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" PREFACIO

0 espalhamento de neutrons lentos fornece 1nformag§es valiosas so-
bre a estrutura e a dinamica dos atomos do siatema espalhador. Ainda que
o potencial dessa tecnica tenha sido notado poucos anos apos a descoberta
do neutron, somente apos a decada 1950<1960, perfodo de intenso desenvol-

vimentc das fontes de neutrons lentos e dos metodos experimentais da espec~

trometria de neutrons, e que ela poude ser explorada integralmente.

Trata-se portanto de um campo relativamente novo, em fase de gran-
de desenvolvimento, e constitul uma das melhores linhas de pesquisa em £f{-
sica utilizando reatores nucleares, E um campo bastante conveniente para
a formagZo-de pesquisadores, pois abrange varios ramos da fisica basica;
tem ainda interesse especial para a fisica de reatores, em estudos de mo-

deraqﬁo‘e termalizaqao de neutrons,

Por ocasiao do “Study Group Meeting on the Utilization of Reéearch
Reactors", promovido pela Agéncia,lnternacional de Energia Atomica (IAEA)
em Sao Paulo, em 1963, foi ressaltado o interesse em formar-se um grupo
de pesquisas na Divisao de Fisica Nuclear do Instituto de Energia Atomica
de Sao Paulo (IEA), para iniciar trabalhos nesse campo. A autara, que
iniciou-se na pesquisa cientifica participando de um programa de medidas de
seches de choque de terras raras para neutrons lentos, e que desde entao
se 1ngereesou pelas intetagges de neutrons lentos com a matéria, .integrou

0 grupo que se formava,

A presenga nesse congresso do Professor Dr. K.E.Larsson, responsa-
vel por um programa de pesquisas sobre os estados solido e IIquido utilizan-
do espectrometria de neutrons lentos, desenvolvido na Tekniska HYgskolan

de Estocolmo, motivou a decisao de construir-se no IEA um espectrametro de



tempo de voo com um "chopper" para neutrons lentos similar ao existente
na Suecia, para ser utilizado em experiencias de espalhamento diferen~

cial.

fste contacto proporcionou a autora a possibilidade de um esta-
gio de um ano na Suécia, como bolsista da IAEA, onde participou de
trabalhos sobre dinamica de 1Iquidos hidrogenados, em particular estudo
- do processo de auto-difusao. Durante esse per{odo, o Dr. S.B.Herdade,
responsivel pela nova linha de pesquisa com espectrometria de neutrons
"no IEA, supervisionava a construqzo de um chopper segundo o projeto sue-

co, com a colaboragzo dos fisicos C.Rodriguez e L.A,Vinhas,

Apos o regresso da autara, em 1965, o grupo ocupou-se simulta~-
neamente da construcao do arranjo diferencial definitivo e da utilizagao
do chopper num arranjo provissrio, para estudo de suas caracteristicas

operacionais e em varias medidas de aecq;o de choque total.

Esta tese apresenta um estudo de um metodo para calibrar e deter-
minar a reaoluggo de eapectrametroa para neutrons lentos, problema que
despertou o interesse da autora quando fol feita a analise do funciong-
mento do espectrametro de tempo de V00, Sao apresentadas tambem as ca-
racter{sticas de operagso do aparelho, sendo mencionadas as experiancias
levadas a efeito no arranjo de feixe direto. Esse arranjo proviaSrio ji
foi desmontado, e iniciam-se atualmente medidas no arranjo diferencial,
no qual pretendemos dar continuidade ao programa de pesquisas sobre dina-

mica de 1{quidos hidrogenados.
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CAPTTULO I

INTRODUGAO

Existe um interesse bastante grande no estudo das interaqaes de neu-
trons lentos com a matéria; chamamos neutrons lentos Equeles de energia in-

ferior a 1 eV , ou seja, com comprimento de onda superior a 0,3 K.

Un neutron de energla bem mais alta‘interage com um nucleo de um al-
vo individualmente, como se eésse nicleo faasf isolado e fixo: a interacao
désse neutron se da com o sistema de nucleons que compoem o nucleo, Essa
interagao pode resultar numa reacao nuclear em que os produtos finais dife-

" rem dos iniciais, ou ainda o neutron pode ser espalhado elasticamente pelo

-
nucleo,

Ja um neutron lento, ao interagir com um nucleo, 80 pode ser espa-
lhado ou dar origem a reacoes nucleares exoergicas, e assim a maioria das
interagoes de nicleos com neutrons lentos resulta em espalhamento ou em cap=
tufa radicativa. O conhecimento das secgoes de choque nucleares para eésas
reagSes e sempre de interesse no estudo das propriedades nucleares do alvo,

alem de ter em casos especificos bastante importsncia.para a tecnologia de

reatores nucleares,

Porem,os neutrons lentos nao fornecem informacoes apenas sobre pro-
priedades nucleares; fendo comprimento de onda da ordem de grandeza das
distancias interatamicas, eles interagem com um conjunto de atomos ao serem
espalhados, podendo haver interferencia entre o espalhamento por nucleos
vizinhos. A difrag;o de neutrons lentos (Ba 62).perm1te, portanto, a de~
terminagao de estruturas atomicas. Como os ﬁeutrons possuem momento mag-

netico, eles interagem com os momentos magneticos dos atomos espalhadores,



dando - tambemn 1nformagses sobre as estruturas magneticas.

Alem disad, como a energia dos neutrons lentos e da ordem de grande«
za da energia das ligaQSes quImicas e dos movimentos teérmicos dos Etomos, e-
les servem como particulas de prova para investigar-se a dinamica das estru-
turas atomicas e magnéticas dos materiais, atraves de trocas de energia com
o sistema espalhador, O espalhamenfo inelastico de neutrons lentos da in-
formagSes sobre varias propriedades de sistemas atomicos, tais como vibra-
coes de redes cristalinas, niveis de energia moleculares e magneticos, mo-
vimentos translacionais em 8olidos e 1iquidos, como difusZo, e outras pro-

priedades em que o movimento € um aspecto importante.

Essas interacoes podem ser estudadas através de medidas de seccao de
choque integral e, mais eficientemente, pela diatribuiqso angular do espa-
lhamento elastico e inelastico de neutrons lentos. O estudo do espalhamen=
to de neutrons por sistemas de atomos e desenvolvido de forma bastante com~

pleta por Turchin (Tu 65) e Egelstaff (Eg 65).

As mais importantes fontes de neutrons lentos sao 08 reatores nuclea-
res, que fornecem uma distribuigao maxwelliana de neutrons teérmicos (Hu 53),
" abrangendo um intervalo de energia de 10-4 eV ate 1 eV ; a utilizagao d%s-
ses neutrons em experianciaa de fisica nuclear e flsica dos estados solido e
liquido exige em geral o emprago de espectrametroa para selecionar ou analisar
os neutrons pelas suas energias. Os espectrometros para neutrons lentos empre-
gados nessas experigncias baseiam~se sempre em trgs principios de operagZo fun-
damentais: difragZo seletiva de neutrons em cristais, analise por tempo de

-~ “~ -~
voo e selecao mecanica de velocidades,

As propriedades opticas da'diftaq;o de neutrons em cristais (Ba 62)
podem ser resumidas na chamada "relacao (ou lei) de Bragg". Quando um fei-
xe colimado de neutrons incide sobre um conjunto de planos cristalinos para-
lelos, de distancia interplanar d, num Engulo de incidencia © ’ 80 serao

refletidos os neutrons de comprimento de onda A, satisfazendo a relacao



n A =2d sen © , com n=1, 2, 3, etc.
Na verdade esta € uma condigao de maxima interferencia construtiva no espa-
lhamento coarente elastico pelos varios atomos do cristal, na direg;o de

reflexao,

Utilizanda reflexao de neutrons em monocristals pode-se retirar, de
un feixe polienergético, um feixe de neutrons monoenergéticos.numa direcao
definida com relaqso ao feixe inicial, fste 2 o princfpio de operaq;o de
um espectrometro de cristal (Bo 53), que & um monocromador. O intervalo

de operano deste tipo de monocromador val depender da estrutura do cristal

escolhido.

Consideremos um feixe de neutrons termicos passando atraves de um
policristal contendo varios gran cristalinos orientados ao acaso. Um neu~
tron com um certo comprimento de onda vai ser refletido somente quando en-~
contrar um grEo num Engulo de incidencia tal que a relag;o de Bragg seja sa-
tisﬁpita. Como existem varios conjuntos de planos com espagamentos diferen-
tes, grande parte dos neutrons e refletida. Porem, o espalhamento coeren-
te elastico devido a um certo conjunto de planos do cristal, caracterizados
por um certo d1 , anula-se para comprimentos de onda malores que ?Liﬂ 2 di'
Por esta razao a secqao de choque de espalhamento coerente elﬁstico, em fun-’
qgo do comprimento de onda do neutron, apresenta degraus caracteristicos,
chamados '"degraus de Bragg"; esses degraus aparecem tambem, € claro, na
secho de choque total do policristal. Existe um valor maximo dm’ um para
cada rede cristalina, que depende da estrutura do cristal, existindo portan=-
to um comprimento de onda maximo que pode ser refletido A mi 2d . Neu-
trons de comprimento dé onda maior que A o nao sofrem mais espalhamento
coerente elastico e sao removidos do feixe incidente principalmente por cap-
tura pelo nucleo; este ultimo degrau € chamado "Bragg cut-off". Os poli-
cristais podem portanto ser utilizados como filtros de neutrons: retiram de
um feixe incidente os neutrons com comprimento de onda abaixo de um certo li-

mite, deixando passar os demais na propria diregao de incidéncia (Hu 53).
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0 berflio policristalino, refrigerado a temperatura do nitrogenio 1Iquido
para diminuir o espalhamento inelﬁstico, & muito usado para produzir o cha-

mado feixe de neutrons frios (Pa 61), deixando passar apenas neutrons com

A D8,

Nas tecnicas de tenpo de Voo 8a0 produzidos pulsos de neutrons que
percorrem uma distancia fixa da fonte dos pulsos ate um detetor; sistemas
eletronicos sao usados para contar o numero de neutrons que atinge o detetor
em intervalos de tempo sucessivos apas 0 instante de formagEo do pﬁlso. A
tecnica de tempo de voo fornece uma analise em energia do feixe de neutrons,
mas nao uma monocromaqzo; cada pulso contem em geral neutrons de varias ve=-
locidades. No caso de termos fontes continuas de neutrons, esta técnica e-
‘xige a utilizaggo de um interruptor mecanico que transforme o feixe continuo
‘em um feixe pulsado. O aparelho mais comumente usado para esse fim @ o cha-
mado "choppét" (ou obturador), que & essencialmente um colimador rotativo.
A tecnica de tempo de voo pode ser usada tanto para neutrons rapidos como pa-
ra neutrons lentos, diferindo porem a distancia de vao, a ordem de grandeza
dos tempos envolvidos e as caracterIsticas do obturador mecanico. 0 chopper
original .de Fermi para neutrons lentos (Fe 47) consistiu de um rotor cilindri-
co, com eixo de rotagao perpendicular ao feixe de neutrons, feito de cama-
daa_altern;das de material absorvedor e transmissor de neutrons lentos, para-
ielaa ao eixo de rotagzo do cilindro; esse chopper de placas ret;s funciona
tambem quasi como um filtro, pois neutrons muito lentos nao serao transmiti-
dos. Um chopper com placas curvas (Ho 61) pode ter uma agao semi-nonocroma~
dora, impedindo a transmissao de neutrons muito rapidos e muito lentos, alem
de servir como pulsador, Os choppers para neutrons lentos utilizam sempre o

Ve - .
cadmio como material absorvedor, devido a grande ressonancia apresentado pe-

113

lo Cd em 0,178 eV; uma espessura de lmm de Cd e suficiente para cap=

48

turar praticamente todos o0s neutrons com energia abaixo de 0,25 eV,

- ~ -
Nas tecnicas de selegao mecanica de velocidades, neutrons de uma es-

treita faixa de velocidades conseguem passar por um rotor, ou sistema de ro-
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tores, enquanto neutrons de outras velocidades nao sao transmitidos. 0
primeiro monocromador mecanico {(Du 35) consistiu de dois discos de cadmio
com algumas fendas na periferifa, montados com alguns metros de distancia
entre si num eixo paralelo ao feixe de neutrons; as aberturas sao defasa-
das, de maneira a poderem passar somente 08 neutrons que atingem o segundo
disco quando uma fenda estiver alinhada com a direcao do feixe. O exemplé
mais elaborado, com um unico rotor operando como monocromador, & o seletor
mecanico de velocidades com fendas helicoidais (Da 53), que pode ser proje-
tado para produzir um feixe continuo ou pulsado de neutrons monoenergéticos.
Mais recentemente (Eg 61) foi obtida monocromatizagao mecanica pelo emprego
de dois, ou mais, choppers separados por alguns metros de distancia e com
aberturas defasadas., A utilizag;o de rotores especlalmente projetados per-

mite unir a seleg;o mecanica de velocidades a técnica de analise por tempo

-~
de voo.

