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应力测量中子衍射谱仪聚焦单色器的模拟
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摘要!为提高样品处入射中子束强度!满足高分辨和小体积标样测量的需要!应用 AI69+6软件对中国

先进研究堆上应力测量中子衍射谱仪的核心部件垂直聚焦单色器进行模拟和优化设计!得到了单色器

在不同起飞角下的最佳聚焦条件!即所需的曲率半径和相邻单晶条之间的最佳倾角%在此条件下!可获

得相对于平板单色器E$Z倍的强度增益!样品处中子注量率达#)Z/-\"-M\#以上%在使用聚焦单色

器的情形下!对标准的%D‘2多晶样品在无应变,拉应变和压应变下的""###衍射峰进行了模拟%结果表

明&该谱仪的分辨水平至少能测量@))#&以上的应变!且应变测量最高精度约为")#&%

关键词!聚焦单色器’蒙特卡罗模拟’中子衍射’应力’AI69+6软件
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!!垂直聚焦中子单色器可将#)$<)/-高的
垂直发散的入射束中子聚焦至 样 品 处 的

"$@/-高!与平板单色器相比!样品处中子注
量率可提高<$Z倍*#D"+%自")世纪Z)年代以
来!聚焦单色器技术在各种中子散射谱仪中得
到了广泛的应用*<D!+%正在研制的安装在中国
先进研究堆"I+==#上的应力测量用中子衍射
谱仪*@+拟采用垂直聚焦技术!使得聚焦后样品
处中子注量率提高到#)Z/-\"-M\#以上!满足
高分辨率和小体积标样衍射测量的需要%中子
束的聚焦技术是该谱仪的核心技术之一!而中
子聚焦单色器的设计和研制是其关键%但迄今
为止!聚焦单色器仍属不定型产品!需要根据所
在谱仪的特点专门设计研制%由于聚焦单色器
造价昂贵!工艺复杂!研制周期长!难度大!为避
免设计失误!优化谱仪性能!用射线追迹方法对
聚焦单色器物理设计方案进行了模拟和优化研

究!并与使用平板单色器进行了比较!计算了强
度增益%为检验聚焦单色器和整个谱仪的设计
方案!本工作用标准的%D‘2多晶样品进行模拟
研究%

= 聚焦单色器模型
该谱仪的中子传输路径示于图#!有关参

数详情参见文献*@+%
谱仪采用垂直聚焦 b2单色器!几何尺寸

为宽@/-,高")/-!使用"::&#晶面簇中的多
个晶面为反射面!且以"@###为主反射面"即晶
体取向为"@###晶面与表面平行#!高度方向为

*)D##+方向!水平嵌镶为")j!起飞角可在E)h$
#")h之间连续变化!以选择不同的波长%整个
单色器由")个长@/-,宽#/-,厚#/-的单
晶条纵向排列"即沿*)D##+方向排列#!并逐渐
弯曲构成!通过调节弯曲角度!即相邻单晶条之
间的倾角(来调节单色器的曲率半径D!使入
射中子束聚焦于样品处%为便于转动单晶条以
调节倾角!相邻单晶条间留)’@--间隔%通
过绕垂直轴转动单色器一定角度!来改变反
射面!可得到)’)*$)’<1-间连续变化的不
同波长的单色中子%通过模拟研究确定使用
"@###,"<###和"Z###反射面分别在E)h,F)h和

#")h起飞角下使中子束聚焦于距单色器#’E$
"-的样品位置处所需的单色器曲率半径和对
应的单晶条之间的最佳倾角%
模拟研究采用通用中子散射模拟软件平台

AI69+6*E+!并编写了基于 AI69+6的 A0D
9+语言程序!用于单色器和谱仪的模拟计算%
使用 AI69+6中的6.14&20/35M,7&模块模拟
单色器中的各单晶条!并按以上描述将单晶条
组合成垂直聚焦单色器%取*)D##+晶向!即垂
直向上方向为模块的, 轴方向!=轴方向在
*@##+面内"图"#%b2单晶的晶格常数"]G]
L])’@E@Z@1-!"!G!L< 个晶轴矢量在
"Q!,!=#坐 标 系 统 中 的 分 量 分 别 为&"Q ]
@N!!<F!",])!"=]#N@<F*’GQ]#N)***!

G,]\!N)))!!G=]\<N*!F!’LQ]#N)***!

