
Az Nd helyére a következôt írhatjuk:

ahol m a tömeg, M a moláris tömeg, NA az Avogadro-

N d = m
M
NA

1
V
d =

NA

M
ρ d ,

szám, V a térfogat, ρ a sûrûség, ρd pedig nem más, mint
a vastagság tömeg/felszín dimenzióban. Ezt a (7)-be he-
lyettesítve kapjuk:

átrendezve:

ρCH2
de

MCH2

σβ ,CH2
=

ρT δ
MT

σβ , T ,

Ha a minta keverékanyagból áll, a moláris tömeget a

(8)σβ , T =
ρCH2

de
ρT δ

MT

MCH2

σβ ,CH2
.

következô átlagként számíthatjuk:

ahol mi és Mi rendre a keveréket alkotó i típusú atomok

(9)〈M 〉 = i

mi

i

mi

Mi

,

össztömege és moláris tömege. Keverékanyag esetén a
neutron-visszaszórási hatáskeresztmetszet a következô
módon áll elô:

ahol ni és rendre a keverékben levô i típusú atomok

(10)〈σβ〉 = i

ni σβ i

i

ni
,

σβ i

száma és reflexiós hatáskeresztmetszete.
A fenti módszer alkalmas arra, hogy az ekvivalens vas-

tagság meghatározásával és a (8) felhasználásával az
adott mintát alkotó atomok vagy molekulák neutron-visz-
szaszórási hatáskeresztmetszetét relatív módon határoz-

zuk meg, a polietilénre vonatkozó = 37,6±1,0 barnσβ ,CH2

értéket használva referenciaként.
A reflexiós hatáskeresztmetszetek ismeretében bármely

X elemre vagy vegyületre mint referenciára vonatkozó de,X
ekvivalens vastagság kiszámítható. Ehhez tekintsük a (8)
jobb oldalán álló kifejezésben a polietilénre mint referen-
ciára vonatkozó mennyiségeket. Helyettesítsük ezeket az
X elemre vagy vegyületre mint referenciára érvényes ada-
tokkal úgy, hogy a jobb oldal értéke ne változzék:

Ebbôl átrendezéssel a következôt kapjuk:

ρCH2
de,CH2

MCH2

σβ ,CH2
=

ρX δ e,X

MX

σβ ,X .

Ha például a δ vastagságú mintába vizet teszünk refe-

(11)ρX de,X =
MX

MCH2

σβ ,CH2

σβ ,X

ρCH2
de,CH2

.

renciaanyagként (X = H2O), akkor a (11) egyenlôség adja
meg a víz és a már ismert, polietilénre vonatkozó ekviva-
lens vastagság közötti összefüggést. Ez fôként akkor lehet
hasznos, ha nem akarjuk, hogy a mintánk vízzel érintkez-
zen, mégis szükségünk lenne elemzéshez a kalibrációs
egyenes felvételére. A tiszta mintára vonatkozó többletbe-
ütés (RT) és a víznek mint referenciának ekvivalens vas-
tagsága elegendô az egyenes meghatározásához.
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MÁGNESES SZERKEZETEK ÉS FÁZISÁTALAKULÁSOK
VIZSGÁLATA NEUTRONDIFFRAKCIÓVAL

Pál Lénárdnak ajánlva 80-ik születésnapjára.

Kádár György, MTA Műszaki Fizikai és Anyagtudományi Kutatóintézet

Krén Emil, KFKI Számítástechnikai Rt.