Os varios tipos de espectrSmetros que operam na regigo de neutrons
termicos e sub-térmicos utilizam sempre um desses principios de operaggo, ou
uma combinagso dElea, seja em medidas integrails de aecggo de choque total
como tambem em experiencias diferenciais (Eg 65) que estudam o espalhamento

elastico e inelastico de neutrons lentos em solidos e 1fquidos.

Sao muito importantes na detéfminano das caracteristicas de qualquer
espectrometro a sua calibragZo e o conhecimento de sua resolugao. Um meto-
do bastante usado para calibrar e determinar experimentalmente a resoluggo
de espectrometros para neutrons lentos consiste na medida dos degraus de Bragg
que aparecem na curva de secqio de choque total em fungﬁo da energia dé neu-~
" tron, para substancias cristalinas como Be, Fe, grafite, etc. A escolha da
substancia deve ser feita tendo-se em vista a regiao de energia de interesse

e a precisao com que a distancia interplanar e conhecida.

A resolugﬁo do eepectrametro afeta o degrau descontinuo, de maneir.

a tornar os extremos arredondados na curva observada, assumindo a desconti-

3

nuidade vertical uma inclinagzo finita. A posigao do degrau permite fazer
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a calibragao do espectrometro, e a analise da curva medida permite determi-
nar sua resolugzo. 0 degrau pode ser considerado como teoricamente descon-
tinuo, apesar da existéncia de um alargamento intrInseco determinado pelos
movimentos térmicos dos Etomos. pois a inclinagao devida a este efeito em
cristals e fatores de dez menor que a reaolquo do instrumento (Go 58). 0
problema de determinar o ponto exato de calibragao e a relagao entre a reso-
lugao e a inclinagao observada nao havia sido tratado sistematicamente, ain-
da que este metodo tenha sido frequentemente usado de varias maneiras alter-

nativas.

A autora foi levada a dar especial atengao aos detalhes deste método,
visando uma compreensso completa do problema, quando fol iniciado o estudo
das caracter{sticas de um espectrometro de tempo de voo em operagao no IEA-
R1, Bste espectrSmetro utiliza um chopper para neutrons lentos construido
no IFA segundo um projeto desenvolvido por Larsson (La 59). O aparelho foi
projetado para ser utilizado em experiencias de espalhanento de neutrons em
solidos e 1{qu1dos, com um feixe de neutrons frios obtido pelo uso de um
filtro de Be policristalino. Enquanto estava sendo construido um arranjo
diferencial para esse fim (Am 67), o chopper foi utilizado no espectrSmecro
de tempo de voo num arranjo de feixe direto (He 67), para estudo de suas ca-
racterIsticas, medida do espectro do reator e em medidas de secgEo de choque

total na regiao termica para varias substancias,

Esta tese compreende, no CAPITULO II, um estudo detalhado do efeito
da resolugao numa medida de um degrau de Bragg. Atraves desse estudo a au-
tora pade chegar a um metodo simples e eficiente de calibragEo e determina-

q;o experimental da resolugao, de aplicaq;o bastante geral.

No CAPITULO III sao apresentadas as caracteristicas operacionais do
espectrometro de tempo de voo no arranjo de feixe direto, com enfase espe-

cial na calibragao e na resolugao.

Um resumo do estudo e dos resultados desses dois capitulos foi publi~



cado recentemente (Am 68).

No CAPITULO 1V fazemos consideragoes finais sobre a utilizagao do °
espectrametro em medidas de secgzo de choque e citamos varias experiancias
que foram efetuadas no arranjo descrito; mencionamos tambem o programa de

trabalho futuro,



CcAPITULO II

ANKLISE DETALHADA DO EFEITO DA RESOLUCAO NUM_DEGRAU DE BRAGG

II.1 - Introdugao

Degraus de Bragg caracter{sticos sao observados quando efetuamos uma
medida da secgﬁo de choque total (T’ de uma.amostra policristalina, por trans~
missao. Ao fazermos incidir um feixe de neutrons colimados perpendicularmen~
te a superficie plana de uma amostra, a transmissso, definida como a razao
entre o fluxo transmitido e o fluxo incidente (ou entre a intensidade trans-

mitida e & incidente), sera dada por (Hu 53)

T = exp (~n(") , donde g - % 1n(T-1) , @

- - -~ 3
sendo n o numero de atomos por barn da amostra (espessura x n? atomos/cm”,

em unidades de barn = 10‘24 cm2 ).

Os degraus aparecem na intensidade transmitida como fungso da energia
do neutron, na curva de transmissao observada e na curva de secgao de choque
total obtida a partir dela. A analise desses degraus fornece um metodo para
calibrar e determinar experimentalmente a resolquo do eSpectrsmetro; resta
saber qual a curva que deve ser analigada, e como deve ser feita essa analise,

para que o metodo seja o mais simples e d mais eficiente possivel.

Hughes (Hu 53) cita a posigso caracteristica dos degraus de Bragg em
amostras cristalinas como um excelente método de calibrar um espectrametro de
tempo de vao, sugerindo a medida da intensidade transmitida, ou, para maior

precisao, a medida da secgao de choque total por transmissao.

0 metodo foi considerado em mafores detalhes por Egelstaff (Eg 54) ’
que analisa o inverso da transmissao em escala logar{tmica. Este autor toma

. como medida pratica da largura de resolugao a diferenca entre os pontos de ma=-
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ximo e minimo do degrau observado. fle recomenda que seja calculado o com-
primento de onda correspondente ao valor medio do degrau, que sofre um des=~
locamento para comprimentos de onda menores que o valoﬁ real do degrau; esse
calculo deve ser feito para cada caso, usando-se as fhnqSen de resolugao e

transmissao teoricas, consideradas conhecidas.

Gould (Go 58) fez a calibragao de um espectrometro de cristal usando
um metodo de areas equivalentes para determinar o ponto exato do degrau na
curva de transmissao; a area abaixo da curva observada deve ser dividida em
duas partes iguais pelo degrau teorico. Como o proprio autor menciona, esse
metodo 80 e exato se o degrau teorico for simetrico. A forma do degrau ob- .
servado e comparada ainda com uma convolugao da funcao de resoiug;o teorica

com a curva de transmissao ideal.

Deruytter e colaboradores fizeram um estudo bastante preciso da cali-
braqu de um espectrametro de tempo de v30, e usaram (De 61) o metodo das

areas equivalentes e tambem (Ce 62) o metodo de Egelstaff.

0 reclproco da transmissao em escala linear e a intensidade transmi-

tida tambem ja foram usadas em calibracao (Ni 62).

Quando um filtro espesso de Be refrigerado e usado para obtenggo de
um feixe de neutrons frios, o espectro transmitido pode ser aproximado por
uma fungao degrau triangular; neste caso a calibracao e a resolugao podem

ser obtidas por sua medida direta, como foi estudado por Larsson (La 59-a).

Quando nos defrontamos com a necessidade de usar este metodo na deter-
minano das ;aracterfsticas do espectrametro de tempo de voo do IFA, optamos
inicialmente por um metodo parecido com o de Egelstaff: foi calculado qual
o ponto na curva de secgao de choque experimental do ferro correspondente ao
ponto exato de calibragao, para varias resolugoes do espectrémetro (He 67~

Apendice III).

A autora sentiu entretanto que o problema nao estava esgotado e que
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valia a pena fazer um estudo detalhado do efeito da resolugao sobre uma me-

dida de um degrau de Bragg, para uma compreensso completa do problema, vi-
-~ ,

sando chegar a uma solugao geral que eliminasse a necessidade de efetuar cal-

. culos trabalhosos para cada caso particular.

fiste estudo foi desenvolvido sob dois pontos de vista: na 8e5830
I1.2 & analisado o problema formal de aplicar uma resoluqﬁo gaussiana a u~
ma fungao linear com um degrau e na sessao II.3 .é feita uma simulagao do
efeito da resolugao numa medida da secgao de choque total por transmissao,

no caso particular do ultimo degrau do ferro, correspondente ao plano de

reflexao (110).

Uma comparag;o dos resultados que obteve por esses dois tratamentos
permitiu a autora chegar a um metodo simplificado que fornece o ponto exato
de calibragao e a meia-largura da tesoluq;o gaussiana, a partir da analise
da curva de transmissao da substancia policristalina. Essas conclusoes es-—

tao na sessao Il.4.
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11,2 - Funcao gaussiana aplicada a uma funcao linear com um degrau

Consideremos o problema geral de uma fungao de resolugao gaussiana
aplicada a uma fungso linear f(x) que apresenta uma descontinuidade no pon=-

to x = b , como aparece na figura 1, Esta fungao linear e dada por
$a $x <
fl(x)--Alx+B1 para 0 $a $x <b
f(x) = fz(x) - A2 x + B2 para b<x Sc

0 para x< aou X > ¢ .

A

A variavel x pode ser, no caso de um espectr&netro para neutrons
lentos, o comprimento de onda, a velocidade, o tempo de vao, etc., do neu-
tron, O ponto b corresponde a um degrau de Bragg; os pontos a e ¢

definem o intervalo onde f(x) pode ser considerada uma fungao linear de x,

L \ Y
mags nao representam necessariamente descontinuidades fisicas.

A fungao de resolugao normalizada e dada por

R(x = x) 1 (- (1%, @
X=x)m exp ( - '
° ' Ax Dx ,

e sua largura na meia altura e M a2 ‘\J In2 AOx .