L,]!N)))!!L=]\<N*!F!%6.14&20/35M,7&
模块将模拟对象当作#个实际晶体对待"算法

图#!I+==应力测量中子衍射谱仪的中子传输路径示意图

‘.4’#!(2R,3%1,371M-.MM.%1S7,:Q%312R,3%18.QQ37/,%-2,23Q%3M,32MM-27MR32-21,

7,I:.17+8X71/28=2M273/:=27/,%3
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过程参见文献*Z+和**+#!根据反射面结构因
子,晶胞体积,晶体尺寸和嵌镶度!计算相干散
射截面!并考虑晶体对中子的吸收和非相干散
射!使模拟尽可能接近实际情况%

图" b2单色器的晶体学坐标与 AI69+6软件

的6.14&20/35M,7&模块中"Q!,!=#坐标的关系

‘.4’" I35M,7&&%437S:5/%%38.17,.%1

%Qb2-%1%/:3%-7,%3718"Q!,!=#/%%38.17,.%1

.1-%8R&2.6.14&20/35M,7&/%QAI69+6
=轴在"@###晶面内’dI‘晶面在"<###晶面内’

dI0晶面在"Z###晶面内

?!模拟结果和讨论
模拟研究假定!反应堆水平孔道入口处中

子能谱服从 A7VT2&&分布!中子温度为<"<c!
总热中子注量率为*e#)#!/-\"-M\#!这是

I+==设计的在满功率运行下堆芯反射层处
最大未扰热中子注量率%图<和表#示出了使
用"@###反射面且起飞角",A分别为E)h,F)h和

#")h情况下!距单色器#’E-和"’)-的样品
位置处的中子注量率随单晶条之间倾角变化的

模拟结果%可见!当使用不同的起飞角和样品
到单色器距离时!聚焦倾角发生了很大的变化!

#’E-处E)h,F)h和#")h起飞角对应的聚焦倾
角分别为)’@#h,)’<@h和)’"Fh’"’)-处分别
为)’!"h,)’<)h和)’"!h%因此!改变单色器起
飞角时!单晶条倾角必须同时作出调整!否则!
将显著损失中子束强度!这就要求研制并使用
可调焦距而非固定焦距的聚焦单色器%这个结
果得出一重要启示&从实验操作的难易程度上
考虑!当需要改变中子波长时!最好是保持起飞
角不变!而通过旋转单色器使用不同的反射面
来实现!这样可避免调节单色器倾角和移动样

品台及探测器%

图<!单晶条倾角对样品处中子注量率的影响

‘.4’<!0QQ2/,%Q,.&,.14714&2P2,T221/35M,7&M&7PM

%112R,3%1Q&R21/237,27,M7-S&2S%M.,.%1
))))",A]E)h!H]#’E-’*)))",A]F)h!H]#’E-’

+)))",A]#")h!H]#’E-’’)))",A]E)h!H]"’)-’

,)))",A]F)h!H]"’)-’-)))",A]#")h!H]"’)-

表=!使中子束聚焦于样品处所需

聚焦单色器曲率半径!和相邻单晶条倾角!
60:%$=!I$N13.$#41.(0,1.$.0#31&0+#,3%,3+O0+O%$

"-0#P04$+,4.<&,0%&%0:&-".-"41&$#*"+"4E."*0,".

H$-",A$"h# )$1- -模拟$"h#-解析$"h#D模拟$/-D解析$/-

#’E E) )’#)**E )’@# )’!!! ##"’< #"F’)

F) )’#@<F@ )’<@ )’<#! #E<’Z #*"’!

#") )’#**@@ )’"F )’"@E #FZ’E ""<’@

"’) E) )’#Z)@* )’!" )’<Z" #<E’! #@<’*

F) )’"!#"# )’<) )’"E< #FZ’E "#Z’@

#") )’"F@!" )’"! )’"#@ "#Z’@ "EE’!

表#中同时列出了使用文献*#+中的解析
方法的模拟计算结果!计算公式为&

#
F)8

#
F.- ]

"M.1,A
D

"##

!! 式"##是在假定中子源为点源,且将聚焦
单色器看成凹面镜的前提下所作的近似处理%
式中&F)为源距即中子源到单色器距离’F.-为
像距即单色器到聚焦点距离’,A为单色器布拉
格角%曲率半径的D模拟 小于D解析%这可定性
解释如下&模拟时!中子虽从堆内孔道入口处发
出!但经第一准直器限制后方达到单色器上!单
色器所.看到/的中子是从第一准直器发出的!
.有效/源位于堆内孔道入口和第一准直器之
间!相应地!F)模拟值应比解析方法的小’解析
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计算中认为聚焦成像为理想的点!而模拟计算
中考虑了聚焦束的实际高度!因此!D模拟值也
比解析方法小!对应的(模拟值则比解析方法
的大%
为与解析方法作进一步比较!将单色器的

聚焦倾角- 采用-解析!距离单色器#’E-和

"’)-的样品处的中子束强度分布的模拟结果
示于图!!单色器起飞角",A]F)h%可见!解析
近似下所求的聚焦倾角或曲率半径并非最佳聚

焦条件!聚焦倾角采用-模拟比采用-解析可使样
品处强度分别提高#<f和#Zf"图!#%
在上述聚焦条件下!距单色器#’E-的样

品处垂直方向的中子束尺寸"按中子束强度分
布的半高宽计算#为<’"/-!而若使用通常的
平板单色器则为"!/-!故束高压缩了Z’@倍
"图!7#%在束中心附近*--范围内!使用垂
直聚焦单色器获得相对于平板单色器的强度增

