kr, 

Sb, Te и Xe  (в  ближайшей  перспективе  –  Ge, Ba и Os).   

 

 

Ядерное  неупругое  рассеяние  позволяет  измерять  парциальную  функцию  

плотности  фононных  состояний  избранного  элемента  в  исследуемом  образце.   

 

 

Ядерное  неупругое  рассеяние  позволяет  измерять  плотность  фононных  

состояний  с  высокой  точностью,   в  абсолютных  единицах  чисел  фононных  

состояний  на  различных  частотах  колебаний.   
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Почему  «меньше»  лучше: 

Парциальная  плотность  состояний: 

0 10 20 30 40 50 60 70
0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

0.25

0.30

0.35


0


3

2


1

Energy (meV)
 

 

 

D
e
n

s
it
y
 o

f 
s
ta

te
s
 (

m
e
V -

1
)

ferrocene 

FeC10H10 

10.0
3

1


m

m
A Fe

rigid body: 

23.01
3

1











m

m
A Fe

stretching: 

0.30 
0.14 

0.23 
0.28 

0 10 20 30 40 50 60 70
0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

0.25

0.30

0.35

Energy (meV)
 

 

 

D
e

n
s
it
y
 o

f 
s
ta

te
s
 (

m
e

V -
1
)

Полная DOS:  площадь = 1/3N 
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Связывание и освобождение молекулы NO 

транспортным белком нитрофорином 

F.Ann Walker 

47-ая Школа ПИЯФ по физике конденсированного состояния, Зеленогорск, 11-16 марта 2013 г. 

Физика  белков: 

Нитрофорин отдаёт NO в кровь и связывает гистамин 

вырабатываемый жертвой в ответ на укус насекомого 

Нитрофорин  -  белок транспортирующий NO 

из слюны кровососущего насекомого 
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Физика  белков: 

эксперимент расчёт 

Моделирование энергетической зависимости неупругого поглощения 

и  идентификация фононных мод колебаний атомов железа 
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Визуализация  жестких  мод  

колебаний  атомов  железа 
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Физика  белков: 

Визуализация  мягких  мод  

колебаний  атомов  железа 
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Физика  белков: 

Колебания  с  энергией  69 cm-1 

Визуализация  мягких  мод  

колебаний  атомов  железа 
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(CN3H6)2 [Fe(CN)5NO] 

Fe 

C 

N 

O 

основное 

состояние 

возбуждённое 

состояние 1 

основное основное + возбуждённое 

основное возбуждённое 

H. Paulsen et al, JACS 2002. 

Определение  структуры: 

Атомная  структура  нитропрусида гуанидиума 

возбуждённое 

состояние 2 
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Нано-композиты: 
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Протокол отжига: 

образцы: 

исходный 

A - 753K / 10 min 

B - 783K / 10 min 

C - 783K / 30 min 

D - 893K / 80 min 

A C D 

Калориметрия: 

600 800 1000

893

783

753

Temperature, K

Нано-композиты: 
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D: 893K, d=14.9 nm  

C: 783K, d=13.4 nm 

B: 783K, d=12.5 nm 

A: 753K, d=10.9 nm 

as-quenched: d=2.2 nm 

Плотность  фононных  состояний: 

Аномалии  вызваны 

нанокристаллитами? 

Нано-композиты: 
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M. Miglierini, and J. M. Greneche, J. Phys.: Condens. Matter 9, 2303 (1997) 

M. Miglierini, and J. M. Greneche, J. Phys.: Condens. Matter 9, 2321 (1997) 
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нано-зёрно 

поверхность зерна 

прослойка 

Мессбауэровская 

спектроскопия 

sample B 

Нано-композиты: 
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Плотность  фононных  состояний 

Свойства нанозёрен (вплоть до 2 нм) остаются такими же как в объёме 

Аномалии фононного спектра связаны с стеклообразной прослойкой  
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Нано-композиты: 
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Физика  поверхности: 
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57Fe 

56Fe 

W 

Физика  поверхности: 
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Исследования  материалов  при  давлениях 

в нижней мантии Земли   

Плотность фононных состояний  

железа при 42 ГПа 

R. Lübbers et al.  

Плотность фононных состояний  

железа при 153 ГПа 

H. K. Mao et al.   

Геофизика: 
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Ядерное  неупругое  рассеяние: 

Неупругое  рентгеновское  рассеяние: 

кристаллические анализаторы: 

E = 1.4 meV  or  3 meV 

Q = 0.03 nm-1,  Q = [1-7] nm-1 

ядерный фильтр: 

E = 0.5 meV 

Q = [3-14] nm-1 

Ядерный  анализ  неупругого  рассеяния: 

переместим резонанс 

из образца в детектор 
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C.A.Angel et al.,  
J.Phys.:Cond.Matt. 15,S1051,2003 

A.Wischnewski et al., 
PRB 57,2663,1998 

Дебай: ~E2  

g(E) 

g(E) / E2 

R.C.Zeller et al., PRB 4,2029,1971 

DOS  g(E): 

дополнительные  

колебательные  

состояния! 
Приведённая DOS  g(E)/E2: 

«бозон»-пик! 

Дебай: ~T3  

дополнительные 

степени свободы? ×5 

избыток  теплоёмкости: 

cP / T3 

Загадка  теплоёмкости стёкол: 
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-  исследование архитипичной системы  SiO2 

-  измерение DOS для различных  

   кристаллических и аморфных полиформов 

-  сравнение чисел вибрационных состояний  

   в абсолютных единицах 

стекло 

SiO2 

-кристобалит -кварц коэсит 

amorphous 

Загадка  теплоёмкости стёкол: 
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Загадка  теплоёмкости стёкол: 

DOS  в  полном  энергетическом  диапазоне 
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Загадка  теплоёмкости стёкол: 

DOS  в  области  малых  энергий: 
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Загадка  теплоёмкости стёкол: 

Сравнение  типичных  полиморфов   

стекла  и  кристалла:  
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Загадка  теплоёмкости стёкол: 

Сравнение  полиморфов   стекол  и  

кристаллов  с  равной  плотностью:  
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Загадка  теплоёмкости стёкол: 

Избыток  теплоёмкости  стёкол 

не  связан  с  разупорядоченностью 

атомных  положений  

Избыток  теплоёмкости  стёкол 

обусловлен  меньшей плотностью, 

следовательно,  не  является  аномалией 
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Выводы  (1): 

Стандартные  методы  исследования 

атомной  динамики Ядерное  неупругое  рассеяние    

Вы можете исследовать всё, 

но не  всегда удобно 

и не совсем точно. 

Вы можете исследовать не всё, 

но точно, быстро, просто, 

и там, где Вам нужно. 
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Выводы  (2): 

Приезжайте   

в  Гренобль! 
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Выводы  (2): 
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