Estamos interessados na fun¢ao convolugao

400
I(x) = / f(xo)R(x-xo) d x , dada por
a0
x c
I(x) = f f,(x,)) R(x = x ) dx_ =+ f £,(x ) R(x = x_) dx_ +
a x
b
+ f ( fl(xo) - fz(xo) ) R(x - xo) dxo .
x

’
Integrando e definindo as variaveis

X - a C =X x - b
=

YI - A x » y2 - D x e 4 N x ) resulta

I(x) = .Z—A'_V-%':— ((Az- Al) exp (- zz) + Al exp (-~ ylz) - A2 exp (- y22) ) +

£,(x) exf( y;) + £,(x) erf(y,) £,0x) = £, (x)

+ 5 + 3 erf( z ) ’




f(x)

FIGURA 1

Uma fungao gaussiana e aplicada a uma fun¢ao linear f(x)
que apresenta uma descontinuidade no ponto x=b ; o re-
sultado dessa convolucao & a fungao I(x). A abcissa x
correspondente ao valor medio F e a largura do degrau

6: e Xy = X poden ser determinadao grificmente.

- 12 -
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onde erf ('Vl ) & a funcao erro, definida como
2 K 2
erf ( )n——-‘fexp(-t)dt
n Aw o

Quando f(x) representa o espectro de neutrons frios transmitido a-
través de um filtro de Be espesso, refrigerado a temperatura do nitrogenio
1{quido, as simplificagoes

1 ¢
ol =0 v M=% e Bt To%

levam & discussao feita por Larsson (La 59-a), tendo o tempo de Vo0 como va-

ri‘vel Xe

Quando f(x) representa a transmisgao de uma amostra policristalina
com intervalos (c - b) e (b - a) suficientemente grandes comparados com
D x, o comportamento de f(x) para x{a e x>c nao influencia a forma
do degrau resultante, que pode ser descrito neate caso por

f.(x) + £f.(x) (A-A)Dx £.(x) - £, (x)
I(x) = 1 2 + 2 1 exp (- zz) + 2 1 erf( z ),

. 2 2w 2

que se reduz a fl(x) para x€<b~-Ax ea fz(x) para x»b + A x .

Chamemos f o valor medio da fum;;o f(x) na poaiqao do degrau e
H a altura do degrau, que pode ser positiva ou negativa, definidos por

£0(b) + £,(b)
. h 2
f - - e m=(b) - 60y . (%)

Em fum;io da nova variavel 2 , que exprime a distancia entre uma ab-
cissa x e a posigao do degrau, em unidades de /A x , a curva resultante &

dada por

(Az - Ki) DX

2 N

I(z)-?+%(A1+A2)Ax.z+ exp(-zz)

- %erf(z) + %—(AZ-AI)AX.ZEIT(!)

Para resolugoes finitas (A x ¢ 0) , o valor observado na posigao

do degrau
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(Az'Al)A"
2 N

e igual a T somente para degraus eimetricos, quando A1 ] A2 « Dependen=~

—

I(b) = £ <+

do das inclinagses. a abcissa x' , correspondente ao valor medio t ’
desloca-se para valores menores ou maiores que b ; essa abcissa pode ser
determinada atraves do valor z' a ela ralacionado, resolvendo-se a equa-

;:o transcendente 1( g' ) = T . A Mportgncia desse desvio & dada por

(A, = A) A x

2 A/ T

Gould {(Go 58) mediu a curva de transmissao e tomou como verdadeira
posicao do degrau uma abcissa tal que dos dois lados as areas corresponden~
tes a diferenca entre f(x) e 1I(x) sejam iguais. Este metodo seria sem-

- A
pre correto se as seguintes areas fossem identicas:

b c
S1 - aj ( fl(x) - I(x) ) dx e 82 - bJ‘ ( I(x) - fz(x) Yy de

Mantendo a hipotese de que os intervalos sao muito maiores que A x,

resulta por 1ntegrag§o, como pode ser visto no APENDICE A :

HAx 1 2 HA x 1 2
§, m —== 4 = (A, - A) (Ax) e S, = - = (A, = A) (AX)
1 2 VT 8 ‘"1 2 2 2 T 8 ‘"1 2

Pode-gse ver que apenss no caso de degraus simetricos o metodo das areas equi-
valentes leva ao ponto de calibragao corretoj o erro porcentual deste méto~-
do e dado por (A, - Al) Ax N

2 H

Na figura 1 vemos um degrau observado tipico, com as 1nc11n393es Al
e A2 negativas. A reta tangente a curva I(x) no seu ponto de inflexao en-
contra a reta fl(x) no ponto (xl,Fl) & a reta fz(x) no ponto (xz,Fz).
Determinemos anallticamente as quantidades que podem ser obtidas graficamente,
e que gao frequentemente usadas na pratica: a largura do degrau e a abcissa
correspondente ao valor medio do degrau. Detalhes do cglculo podem ser vis-

tos no APENDICE A.

Fazendo a derivada segunda de I(x) igual a zero, obtemos o ponto
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de inflexso da curva, dado por

’ 2
(4, - A)Ax (A -4 (Ax)
, 1~ % 1 ©®

ou X, = b 4

2N 2 H

0 valor z, , que exprime o desvio do ponto de inflexao em relagao
a posigio do degrau, da-nos portanto a ordem de grandeza da diatorqao na

curva resultante devida a assimetria de f£(x).

B possivel obter a equacac da reta tangente & curva I(x) no ponto
de inflexao e determinar as intersecgoes X, e x, (atraves dos valores
L, e z, a elas relacionados) com a fungao £(x) e os correspondentes

valores Fl e F2 . Calculos analiticos levam a

1 + erf(z,)
5, = - ’ : ¢
1 2 (- ¢ 2) + 22, (1 + erf( 2,))
ﬁe-xP 1 4 i
1 - erf( zi)

exp(- z,7) - 2 zi( 1 - erf( :1) )

M

Dessas duas expressoes vemos que z, e ¢, sao funcoes anti-siuetricas de

£, ,uma em relagao & outra, ou seja, 2, (-2) =-z,02) .

A largura do degrau resultante, é; x , & definida por
Sx-xz-xl-(zz-zl)ﬂx
Em termos da meia-largura da fungao de resoluga~ gaussiana temos
Sx 51
N 2A1n 2

Das propriedades de simetria de z, e z, decorre ser csta razao ums fungao

.par de 2.

’ - . -
E tambem possivel determinar a abcissa x (atraves do z relaciona-

do) que corresponde ao valor medio observado Fa %'( Fl + Fz ) , resol-

vendo-se a equagao I(z ) =F , que se reduz a uma cquacao transcendente
do tipo (b (X, Zoy Z) =0 , onde K & um parametro positivo ?-Iz1 |

(A, + A YA x
®

2 H




Para um degrau simetrico
zi'n;nz'-o ,xin;mx'ﬂb eI(xi)éfn—f—-I(b).

Neste caso resulta tambem

piA LI JQEEL 2, @ + 3{Ei-

2 3 e portanto

J x o YT ~ 11,0645 .
r 2V1in 2 :

resultado ja encontrado por Larsson (La 59-a) para o caso particular Al- A2- 0.

Para [\ x =30 resulta teubém 2,30 , mas nesse caso

xl e xi -—> b e crx -0 .

No caso geral, quando Al ¥ A2 ’ somente o ponto de inflexao pode
ser f:mnmente calculado a partir da equaqao 5. Para todas as outras quan-
tidades os calculos foram feitos num computador IBM-1620-1I, expandindo a
funcao 'erf em serie e tomando o ponto de inflexao z, como variavel. As
equacoes transcendentes foram resolvidas pelo metodo de Newton-Raphson (Pe 66).

0s programas para computador estao no APENDICE B,

Nas figuras 2 e 3, curvas de 2z e da razao Ox / T sao

1* %

apresentadas como fungSee de zZ . Nas figuras 4(a) e 4(b) temos curvas

de z e 2z' como fungoes de 245 tendo K como parametro. z' tem sinal
oposto a 2 g mostra uma variaqﬁo aignificativa com K , enquanto z tem
0 mesmo sinal de z, e é praticamente insensivel a K ; ambos sao fungces

pares de Zee

Os resultados simples e interessantes observados nessas curvas para
valores pequenos de {2 1‘ podem ser obtidos anallticamente se desprezarmos
as contribuigces de =z 4 ¢com expoente superior a um. Esta aptoxima;ﬁo leva a

zl -~ V_-‘": .

4+ =

2 »zi('n’-Z) e

2y

Portanto para \zil £0,1, a razao §x /T & constante e a e~

quagao 8 e valida,

Quando K e g, 8ao da mesma ordem, esta aproximagao leva as rela-
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FIGURA 2

Curvas de z, e z, como funqsea do ponto de inflexao L
que depende dos coeficientes da funcao linear f£(x) e da lar-
gura da funq'a'o gaussiana. Para degraus simetricos Z, = 0.

As variaveis 2 e =x estao relacionadas por

x~-b
D x
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FIGURA 3

Razao entre a‘largura do degrau e a largura na meia-
altura da gaussiana, como fung;o do ponto de infle-
xao 2, « Desprezando contribuigoes de z, de se-

gunda ordem, essa razao & constante.
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FIGURA &

() ~ Curvade z como fungao do ponto de inflexao z, , obtida pela

solug's;o da equagao transcendente I( 2z, 2,, K) = F. Os resul-

10
tados mostram que T e pr\aticamente insensivel ao patﬁmetro K.

(b) = Curva de z' como fungao do ponto de ¢nflexao 2, obtida pela
aolugZo da equag'a'o transcendente I( z', 2,9 K) T. Os resul-
tados sao para K = lzi\ e K=0,2 ,

As linhas pontilhadae mostram os resultados obtidos quando sao despreza-

das contribuigoes de 2z, de segunda ordem,
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¢oes simplificadas

- 1) =z

Nl:e

Assim, para condigaes tais que _‘z i' < 0,2' » © que ocorre no caso

dos degraus de Bragg, o verdadeiro ponto de calibragao b esta relaciona~

do ao valor medio observado x atraves de

B m- 2 A - A
b = % 4 (2—1) ? . @

A

Os valores A , © H podem ser determinados experimentalmente,

1!
numa precisao suficiente, de uma medida do degrau. Através dos valores o x
e x determinados gr;ficamente no degrau experimental, a largura de resoiu-

gao [’ e o ponto de calibragao b podem ser obtidos pelo uso das simples

equagies 8 e 9,

Se ‘Al‘ > 1 A2| » ©O que ocorre para o dltimo degrau de Bragg, de~

pois do qual nao mais existe espalhamento coerente, b < x .

, - N -
Foram feitos calculos para degraus arbitrarios, usando-se a equagao
5, e os resultados obtidos gr;ficamente concordam perfeitamente com o8 valo-

res esperados atraves da equagao 9 .
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11.3 - Simulacao do efeito da resolucao no degrau (110) do ferro

0s resultados que seriam obtidos experimentalmente numa medida do al-
timo degrau do ferro, em 4,046 R, foram simulados por um calculo no compu-
tador IBM~1620-~11. A eecgEo de choque teorica total (S't(;\.) como fuano
do comprimento de onda do neutron usada nasta simulaqzo fol calculada (Vi 67)
levando-se em conta todas as secgoes de choque parciais (coerente elastica
e inelastica, incoerente elastica e inelastica e absorcao) e usando-se u=

ma temperatura de Debye de 400? K,

Quando e feita uma medida de transmissao de uma amostra contendo n

atomos/barn, & transmissao observada depende da resolucao do espectrometro

de acordo com

+ o0

Foexp( = n OO(A) ) R(A-A ) d A
=
Tobs( A‘o) ° + o '
J F,ORCA= X)) a N

- o

0 fator F_ contem o espectro incidente, a funcao de transmissao do
espectrsmetro, a eficiencia do detetor e demais efeitos que afetam o espec~
tro de neutrons. A variagio de Fo num intervalo correspondente a largurd
de resolugao & pequena; em particular na regiao de 4 X, devido 3 presenga
de aluminio no feixe, com um degrau em 4,04 &, essa variagao e desprezivel.