益.约为Z’#倍!而用解析方法
*"+算得的强度

增益值为Z’!倍%在样品距单色器"’)-情况
下!使用平板单色器时!样品处中子束高为

"Z/-!使用垂直聚焦单色器后!束高压缩到

<’*/-"图!P#!获得相对于平板单色器的强度
增益.约为E’#倍!解析计算值为其E’"倍!二
者极为接近%可见!在堆芯反射层处最大未扰
热中子注量率为*e#)#!/-\"-M\#时!使用垂
直聚焦单色器可将样品处的中子注量率提高到

#)Z/-\"-M\#以上"图<#!可达到设计指标%

!!为检验聚焦单色器和整个谱仪的设计方

案!采用标准的%D‘2多晶样品进行模拟研究!
获得了样品在无应变,@))#&的拉应变和压应
变""H$H]@e#)\!#下的""###模拟衍射峰
"图@#!标样尺寸为*--e*--%单色器反
射面为 b2"@###!起飞角 F)h!中子波长为

)’#@<F@1-!第一,第二准直器的水平发散度
分别为#)j和<)j!样品距离单色器#’E-!探测
器距样品#-%采用高斯峰形对衍射峰进行峰
形拟合!得到<个峰的峰位分别在*"’#!@"##h,

*"’)F*"##h和*"’#F@""#h!半高宽分别为

)’")"""#h,)’")""<#h和)’")@"<#h%拉应变和
压应变引起的衍射峰位移分别为\)’)!Zh和

)’)@)h!与期望值\)’)@)h和)’)@#h符合较好%
用文献*F+中给出的近似方法计算了谱仪

的分辨率!并根据文献*#)+中的方法对垂直聚
焦引起的发散进行了修正%结果表明&在*"h
的衍射角附近!谱仪的分辨率最高!对应的半高
宽值为)’#F"h%这一结果与上述模拟结果符
合较好%
从模拟衍射谱图上可清楚地看出峰的位

移!表明谱仪的分辨水平对于测量@))#&以上
的应变是能够胜任的%文献*##+指出!若在半
高宽范围内测量约#)个数据点!通过拟合可使
衍射峰的定位精度提高#个数量级!达到半高
宽的#$#))%对于上述)’"h的半高宽!拟合精
度约为)’))"h!与这里上述拟合结果一致!其
对应的应变误差为"H$H]"""",#$"#/,4’.
"’)e#)\@!即")#&%由于谱仪的最高角分辨

图!!使用平板单色器和聚焦单色器时距单色器#’E-"7#和"’)-"P#的样品处

垂直方向的中子束强度分布

‘.4’!!(2R,3%1.1,21M.,58.M,3.PR,.%17&%14X23,./7&8.32/,.%17,M7-S&2S%M.,.%1!#’E-"7#718

"’)-"P#7T75Q3%--%1%/:3%-7,%3
7&*)))聚焦单色器!(](模拟])’<@h’,)))聚焦单色器!(](解析])’<#!h’-)))平板单色器

P&*)))聚焦单色器!(](模拟])’<)h’-)))聚焦单色器!(](解析])’"E<h’,)))平板单色器
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图@!%D‘2样品分别在无应变,拉应变和压应变下

的""###模拟衍射峰

‘.4’@!6.-R&7,28""###8.QQ37/,.%1S27U%Q%D‘2M7-S&2

R18231%DM,37.1!,21M.X2M,37.1718/%-S32MM.X2M,37.1
))))无应变’*)))拉应变’+)))压应变

约)’"h!因此!对应的")#&应变误差可视为谱
仪最小的应变测量误差%这样!通过对标准样
品的模拟研究检验了设计方案的可行性!并给
出了该谱仪可达到的应变测量精度%

@!结论
本文对应力测量中子衍射谱仪上的核心部

件聚焦单色器进行了模拟和优化设计!获得了
聚焦单色器的聚焦曲率半径,样品处中子束强
度分布和注量率%结果表明!通过优化设计可
使样品处中子注量率提高 E$Z 倍!达到

#)Z/-\"-M\#以上%用标准的%D‘2多晶样品
进行的模拟研究表明!谱仪的分辨水平对于测
量@))#&以上的应变是能够胜任的!应变测量
最高精度约为")#&%
感谢‘73:.0博士和成之绪研究员的有益

讨论和模拟软件使用方面的帮助以及勾成研究

员,张百生研究员和赵志祥研究员在谱仪设计
方面的合作和支持%
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