Assim esse fator Fo fol considerado constante e cancelado.

A fungao de resolucao foi assumida de forma gaussiana; na verdade a
largura de resolugao varia com A. , mas esse efeito nao fol levado em con~

ta porque no intervalo de interesase essa variag;o e desprezivel,

De maneira a podermos decidir qual a melhor fungao para se usar na ca-

-~ » —1
libracao, foram feitos calculos de Tob ( Tobs )

(y‘oba- In ( TObB ).1 / n, por métodos numéricoa, no intervalo de 3,0 't

o? » In (T, Yl e de

a 5,0 'S , para diversos valores da largura de resolucao. Tambem foram e-

fetuados calculos para varios valores de n , de maneira a determinar a in-



- 22 -
fluencia da espessura da amostra no degrau observado.

Curvas de Toba e ()\'

obs * Para duas resolucoes, aparecem na

figura 5. O comprimento de onda médio. correspondente a mefa-altura do
degrau,y e a largura do degrat foram determinados gr;ficamente para as qua-
tro fungoes calculadas, pelo metodo usual de extrapolar os dois ramos da
curva e achar as intersecgoes com a tangente ao ponto de inflexao. Os re-
sultados aparecem na tabela I. Os programas de computador estao no APEN-

DICE C.

Ve-se claramente dos resultados obtidos que a analise da transmis-
sao observada da a calibracao mais direta.e precisa, uma vez que esta & a
fungcao onde o comprimento de onda meédio aproxima-se mais da posigao real do
degrau, Na figura 5 ve-se tambem que & transmissao observada & mais con-

veniente para a analise que a seccao de choque experimental.

A razso principal para se usar a transmissao observada e nao as ou-
tras funcoes obtidas a partir dela € que a resolucao do espectrometro esta
aplicada, numa convolugao, na transmissao teorica e nao na secgao de cho-
que teorica; todas as outras sao funcoes inversas ao resultado dessa convo-

llIQ ;D .

Assim, os resultados da analise feita na sessaoc II.2 aplicam-se
somente a transmissao: em rela;io a posiqio do degrau, o comprimento de
onda medio desloca-se para valores maiores na transmissao observada, como

fol predito pela formula 9 , mas na diregao oposta, para valores menores,

nas demais fungoes inversas.

Existem algumas dificuldades em fazer um ajuste por linha reta na re-~
giao A < 4,046 R, devido a dependencia do espalhamento coerente com ?Lz,
e em relagao a este aspecto a fungao 1n ( Thl ) pode apresentar algumas

" vantagens,

Entretanto, existe outra razao que favorece o uso da transmissao:
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FIGURA 5

Simulagao do efeito da resolugao numa medida do degrau
(110) do ferro. Sao apresentadas curvas de Tpe ©
O ope Para duas larguras de resolugao, 0,20 e 0,32 %,
para uma ;mostra contendo 0,089 atomos/barn. Ve-se

claramente que a curva de transmissao obaservada & mais

simetrica em relacao & posicao do degrau.
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Comprimento de onda medio P &
em em ' em . em
" K 1 -1
(atomos/barn) (x) Tobs (Toba) 1n (Tobs) 6“obs
0,089 0,10 4,046 4,015 4,030 4,030
0,089 0,20 4,047 3,985 4,015 4,016
0,089 0,30 4,048 3,963 4,005 4,005
0,089 0,40 4,049 3,945 3,995 3,995
0,150 0,20 4,048 3,950 3,997 3,997
TABELA 1

Comprimento de onda medio A » correspondente a meia-
altura do degrau; os resultados foram obtidos grafica-
mente a partir das quatro fungoes calculadas, A pre-
cisao do méetodo & de 0,042 , O degrau de Bragg ocor-
re em 4,046 R; a transmissao @ a funcao mais convenien-

te para a calibragao.
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a fungao de transmissao tedorica e a que mails se aproxima da simetria em

torno da posicao do degrau.

Devido a estas razoes, a transmissao observada apresenta tambem a
vantagem de ter a menor sensibilidade ao valor de n da amostra usada na
medida,

/
7

Fazendo um ajuste éot linhas retas na transmissao teorica, os des-
vios esperados pela equacao 9 concordam com os resultados graficos da ta-
bela I dentro da precisao do metodo grﬁfico, que e de 0,04 neste caso,
por nao haver flutuagio estatistica, As larguras da reeolugzo aplicada con-
cordam com o8 resultadogs obtidos da equaqﬁo 8 dentro de 1% , porque e~

xiste neste caso uma imprecisao maior no metodo grafico,
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II.4 -« Conclusoes

Atraves da medida da curva de transmissao de amostras policristali-

nas e usando as equaqses 8 e 9 deduzidas & possivel calibrar e determi-
i

nar experimentalmente a reaolu;Zo de especttamettos para neutrons lentos de

maneira bastante precisa,

Bste metodo pode ser usado de maneira bastante geral, nao sendo ne-
cessario fazer a aimulagzo do degrau esperado para calcular o comprimento de
onda meédio para cada resolucao. Para seu uso e necessario apenas que a cur~
va de transmissao possa ser aproximada para uma fungEo linear da varidvel con-
gsiderada, e que a resolugZo possa ser aproximada para uma gaussiana, Na
maioria dos casos o desvio da abcissa x com relacao ao verdadeiro ponto de

calibragao e desprezivel,

A espessura da amostra deve ser escolhida para dar a melhor medida
da transmissao. Chamando GVmax e (r;in as secgoes de choque maxima

e mInima do degrau, a condiqao de maximo degrau na transmissao e obtida por

LY

pt = 1n ( (Ymax / Gmin) . @
0 - vain

max

0 valor usado na medida deve ser proximo de n* , Para o degrau (110) do

ferro nt ~ 0,8 atomos / barn.

Da conclusao que a transmissao e a fuano mals conveniente para se
analisar, resulta que uma maneira pratica e rapida de usar este metodo con-
siste em medir a intensidade transmitida através da amostra policristalina

e multiplicéela por um fator que cancele o espectro maxwelliano incidente.

Além disso, o estudo feito na sessao II.2 aplica-se a qualquer pro-

blema que envolva a convolu;go de um degrau descontInuo com uma gaussiana,
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cApiTULO 11X

CARACTERYSTICAS DO ESPECTROMETRO DE TEMPO DE VOO

I11.1 = Coneideraqsea gerais

0 espectrometro de tempo de voo do IEA utiliza um chopper de placas
ligeiramente curvas que transmite curtos jatos de neutrons de varias ener-
gias. Um pick-up magnetico ligado ao chopper fornece um sinal cada vez que
um pulso de neutrons e formado no centro do chopper; este sinal determina
o zero da escala de tempo, disparando um relogio eletronico, Um analisa~
dor de tempo multicanal acumula as contagens correspondentes a pulsos envia=-
dos por um detetor em intervalos de tempo consecutivos, obtendo-se desta

forma a distribuiqﬁo dos neutrons segundo suas velocidades,

Os parametros de construcao do chopper foram escolhidos (La 59) le-
vando em conta a condigao geral de que o8 neutrons de um pulso atinjam o de-
' tetor antes do chopper abrir novamente e impondo ainda que a fuano de trans-
missao do aparelho apresente uma regi;o quase plana em torno de 2 % » com
o chopper numa velocidade de rotagEo de 12,700 rpm, sendo a distancia de

- -
voo maxima 3 metros.

Na.sessao I111.2 e feita uma descrigio do espectrometro de tempo de
voo no arranjo de feixe direto. Esse arranjo, utilizado priﬁcipalmente pa-
ra medidas de aecho de choque total, define uma area bem pequena para o fei-
xe, menor que a abertura do chopper, o que @ conveniente devido ao tama-
nho de algumas das amostras disponIveia, por exemplo, oxidos de terras ra=-

ras,

A autora calculou em detalhe a resolugao teorica para este arranjo
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experimental, pois para nossas condigges de geometria o problema nao ha-

via sido completamente tratado. E£sse calculo aparece na sessao II1I.3 .

A calibragao e a determinagao experimental da resolugao foram fei-
tas - pela medida da curva de transmissao de amostras policristalinas e
analise dos degraus de Bragg, conforme as conclusoes do CAPITULO II, e
constam da sessao III.4 « A resoluggo para neutrons de 4 ] » com o chopper
a 10.700 rpm, e de 2,52 no arranjo descrito, Foi feito um estudo acu=-
rado da calibragao, de maneira a ser obtida uma calibracao independente da
velocidade de rotagao do chopper, uma vez que em medidas de aecgso de cho-
que total frequentemente deseja-se mudar a velocidade do chopper para cobrir

diferentes intervalos de energia.

Outras caracter{sticas operacionais importantes do espectrametro,
estudadas na sessao III.5 ,. 880 & fungZo de transmissao do chopper, medi-
da e calculada pelos metodos usuais; e a radiacao de fundo ("background”)
dependente do tempo. Consideraqsea sobre o background sao bastante impor=-
tantes em experiencias de feixe direto, especialmente por ser a abertura

do chopper maior que a colimagao do feixe.
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III.2 ~ Descricao do espectrometro de tempo de Voo

Um diagrama de bloco do aapectrametro no arranjo de feixe direto a-=

parece na figura 6.

A teoria basica de funcionamento do chopper foi descrita em detalhe
por Larsson e colaboradores (La 59). O aparelho, que aparece na figura 7,
consiste essencialmente de um rotor cilindrico colocado numa caixa de ago .
0 cilindro tem raio r = 5,0 cm e comprimento 14,0 ém » contendo nove cha~
pas de ago recobertas de cﬁdmio, de espessura 0,5 mm, separadas por espa-
cadores de alumInioc formando dez aberturas (fendas) curvas de largura
2d=0,397 cm e raio de curvatura nominal Ro = 74,5 cm . A abertura to-
tal do chopper ¢ 11 cm x 4,5 cm « O restante do volume do cilindro e pre~

enchido com uma mistura em partes aproximadamente iguais de B,C e araldite,

4
formando a parte opaca a neutrons. Um motor eletrico Universal, 1ligado por

acoplamento elastico ao eixo do rotor, pode girar o chopper ate 15,000 pn.

A analise do tempo de voo é feita por um analisador multicanal TMC
1024, ‘As caracter{sticas de operagao desse analisador foram testadas ex-
perimentalmente (He 67) para garantir uma conversao correta do numero de
canal para tempo de voo, 0 metodo de corregZo de tempo morto para perdas ’

no sistema de contagem e desenvolvido no apendice I da mesma referencia. .

Uma bobina magnética energizada por um pequeno ima permanente loca-
11zado num disco de aluminio ligado ao eixo do rotor fornece um sinal cuja
forma e amplitude variam com a velocidade de rotagzo do chopper, como pode
ser visto na figura 8-a . Esta forma de onde nao satisfaz os requigitos de
entrada do pulso de disparo do analisador TMC, alem de apresentar uma varia-
¢ao indesejavel com a velocidade do chopper. FE usado um circuito formador
de pulsos (He 67) , disparado pelo sinal da bobina; medidas cuidadosas do
ponto exato de digparo deram um valor + 15 ¥ 5 mV para a voltagem de dispa-
ro, correspondendo a variagoes de 0 a 2 //seg mno tempo de disparo, em

todo o intervalo de velocidades do chopper. f£ate @rro @ pequeno e pode ser
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desprezado quando estudamos o problema de calibraggo do tempo zero, O
sinal de saida do formador de pulsos, que aparece na figura 8-b, e u=
tilizado tanto para disparar o analisador multicanal como para controlar

a velocidade do chopper dentro de 0,5% (He 67).

A posino da bobina fixa pode ser ajustada manualmente, de manei~
ra que o ima rotativo passe em frente da bobina no momento exato em que um
pulso de neutrons se forme no centro do chopper, definindo o instante zero
dos neutrons, Se houver um defasamento angular A¢ entre a bobina e o im.E
nesse instante exato, o pulso de disparo & enviado uma fragao de revolugso
depois (ou antes), cor‘tespondendo a uma diferenga de tempo A 1:1 - A‘P/w ’
onde W & a velocidade angular do chopper. A posigZo da bobina deve ser |
ajustada cuidadosamente, de maneira a termos 13¢ = , 0 que assegura um
tempo zero ;orreto. Esta calibracao da escala de tempo & feita medindo-se

o tempo de voo de neutrons de velocidade bem conhecida, como aquEles corres-

pondentes aos degraus de Bragg de amostras policristalinas,

4

Todas as medidas apresentadas neste trabalho foram efetuadas com o
arranjo experimental da figura 9, A fonte de neutrons € o reator tipo pisg~
éina IEA-R1 (D1 60), operando a 2 MW. O chopper fol colocado em frente
de um tubo de irradiaqgo tangencial, de forma que o carogo do reator nao @
vigto diretamente; a fonte efetiva de neutrons € um volume de agua coloca-
do em frente ao caroéo, que espalha os neutrons. O colimador e feito de
uma mistura de acido borico e de um material plastico. O feixe de neutrons
na fonte tem uma secgao circular com 15 cm de diametro, e e reduzido pelo
colimador a um retﬁngdlo de 2,5 cm x 1,0 cm na parede externa do reator,
A distancia do centro da fonte de neutrons aoc centro do chopper & 330 cm.

Na posigio do chopper o fluxo termico e de 2.108 n/ cmz.eeg e a razao de

c;dmio e 16, medidos com folhas de ouro.

0 eixo de rotacao do chopper e o detetor de neutrons, um BF3 de

12" de comprimento e diametro 1", esatao na posigao horizontal, paralelos

um ao outro, e ambos perpendiculares a direg;o do feixe de neutrons, A
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distancia de voo e variﬁvel, sendo mais comumente usadas 1,5 m e 3,0 m,
0 detetor esta recoberto de cédmio, com uma janela do tamanho do feixe ;
tres diafragmas de cddmio definem a trajetoria dos neutrons da saida do co-
limador ate o detetor. Um detetor pequeno de baixa eficiencia (992 de

transmissao para neutrons lentos) de 1" de comprimento e diametro 1/4" es-
ta colocado entre o colimador e o chopper, c¢omo monitor d; intensidade in-
cidente, Caixas de madeira de 5x10x40 cms, enchidas com uma mistura de

parafina com acido borico, sac usadas como blindagem para o chopper e o de-

tetor; uma blindagem maior, que nao aparece na figura 8, recebe o feixe

apos sua passagem pelo detetor.

Neste arranjo experimental Bamente algumas fendas centrais recebem
o feixe na posicao de maxima transmissao; o diametro medio atravessado pe-

lo feixe € 21 = 9,96 em . fste valor r e usado como raio efetivo do

chopper,

A utilizacao de um unico detetor e o colimador usado nao fornecem a
melhor eficiencia para uma dada resolugso do espectrametro. Entretanto, es~
te arranjo e conveniente para medidas de secgio de choque total e para a de-
terminagao das caracteristicas do chopper. Um colimador projetado especial-
mente e um banco de detetores serao usados na 1nsta1aq§o definitiva do espeéu

trsmetto, em outro tubo de 1rradiaqzo, para experianciae de espalhamento

diferencial (Am 67) .



II7.3 - Resolucao teorica

Diferentas concribuigSna precisam ser consideradas no eatudo da re-
solugZo total de um espectrametro de tempo de vao; a mais importante € a
largura em tempo do pulso de neutrons que o chopper origina, que da uma
imprecisao no instante de formano do pulso. Essa largura, é.tu‘, de~-
pende dos parﬁmetros de construgso do chopper, de sua velocidade de rota-
ggo e da geometria do espectrometro. Outras contribuiqaee sao a largura
de canal, cSta ydo analisador multicanal e a imprecisao no instante de de-

tecao, devida a espessura finita do detetor.

Calculemos em detalhe a contribuiggo tS t,s Qque e inversamente

proporcional a velocidade angular de rotaqso do chopper.

Consideremos inicialmente um feixe paralelo de neutrons. A trans-
missao do chopper & uma funcao T( t,\r ) da velocidade do neutron e do
instante de tempo em que 0 neutron passa pelo centro das fendas. 0 estu-
do dessa fungao de transmissao foi feito em detalhe para o caso de um chopﬁer
cilindrico de placas curvas (La 59) e (Ma 59); a transmissao e maxima para
neutrons de velocidade 1r° = 2w Ro .

Para cada velocidade do neutron, essa transmissao em fungao do tempo da a °

forma do pulso originado pelo chopper.

Num sistema de referencia rigidamente ligado ao cilindro rotativo, e
de maneira que a trajet5ria dos neutrons de velocidade ‘\ro seja paralela
as placas do chopper, o estudo da dependancia temporal de T( t,"V ) reduz=~
se ao estudo da transmissao do chopper em fungﬂo do Engulo de incidencia o
entre a trajetoria do neutron e as placas do chopper, ou seja, em fungEo
do angulo de rotacao do chopper (La 59) . A fungao de transmissao obtida

T(o,\r ) apresenta a propriedade de ser simetrica em torno do angulo

* r \ Vo l
of o e | =2 o3
R nr
(o]
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Para neutrons de velocidade 'U'o de maxima transmisaZo, a func;;o T(o ,U’o)
€ um triangulo simétrico em torno de & * = 0 , tendo por base a abertura
angular do chopper 2d/r. Para o estudo da resolugac podemos nos restrin-

gir a neutrons de velocidade 'U'o.

A geometria essencial do espectrSmetro ¢ determinada por uma super-
ficie emissora de diametro 201 localizada a uma distancia Ll do centro
do chopper e por uma superffcie detetora 2D2 localizada a uma distancia
L2 do centro do chopper. X medida que o chopper gira, suas fendas var-
Yem a area emissc‘;ra; a colimagao do feixe, ou abertura angular do pulso

de neutrons, e determinada pela abertura angular do chopper e pelo menor

dentre os angulos 2D1/L1 e ZDZ/L2 ; vamos denotar esse angulo 2D/L,

Assumindo um fluxo de neutrons constante sobre a superfIcie emisso-
ra efetiva e uma eficiencia constante sobre a superfIcie detetora efetiva,
a intensidade transmitida pelo chopper e detetada e dada por (La 59)

o' +d/r
I(d?, V) T(o=of'y, V) I (A, V ) d
o' - d/r

' - ~ - - ~
onde of e um angulo que varia a medida que o chopper varre a area emisso=-

ra e
1 para IO(, < D/L
I(el V) =
0 para |°(| Z D/L

A forma analitica dessa intensidade transmitida, que & a fungao de
resolugao do espectrometro expressa em fungao do angulo de rotagao do chopper,

depende das larguras relativas do triﬁngulo e do tetﬁngulo. Na referencia

(La 59) sao deduzidos os resultados para duas condigoes de geometria:’

Caso a = 2D/L » 2d/r - Neste caso a transmissao maxima & igual a 1 e a lar=
gura na meia altura e 2D/L , sendo portanto inde-
pendente da abertura angular do chopper,

Caso b ~ d/r< 20/L € 2d/r - Bste caso @ o mals comum; a transmissao ma-

xima varia entre 0,75 e 1 e a largura na meia

altura e dada por
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D d . d |2 d D .2
2q-(2-i+2-r-)-2 () - (-7 ’

e portanto varia no intervalo 2d/xr 2 2 = 2 (3-v3) d/r .

Faremos a analise para o caso em que 2D/L € d/r , que nao foi
tratado em (La 59) por representar uma grande perda de intensidade com um
ganho comparativamente pequeno na resolug?!o; este e o casoé da geometria
descrita em nosso arranjo experimental, onde, en.tretanto. a intensidade

nao @ um problema sério, uma vez que trabalhamos com o feixe direto.

A intensidade transmitida & dada pela area comum ao tetangulo e ao
triangulo, a medida que este se desloca, da maneira como aparece na figu-

ra 10; a fungzo de resolu«;Eo resultante apresenta tres ramos distintos. ,
Normalizando a area da fungao T(AX -~ ') para a unidade, ou
T(X = ') = 2 (L% |x- a'])

obtemos por integracao a forma analltica da fungao de resolugao:

-

I(x') = 1 = (i‘)2 ((%-%)2 + o('z ] para 0 & ‘N"_&D/L

22‘% (%-o(') para D/L £ lq'léd/r-D/L

(') = (F)

N

(') =

(-}) (%-o('+%)2 para d/r - D/L € |q'|_<.d/r+D/L

Neste caso a transmissao maxima

r.2,d D.2
Imax-l-(d) (r-L)

pode atingir apenas 75% nas condigsea mais favoraveis, dadas por 2D/L = d/r.

A area sob a curva I(&') & independente da abertura do chopper e
igual a area da fum;Zo IO(O( ) , ouseja, 2D/L . Esta & tambem a area
subentendida pelo tri?mgulo determinado pelo ramo linear da curva de reso-

lucao, que tem altura (2D/L)(r/d) e base 2d/r .

Uma determinagao analitica da largura na meia altura dessa fungao de
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A transmissao triangular do chopper varre a euperfIcie
emissora. As areas achuriadas representam a fungao de
.resolugso (', 'U’o) para 2D/L % d/r . A posigao
(a) & a de transmissao maxima, que neste caso & £ 0,75.
As posicoes (b) , (¢) e (d) correspondem aos tres

-
ramos da curva de resolugao.
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resolugso mostra que devemos considerar dois casoa, porque I( o« ) pode

cair em ramos diferentes da curva. Resultat

“
o - 4,02, _ Dpnpda_ D Ld ¢ ,D ¢ 4
1) 2«2 ( - + 1 ) 2 Vr; (2 T "I ) para T = S 2 T S 7 ,
e portanto esta no intervalo 1,2 d/r & 2o & (3 -43") d/r ;
<= 4 D D ¢ 44
2) 2« r T 7L para 27 = 5%

e portanto 20 £ 1,24/ .

Esta fungao nao deve ser aproximada para uma fum;Eo gaussiana de
mesma largura; ela foi entao aproximada para uma gaussiana tendo o mesmo
maximo e a mesma area de I(«') « A aproximagao para uma gaussiana tem
mais sentido que uma aproximac;:lo para um ctiangulo, uma vez que pequenos
efeitos que aparecem na pratica tendem a decrescer a largura e adicionar
intensidade a cauda da curva (La 59), Esta funcao gaussiana tem uma lar-

gura na meia altura dada por

.. - 22 2 A[1n2 . @
1/2 LI ™

fste resultado pode ser expresso como r'1/2 = cd/r, onde ¢

varia entre 2 In2 /W ~.0,939 e 8/3 '\}1:\2 /T~ 1,25

Exprimindo este resultado numa escala de tempo, obtemos finalmente

Seye ALz L ot ®

No arranjo experimental usado a colimagzo e determinada pela super-
ficie detetora. Na figura 11 vemos a fungao de resolu;Zo para uma distan-
cia de voo de 1,5 metros; o resultado & uma curva com maximo em 0,3516
e largura na meia altura 2 & = 0,044 . Esta curva foi aproximada para uma
gaussiana com ¢ = 1,045 , que tambem aparece na figura 11 , Para uma

distancia de voo de 1,5 m teremos portanto

) _0,0417
P1/2 0,0417 e «Scw fa02a]
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(a) =~ FungZo de transmissao varrendo a auperfIcie detetora no
caso de nosso arranjo experimental. A area marcada re-
presenta a fungao de resolugdo I(o(', V).

(b) =~ Fungao de resolugao (o', '\J’o) para uma distancia de
voo de 1,5 m. A linha pontilhada mostra a aproximac;;o

- -
por uma gausglana de mesmo maximo e mesma area.



Vimos portanto que a conttibuiqzo devida a largura do pulso de
neutrons pode ser considerada como sendo de forma gaussiana, A impre-
cisao devida a largura de canal tem uma distribuigzo retangular; se a
espessura total do detetor e pequena em comparaggo com o caminho livre
médio do neutron no material do detetor, a funqzo de resolugso ligada

a incerteza na distancia de voo pode ser considerada tambem retangular.

Para podermos somar essas tres contribuigSee a resoluggo total
do espectrametro, vamos aproximar as duas fungaes retangulares para gaus-
sianas, usando o mesmo critério adotado na aproximagzo de (rfh): gaus=-

- - L4
sianas de mesmo maximo e mesma area que as fungoes retangulares,

-~ ~ - L
Dessa maneira a resolugao total do espectrometre sera uma fungao

gaussiana, de meia largura

.
§e m\/(th)z + 0,8825 [(—é—)z + (5ta)2]. @

onde .e e a espessura efetiva do detetor para neutrons de velocidade U,
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I1I11.4 ~ Resolucao experimental e calibracao

Visando obter uma calibragZO do tempo zero independente d; veloci-
dade de rotaggo do chopper e, simultaneamente, determinar experimentalmen-
te a resoluqao do espectrometro em fungso da velocidade do chopper, fol me-
dida a transmissao atraves de uma amostra de ferro policristalino na regiao
do ultimo degrau de Bragg, relativo ao conjunto de planos (110) e corres-

pondente a neutrons de 4,046 X, para varios valores de W ,

. Nessas medidas de transmissao subtrai-se das razoes de contagens ob-
tidas sem a amostra (RD) e com a amostra no feixe (RA) as radiagoes de
fundo correspondentes (RBD e RBA) , obtidas interpondo-se uma placa de

cddmio no feixe. Assim a transmissao e dada por

o = RA_- RBA
RD - RBD

As amostras usadas continham 0,089 e 0,10 atomos/barn, valores esco-

lhidos para essas medidas de acordo com o que foi discutido no CAPfTULO II.

Na figura 12 vemos curvas de transmissao em fungao do tempo de voo®
para duas velocidades do chopper. Foi utilizada uma distancia de voo de
1,5 m e um contador de diametro interno 2,34 cm; éste detetor pode ser
considerado fino, no sentido que a absorq;o e linear com a espessura, por=-
tanto sua espessura efetiva e a espessura geométrica media (49 - /4 2,34
= 1,84 em ). A largura de canal foi 8 /U seg. Usando estes valores, a

resolugso total do espectrsmetro para neutrons de 4 R resulta

)]

St = 133 10° + 69,1 o seg .
w
As larguras encontradas experimentalmente (atraves da equagao 8) e
a curva calculada pela expressgo acima, em funggo de 1/w , aparecem na
figura 13, Como pode ser visto, a concordancia & bastante baa, indicando
que a aproximagEo por gaussianas e valida. A resolugao do espectrametro_é

de 2,52 para neutrons de 4 X, com o chopper a 10,700 rpm.
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Transmissao do ferro policristalino no degrau de Bragg
correspondente ao conjunto de planog (110) para duas
velocidades de rotag;o do chopper. Estes resultados

foram usados para ajustar a posicao da bobina magneti-

ca e aparecem numa das retas de calibraggo da figura 14,
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FIGURA 13
Resolugao do espectrometro em fungao de 1l/w : curva

teorica e pontos experimentais para neutrons de 4,046 R.

A reaolu(;;o coia o chopper a 10.700 rpm e de 2,5% ,
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Para calibrar o espectrametro, fol feito inicialmente um ajuste
por retas na curva de transmissao e estimada a altura do degrau; o uso da
equaqﬁo 9 mostrou que a abcissa correspondente a meia altura do degrau ob=

servado sofre um desvio de apenas 0,27 em relagzo a posigzo real do degrau,

para a pior resolug;o considerada,

0 tempo de voo obtido experimentalmente para os neutrons de 4,046 'S
foi posto'ém grafico como funcao de 1/W . O coeficiente angular da reta
obtida e o defasamento angular ZS¢, e a reta deve passar pelo valor espera~
do para 1/w = 0 . Atraves de ajustes manuais sucessivos da poaiqao da bo-
bina foi possivel obter uma calibragzo independente da velocidade do chopper
dentro de & N seg. Isto pode ser v;ato na figura 14, onde aparecem curvas

de calibfagzo sucessivas, ate que a condigao A¢7- 0 fosse satisfeita,

,Poréh,o tempo de voo medido nao concorda exatamente com o valor cal-
culado, mesmo quando o degrau nao mais varia de posiqgo com a velocidade do
chopper, Foi observado um deslocamento fixo Atz s que e independente da
velocidade de rotagso do chopper, mas que varia com a distancia entre a bo-
bina e o disco onde o ima rotativo esta colocado. Variando a posicao da bo-
bina a0 longo da perpendicular ao disco, observa-se uma mudanga no ponto de
calibragzo; o deslocamento cresce com essa diatﬁncia, como mostra a figura

14, onde aparecem resultados para duas distancias, 0,5 om e 3,0 mm,

Para a bobina na posigzo fisicamente mais proxima obtemos

Atz - 38 ¥ 2 Jees .

Brugger (Br 61) menciona também um atrazo de 50 ’;/seg no gulso
da bobina, detetado atraves da medida dos raios gama transmitidos por um
chopper no instante de formagzo do pulso de neutrons, d;vido, segundo ele,
80 circuito LC do pick-up magnético; esse mesmo autor, num capitulo do 11~
vro editado por Egelstaff (Eg 65), menciona que a bobina deve ser colocada
bem proxima ao chopper e que a distancia entre os dois nao deve ser altera=

da, corroborando assim nossos resultados.
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Curvas de calibracao do tempo zero em fungao de 1/W .
A inclinacao das retas e o defasamento angular A¢ ’

e uma calibrat;i;o independente da velocidade do chopper
e conseguida quando Acb = 0 . Os resultados sao pa-
ra duas distancias entre a bobina e o disco onde o mag-
neto esta colocado: 0,5 mm e 3,0 mm . Navposig.a'o mals

- - +
proxima temos A t, 38 7 2 Jees .
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Apas o ajuste final da poaigﬁo da bobina, {orum feitas medidas em
outros comprimentos de onda, atraves da analise de outros degraus do ferro
e do degrau (0002) da grafite. Observou-se que a calibragao e independen—
te do comprimento de onda do neutron: a posigZO dos degraus nao variou com
a velocidade do chopper e o mesmo deslocamento [ltz fol observado. Este
atrazo determinado experimentalmente entra como uma corregEo congtante na

-~ - -
conversao de numero de canal para tempo de voo do neutron.

Convem mencionar que grande parte das calibragses de espectrometros
de tempo de voo & efetuada numa unica velocidade, aquela de operagﬁo normal
do chopper, e assim o ajuste da posicao da bobina & feito muitas v?zes de
forma tal que o deslocamento [}tl compense outros desvios possiveis em di~-
regSea opostas; nesses casos a calibragao é valida apenas para aquela velo-

cidade, e deve ser refeita toda vez que houver necessidade de alteraqao.



III.5 = Outras caracteristicas operacionais Importantes

a) = FUNGAO DE TRANSMISSAO DO CHOPPER

A trang’misszo do chopper como fungEo do comprimento de onda A do
neutron e da velocidade de rotagzo do chopper e obtida pela integragso (La
59) e (Ma 61) da fungao de transmissao T( t,”U’) com relagao ao tempo,
ou da fungao T( o , V) | em relagao ao angulo & , e substituindo-se

por h/m 2. , onde h e a constante de Planck ¢ m a massa do neutron .

Resulta:
‘ 4 2 2 2
d 2 r m
para OS(WL\X)'&""d—Z' L
2r m
T(wl) “’{ 8 [ m Ak% m 2 m 2 r3 2
3.1\/24-}-;0» ) = b4r g (whr) o+ 3 (35) 7 (wba)
h d o ¢ h 2
L para m2t2 -~ (WAA) “ m I'z

com AA e l)\--lol para o pulso de 0° e
‘ A= l),+ )"o‘ para o pulso de 180° ,

sendo ?\,o o comprimento de onda de maxima transmissao, correspondente a ’\7&

Como a transmissao do chopper e fungzo do produto (WA) , ela po-
de ser determinada experimentalmente fixando-se uma das duas variaveis e es~

tudando a intensidade transmitida como funcao da outra.

Se medirmos o espectro do reator, para vgrias velocidades do chopper,
a intensidade transmitida em cada comprimento de onda particular considerado,
como funt;Eo de (wW2A), fornece uma curva proporcional a curva de transmis=-
sao. Se considerarmos varios comprimentos de onda, obteremos uma familia
de curvas; estas virias curvas normalizadas dao a fungao de transmissao ex-

perimental do chopper.
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Com esta finalidade, o espectro transmitido fol medido para varias
velocidades do chopper, variando de 2,500 rpm a 11,000 rpm. Comprimentos
de onda de 0,81 % até 8,2 8 foram considerados. As curvas foram tomadas
de maneira a apresentarem regiaes de superpoeiqﬁo em WA , de forma a tor-
nar mais facil e significativa a normalizagso experimental. Para minimizar
os efeitos da resolucao foram escolhidos comprimentos de onda de regioes sua-
ves do espectro. Para a determinagao experimental da curva de transmissao
o intervalo de 400 ate 7.900 ﬂ.rd/aeg fol coberto com 29 curvas, u-

ma para cada comprimento de onda, com um total de 334 pontos.

0 raio de curvatura Ro das placas foi determinado a partir do maxi-
mo da transmissao, observado para ‘AJ?LO = 2,700 x.rd/aeg » resultando um
valor Ro = 73,3 cm. fste resultado apresenta um desvio de 1,6% com rela-

¢ao ao valor nominal do projeto, que era 74,5 cm.

A curva calculada usou os valores r = 4,98 cm e Ro - 73,3 cm
Todas as curvas experimentais foram normalizadas para a calculada, e o re-

sultado e apresentado na figura 15, O acordo entre os pontos experimentais

- - -
e a curva teorica e bastante satisfatorio.

b) <« BACKGROUND

0 chopper fol projetado para experiencias com neutrons termicos e
sub-termicos; neutrons rapidos e da regfao de ressonacia passam atravées
das placas de cédmio, como se o rotor contivesse apenas uma grande aber-
tura total. Esta & uma contribuicao dependente do tempo do background (ra-

diagao de fundo).

0 espectro dos neutrons que atravessaram um absorvedor de cadmio
de espessura 0,7 mm, com o chopper girando a 5.240 rpm,fol medido com uma

largura de canal de 8 }Jseg e uma distancia de voo de 1,49 cm e pode ser

visto na figura 16.

A curva de background apresenta dois mﬁximos, correspondentes ao
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FIGURA 16

RadiagSo de fundo (background) medida interpondo-se
uma placa de cadmio no feixe, com o chopper a 5.240
rpm e uma distancia de voo de 1,49 m . Os picos es=
treitos aparecem porque apenas algumas fendas centrais
transmitem na posigao de maximo. A energia media dos
neutrons epi-termicos e estimada em 1,16 eV , a par=
tir da diferenga entre as posicoes do maximo de 180°

e de meio perfodo de rotagao.
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chopper aberto nas posigSes de 0° e 180° i no caso de um chopper com
placas retas as duas posiqaes seriam indistinguiveis. . A largura desses

dois picos ¢ proporcional a 1/ W . Entre os maximos existe uma regiso

plana, correspondendo a uma radia;SO de fundo independente do tempo.

Os picos estreitos que aparecem na figura resultam das condiqSes
de colimagzo e geometria: apenas algumas fendas centrais sao utilizadas
quando o chopper esta na posigEo de maxima transmissao. A diferenga de
forma entre os picos de 0° e 1800, bem como a assimetria de cada um,

-~ ~
sao devidas a curvatura das fendas.

Atraves da diferenga observada entre o maximo de 180° e metade
do perIodo de rotagzo, a energia media dos neutroms epitermicos no feixe

e estimada em 1,16 eV.
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CAPITULO TV

UTILIZACAO DO ESPECTROMETRO DE TEMPO DE VOO

0 especttametro de tempo de voo descrito e bastante adequado para
‘medidas de secgao de choque total, Como a fungzo de transmissao do chopper
e relativamente plana, um grande intervalo de comprimentos de onda, de
0,7 R ate 10% » pode ser coberto variando-se a velocidade de rotagEo

do chopper, o que pode ser feito sem ser necessaria uma nova calibragso

do aparelho a cada mudanga.

Outra flexibilidade & a facilidade em alterar-se a distancia de
V0O, E possIvel assim trabalhar quase sempre na regi;o de menor back~

ground; alem disso, o background epi-térmico pode ser reduzido pelo uso

de filtros convenientes.

Uma vantagem do espectrametro de tempo de voo sobre aparalhos Mmono=
canaié esta na rapidez da tomada de dados; os pontos referentes as varias
energias sao obtidos simultaneamente, diminuindo dessa forma a probabili-
dade de erros relativos entre eles. Por outro lado, porem, a estatis-
tica nao e a mesma para todos os pontos, piorando a medida que o compri-
mento de onda cresce, Assim, o especttametro de tempo de voo & bastante
conveniente quando estamos interessados principalmente no comportamento da

curva de sec¢ao de choque como fung§o da energia do neutron.

No arranjo de feixe direto foram feitas medidas de secho de choque
total de varias substancias; os programas que desenvolvemos para processa=-

mento dos dados constam do apendice II de (He 67).

A secgEo de choque do ouro, considerado como um elemento padrao,

foi medida como um teste de confianga quanto as condicoes de operagao do



espectrometro (He 67). Fol medida a secgao de choque do ferro policrista-
lino, tendo sido feita uma analise das varias componentes da secgEc de cho=-
qua totali aboor¢ao, ospalhamento coovente elastico e inelastico, espa=
lhamento incoerente e espalhamento magnético (V1 67) . Mediu-se tambem

a secgEo de choque do oxido de uranio natural processado e purificado no

1IEA, de interesse no projeto de elementos combustiveis de reatores (Ro 67).

A autora esteve particularmente interessada em medidas feitas com
oxidos de lutecio e erbio, que completaram (Zi 67) um programa de pesqui~
sas com terras raras em que esteve anteriotmente envolvida (Am 64) , e
que utilizava um espectrametro de cristal e um seletor mecanico de veloci-
dades (Bi 64). 0 Brasil possui uma grande fonte de terras raras nas areias
monaziticas e uma industria local equipada para separar e purificar as ter-
ras raras individualmente; éste fol um dos motivos desse projeto. As ter-
ras raras estao entre os elementos de maior secho de choque de absoquo a=
baixo de 1 MeV; o conhecimento exato dessas secgoes de choque & de bastan~-
te importancia nos calculos de fisica de reatares, uma vez que as terras
raras estao presentes nos fragmentos de fissao nuclear. Alem disso, a
maloria delas apresenta momento magnético atamico, devido aos eletrons or=-
bitais desemparelhadvs, resultando um espalhamento paramagnético dos neu=
trons lentos. Atraves da analise do comportamento da curva de secgao de.
choque total em funqgo da energia do neutron, pudemos separar as contribui-
goes devidas ao espalhamento e absorgao nucleares e ao espalhamento paramag-
netico. 0 lutécio e dos poucos elementos que apresentam uma ressonancia
nuclear na regiio termica; pudemos determinar os parametros de Breit-Wigner

dessa ressonancia em 0,145 ev ,

Todos estes trabalhos sobre medidas de secho de choque sao citados
na publicacao da IAEA Nuclear Data Unit, CINDU-8 (Jan 69), e as tabelas

com o8 valores numéricos estao catalogadas nos DASTAR.

Neste arranjo fol feito tambem um trabalho de tese de Mestrado (Le

68), sobre medidas de secgao de choque do chumbo nos estados 1Iquido e 8o~



lido, como monocristal e policristal, Os monocristais de chumbo foram
crescidos no Instituto Tecnolagico de Aereonﬁutica, sendo utilizados no

arranjo diferencial do IEA como filltros de ralos gama e neutrons rapidos.

Foi levado a efeito ainda um extenso programa de medidas com 1iqui-
dés hodrogenados, para estudos de dinamica molecular atraves da analise da
secgEo de choque de espalhamento por atomo de hidroganio, obtida a partir

da secgao de choque total. Foram feitas medidas com varios alcoois (Ro 68);
para verificar as variagoes na liberdade de movimento dos atomos de hidro—‘
g@nio. As secgses de choque da agua, polietileno e uma serie grande de
compostos metI{licos foram medidas por S.B.Herdade (He 68) para estudo do

grupo met{lico, trabalho de sua tese de doutoramento (He 69),

Em resumo, podemos dizer que no arranjo preliminar o espectr3metro
de tempo de v30, com suas caracteristicas de operagﬁo completamente conhe-
cidas, teve aplicagao em diversas experiancias, possibilitando estudos

de varios tipos de intera@Eo de neutrons lentos com a materia.

O programa de pesquisas sobre dinamica de 1{quidos hidrogenados te-
ra continuidade no arranjo diferencial (Am 67), atualmente em fase inicial
de operacao. Neste arranjo, um filtro de ber{lio refrigerado a temperatu-
ra do nitroganio liquido deixa passar apenas o0s neﬁtrone com comprimento de’
onda superior a 3,95 X, ou seja, energia inferior a 0,0052 eV.. Este "es-
pectro de neutrons frios" corresponde a cerca de 5% do espectro maxwellia-
no e tem uma energia media de 0,0034 eV e uma largura de 0,002 eV (1 ).
0 feixe incide na amostra e os neutrons espalhados numa certa direg;o 820
analisados por um espectr3metro de tempo de voc; o chopper construide mno
IEA esta colocado apos a amostra., Podem ser estudadas dessa forma as trans-
ferencias de energia e quantidade de movimento entre o neutron e o sistema

. espalhador.

No espectro espalhado aparece o pico 91§st1co, reproduzindo o es-

pectro incidente na amostra, e a contribuigZo inelastica; o espalhamento



inelastico da-se com ganho de energia pelo neutron.

Nas wxperi@ncias com 1Iqu1dos hidrogenados, em que o espalhamen-
to incoerente devido ao hidrogenio e dominante, interessa-nos mais o de-
grau abrupto em 3,95 R; atraves de seu alargamento, medido pela incli=
nagEo do degrau, podemos estudar as pequenas transferencias de energia
correspondentes ao espalhamento quase-elﬁstico, ligado ao processo de
auto-d1fusao. Bste e o campo de pesquisa em que a autora trabalhou em
seu estEgio na Suecia, em particular participando de medidas desse efei-
to no alcool propilico, em varias temperaturas e em diversos angulos de

espalhamento (La 66) .

Em estudo comparativo sobre espectrometria de neutrons lentos e
outros metodos competitivos, Janik (Ja 68) wmenciona que o espalhamento
incoerente de neutrons é o melhor metodo para se Investigar os processos
de difusao em solidos e quuidos, e especialmente o0s processos em que

ocorrem saltos, tanto os de caracter translacional como rotaciomal,

Pretendemos iniciar no arranjo diferencial do IEA pesquisas nessa

1linha, dando sequgncia ao estudo de dinamica de liquidos hidrogenados.,
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APENDICE A

-~

DESENVOLVIMENTO DO CALCULO DA SESSAO I11.2

Calculemos inicialmente as integrais

S1 - ajb [fl(x) - I(x) ] dx e S2 - bgd [I(x) - fz(x)] dx .

Passando para a variavel z e usando a equaggo 5 para I(z) temos

a->b

, ya
SlmAx [%(AzuAl)Ax.z(l-'-erfz) --}21(1+erfz) +
0

b

+-i7ﬁ(A2—Al)Ax.exp(- 22) J dz *

Mudando para a variavel y = I z I m « z resulta

b-a b-a
Hx Ax
S, = HA x (1 - erf y) dy + L (A~ A )(Ax)2 y(1 - erf y) dy
1 2 2 2 1
0 0
2 b - a
(A, = A)) (Ax) 4 x
2 1 2
- exp(~ y~) dy .
2 \J’IT’ 0
Como %{3 >> 1 as integrais podem ser aproximadas por
b-a b~-a
Ax ' ax i
g 1 2 - W
(1l~-erfy)dy = — . exp(- y’) dy = - e
VY
0 0
b -a
O x -1
y(l - erf y) dy = 7 » donde
0
s, = LEx 4 L Laycan? :
2 yw
Para a outra integral de Erea, z e positivo e obtemos
d-b d=b
Hx 4x
SZ = HZAX (1 - erf z) dz = %— (Az- Al)(A x)2 z(l - erf z) dz
0 0

2 i
(A, = 4)(A%) gbx .
0

2 \f:n,—- exp (- 22) dz o

+
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- b
Como N >y 1 , resulta
HAx 1 2
S, o e—— - S(AI—AZ)(AX)

2 L Vr

Calculemos agora caracteristicas da curva I(x) de convolug'éo; a

-

derivada dessa fungao e

' 41 dI dz 1 1
I = £ o S C2 5 (At A) +5 (A

H 2
dx dz dx 2 - A)) erf(z) - exp(- z7) .

A xAT

2

A derivada segunda e dada por

2 LY
d"1 1 2 H 2 1 2
zexp(-_z)-%——'—-(A-A)exp(-z)J .
ax’ Ax[AxW r 2t

Igualando esta derivada segunda a zero obtemos o ponto de inflexao:
A, - A)Ax
2 H . ( 1 2
B x zg + Az -Al 0 , donde z, = o .

A equacao da reta tangente a curva I(z) pelo ponto z, e

T(z)-I'(zi).(zAx+b)+R .

o valor R & obtido impondo~-se T(zi) - I(zi) . Resulta

T(z) = ¥+-§- (A1+ Az)Ax 2 - —V%: z exp(~ ziz) - H erf(zi) [%+ zi.z} .

As intersecgges X, e %, sao determinadas impondo-se

1
fl(zl)T(zl) e fz(zz)-T(zz) .

Interessa~-nos agora calcular z talque I(z )= F = -:lz- (F1 + FZ) .

sendo F, = fl( zl)_e F, = fz( zz) .

Fazemos Az, + Az, = (A1+A2)21+A2(zz-z

171 272 1)

Alzl + A222 = (Al + A2) z, + Al ( z, - 22) .

Substituindo, obtemos duas equagSes que somadas dao a relagso

A+ a)A0x g o2 . z.-z _
-—-1---—2-—-—-(27,-21- zz)—ZZilex + z erf(z) + 12 2)-erf(z)-0.
2 H N
(Al + A2) A x -
Chamando K = obtemos uma equagao transcendente
2 H

do tipo (? (K, Zs Z) = 0 , que nos permite ter z em fungao de ze K .



Podemos também determinar z' tal que I( z') = f , atraves de

Kz (= exp(- 2'?) + 2" erf(z') ) = +erf(z') = 0 .

SRV~ 2
Para z, Ppequeno e K ~ ] zi( obtemos relagaes simplificadas:

da equa;ﬁ'o acima, desprezando potanciae de Zy resulta z2' = -z,

i
- \}’:IT‘“-f'Zzi - \fff‘-Zzi
zl - - e z2 - s
2(1 + VT 2,) 2(1 - Wzi)
- v - - - '\)l :
2y + z, zi(“ 2) e z, z, r .

Da equagZo que nos da z resulta

-~

Vnd
Z = 2 -y
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APENDICE B

PROGRAMAS PARA COMPUTADOR DOS CALCULOS DA SESSAO
1.2

PROGRAMA DEGRAU
CONVOLUCAO DE UMA FUNCAO GAUSSIANA COM UMA FUNCAO LINEAR

QUE

APRESENTA UM DEGRAU DESCONTINUO

CHAVE 2 LIGADA PARA CALCULAR DEGRAU COM OUTROS PARAMETROS
CHAVE 2 DESLIGADA PARA CALCULAR MESMO DEGRAU COM QUTRA
RESOLUCAO

10

100
106
107
101

102
103

104
105

RPI=SQRT(3,1415927)
F=2,%SQRT(LOGF(2,))

READ 100,B,H,FM,A,C

READ 106,ENE

PRINT 107,ENE

PRINT 101,B,H,FM,A,C

READ 102,GAMA,WLO,0W,N

DELTA=GAMA/F .

X= CA+C)*DELTA/ (2,%H)

Z1=((A~C)*DELTA)/(2.*H)

WLI=B+Z |%DELTA

PRINT 103,GAMA,DELTA,X,ZI,WLI

PRINT 104

DO 10 1Is1,N

Y=1

WL=WLO+ (DW*Y)

Z=(WL-B)/DELTA

FR=FMaH*(X*Z-Z 1/ (RPI*EXPF(Z%%2))~ERFE(Z)%(0.5+4Z1%Z))

PRINT 105,wWL,Z,FR

IF(SENSE SWITCH 2)1,2

FORMAT(SE14,8)

FORMAT(E14,8)

FORMAT(5X, 4HENE=E14 . 8)

FORMAT (5X, 9HBRAGG WL=E14,8/5X,13HBRAGG HEIGHT=E1lL,8/5
1X,11HMEAN VALUE=E14,8/5X,12HINCLINATIONS,5X,E14,8,5X,
2E14.8//) .

FORMAT(3F6.3,14) .

FORMAT(5X,5HGAMA=F6.3,5X, 6HDELTA=F6,3/5X, 2HK=E14,8,5X
1,3HZ1=E14.8,5X, bHWLI=E14.8/)

FORMAT (3X, 2L, 10X, 1HZ, 13X, 2HFR,8X/)

FORMAT(1X,F6,3,1X,E14,8,1X,E1L,8)

END
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PROGRAMA CALRESO

CALCULO DOS PONTOS CORRESPONDENTES AOS VALORES EXTRAPOLA-
DOS DE MAXIMO, MINIMO, VALOR MEDIO E DA RELACAQO ENTRE A
LARGURA DO DEGRAU E A RESOLUCAO APLICADA, EM FUNCAO DO
PONTO DE INFLEXAO Zi

CHAVE &4 LIGADA NAO LE K NEM CALCULA ZIM

CHAVE 2 LIGADA PARA UMA NOVA SERIE Z! COM MESMA SERIE K

~
Froo

60
30

LO
50

20
10

1C0
101

102
103

104
105

DIMENSION C(50)
A=SQRT(3,1415927)
B=2,*SQRT(LOGF(2,))

READ 100,210,DZ1,NZI

DO 10 I=1,NZI

Xsi :

Z1=21G+X*DZ]

ER=ERFE(Z1)
EX=1./(AYEXPF(Z1%%2))
71=-0,5%(1,+ER) /(EX+Z1%(1,+ER))
22=0,5%(1,~ER) /CEX~Z1%*(1.~ER))
RAT10=(22-21)/R

PRINT 101,Z1,21,22,RATIO
IFCSENSE SWITCH 4)10,70
IF(1=1)3,2,3

IF(SENSE SWITCH 2)3,4

READ 104,NC

READ 105, (C(J),J=1,NC)

DO 20 J=1,NC
IF(ABS(C(J))=ABS(Z1))20,60,60
Y=21

L=0

ERY=ERFE(Y)
EXY=1./(AXEXPF(Y*%2))

FUN=C (J)%(2,%Y=21-22)~Z |%(2 ,¥EXY+2 ,*Y*ERY+Z1~Z2)-ERY
DFUN=2 ,%(C(J)=Z I*ERY=EXY)

ZM=Y -FUN/DFUN

L=L+1

FFCABSF( (ZM=Y)/ZM)=1.E~6)50,40, k0
Y=ZM

GO TO 30

DZ=Z1-ZM

RZ=Z1/IM

PRINT 102,C(J),IM,DZ,RZ,L,FUN
CONT INUE

PRINT 103

COMTINUE

GO TO 1 ‘

FORMAT(2E14,8,14) .

FORMAT (5X, 3HZ1=E14,8/5X,3HZ1=E1b.8,5X,3HZ2=E1L4.8/5X, 6

1HRATIO= Elu 8/)

FORMAT(5X, 2HK= Elh'8 5X, 3HZM=E1& 8,5X,bHI-M= Elk 8,5X,4

1HI/M=E14, 8 5X, ZHLBIS 3X LHFUN=E1L,8)

FORMAT(//)
FORMAT (14 ) .
FORMAT (12F6.3)
END



C PROGRAMA ZELINHA

C CALCULO DE ZL CORRESPONDENTE A FM(B) PARA VARIOS Z!

CEV

30
40

50
60

20
10
100
101
102
103

104

ARIOS K

DIMENSION C€(50),Z1(50)
A=SQRT(3,1415927)

READ 100,NZ1,NC

READ 101, (Z1(¢1),1=1,NZ1)
READ 101, (C(J),J=1,NC)
DO 10 1=1,NZ!|

PRINT 102,Z1(1)

DO 20 J=1,NC
TE(ABS(C(J))=ABS(Z1(1)))20,30,3¢C

==Z1(1)

L=C

ERY=ERFE(Y)
EXY=1,/(AXEXPF(Y¥**2))

FUN=C(J)*Y=Z1 (1 )¥*EXY~ ERY*(O 5+Z1(1)*Y)

DFUN=C(J)=EXY=Z1(1)*ERY

ZL=Y -FUN/DFUN

L=L+l
|F(ABS((ZL-Y)/ZL)~1,E~6)60,50,50
y=ZL

GO TO 40

DZ=Z1(I)+ZL

RZ=Z1(1)/ZL

PRINT 103,C(J),ZL,0Z,RZ,L,FUN
CONTINUE

PRINT 104

CONTINUE

GO TO 1

FORMAT(214) .

FORMAT(12F6,3) :

FORMAT (5X,3HZ1=E14,8/)

FORMAT(5X,2HK=E14,8,5X, SHZLﬂElh 8,5X, hHl+L=Elb 8,5X,4

1HL/L=E14L, 8 5X, 2HL'|3 3X hHFUNBElu 8)

FORMAT(//)
END
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" APENDICE C

PROGRAMA PARA COMPUTADOR DO CALCULO DA SESSAO II;S

PROGRAMA RESEFFECT

CALCULO DO EFEITGC DA RESOLUCAO NUMA MEDIDA DE TRANSMISSAO
NUM DEGRAU DE BRAGG

CHAVE 2 LIRADA PARA PROCESSAR NOVOS DADOS COM OUTRO VALOR
DE ENE (ATOMOS POR BARN DA AMOSTRA)

11
20

21
25

26

L0

50

30

100
101
102
103
104

DIMENSION SIGMA(200),WL(200),T(202),F(200),WL1(200),T

11(200),TR{200),RTR(200),RTRLOG(200),SIAMAR(200)

READ 100,NP,WLO,DWL

READ 101, (SIGMA(1),1=1,NP)

DO 11 1I=1,NP

X= |

WLC1) =WLO+X*DWL

READ 102,ENE

DO 21 1=1,NP
T(1)=1,0/EXPF(ENE*SIGMA(I1))

READ 103 ,RESW.

K1=RESW/DWL+1,0

Kalh®*Kl+1l

CM=K1 . .

SUBT=(2,%CM+1,0)*DWL

DO 26 11=1,K

C=11

DFW=C*DWL=-SUBT .
FCI1)=1,0/(1,0645%RESW*EXPF(DFW*DFW/(0,36067*RESW*RES

1W)))

M1=1+2%K1

M2=NP=-2%K1

DO 30 1=MI1,M2
L1=1=2%K1

L2=1+2%K1

DO 4C J=L1,L2

L=d+1-L1

WLECL)=WL(J)
TI(L)=T(J)

TR(1)=C,

DO 50 M=1,K
PR=F(M)%T 1 (M)*DWL
TR(1)=TR(1)+PR
RTR(1)=1,/TR(I)
RTRLOG( 1) =LOGF(RTR(1))
SIGMAR(1)=RTRLOG( ) /ENE
PRINT 1C4,ENE,RESW
PRINT 105

PRINT 106, (WLC(1),TRC1),RTR(1),RTRLOG(1),SIGMAR(I),I1=

111,M2)

IF(SENSE SWITCH 2)20,25

FORMAT (14,2F6,3)

FORMAT (7(1X%,F9,3))

FORMAT (E1u.8)

FORMAT (F6,3)

FORMAT (18X,u4ULHCALCULO DA TRASMISSAO AFETADA PELA RES
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10LUCAOD//18X, UHENE=E1l4,8/18X,5HRESW=E14,8/) . .
105 FORMAT (8X,2HWL,8X,11HTRANSMISSAO,6X,12HINV, TRANSM,,
13X,16HLOG [NV, TRANSM,,1X,16HSECCAO DE CHOQUE/)
106 FORMAT (6X,r6,3,6X,E11,5,6X,E11,5,6X,E11,5,6X,E11,5)
END
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