Bizonyára sokan egyetértéssel fogadnák azt a kijelentést,
hogy a KFKI-ban a szilárdtestfizika professzionális mûve-
lése az 1960-as években különleges lendületet kapott. A
vizsgált kondenzált anyagok akkoriban elsôsorban a kris-
tályos szerkezetû szilárdtestek, azon belül is a mágneses

tulajdonságaik miatt érdekes anyagok voltak. A vizsgálati
módszerek tekintetében kiemelt szerepet kaptak a nukle-
áris kísérleti módszerek, a Mössbauer-effektus, a nukle-
áris mágneses rezonancia és a neutronszórás, kiegészítve
a klasszikusnak számító röntgendiffrakcióval és a mak-
roszkopikus mágneses paraméterek mérésével. Fejlettebb
nyugati laboratóriumokat is megjárt fiatal munkatársak a
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mágneses anyagok kutatására szakosodva határozott
koncepció szerint megszervezett keretben tevékenyked-
tek például a Mágneses szerkezetek és fázisátalakulások
címmel jelzett programon. Erôs technológiai csoport gon-
doskodott a vizsgálatra szánt, kívánt összetételû anyag-
minták készítésérôl és elsôdleges minôsítésérôl. A szakte-
rület elméleti eredményeinek megismerését és gyarapítá-
sát kiváló elméleti fizikusok mûvelték. Pál Lénárd heti
szemináriumain elôadást tartani megtisztelô kötelesség-
nek számított a szilárdtestfizikusok közé tartozni akaró
ifjú kutatók számára.

Képalkotás, szerkezetkutatás

Az anyagok atomi léptékû szerkezetének kutatása két-
ségkívül fontos tudományos szakterület. Bármilyen fizi-
kai jelenségnek vagy folyamatnak a vizsgálata során fel-
merülô „hogyan és miért” kérdések megválaszolását cél-
szerû úgy elkezdeni, hogy elôbb igyekszünk tisztázni az
anyaghoz kapcsolódó „milyen, mibôl és hogyan épül fel,
milyen a szerkezete” kérdéseket. Az anyagi közeget meg
akarjuk nézni, látni akarjuk a formáját, képet akarunk
róla alkotni.

A képalkotási módszerek elvileg két, nagyjából elkülö-
níthetô csoportba tartoznak: részecskeszerû és hullámsze-
rû „eszközökkel” hozhatunk létre képmást egy tárgyról.

A részecskeszerû képalkotási módszerek legkorábbi
nyilvánvaló formája a Laterna Magica, amelyben egy tû-
szerû lyukon keresztül a külvilág minden irányából egy-
egy határozott színû és intenzitású vékony fénysugár
érkezik a pergamenernyôre, azon kirajzolva a környezô
tárgyak fordított képét. Ugyanilyen alapelv szerint mûkö-
dik néhány korszerû tapogató vagy pásztázó eszköz,
például az elektronmikroszkópia vagy az alagútmikrosz-
kópia területén. Nyilvánvaló, hogy a képalkotás felbontó-
képességét, az egymástól megkülönböztethetô képpon-
tok méretét a pásztázó nyaláb (tûlyuk, elektronnyaláb,
tapogató tûhegy) mérete határozza meg.

A hullámszerû képalkotás közvetettebb módon törté-
nik, amit a látásunk példájával mutathatunk be. A tár-
gyakra egy fényforrás, például a Nap fényének kiterjedt
hullámnyalábja esik, azon a fizikai optika törvényei sze-
rint szóródik, és a szóródással létrejött hullámtérbôl a
szemünk lencséje hozza létre a képet és vetíti a retina
síkjára. A szóráselmélet szerint a hullámok szóródása és
interferenciája során a tárgyak Fourier-transzformált hul-
lámtere jön létre, amelybôl a szemlencse egy másik Fou-
rier-transzformációval állítja elô a szemünkkel látható
képet. Ugyanez megtörténik a fényképezôgépekben,
mikroszkópokban, távcsövekben, a klasszikus optikai
eszközökben is. A fény ugyanis alkalmas fénytörô közeg-
bôl készült Fourier-transzformátor eszközzel, a lencsével
irányítható, párhuzamos síkhullámból fókuszált gömb-
hullámmá, egy pontból induló gömbhullámból párhuza-
mos síkhullámmá formálható az elektromágneses sugár-
zás látható hullámhossztartományában. A fénytörés jelen-
sége, a fény klasszikusan folytonos terelhetôsége össze-
függ azzal, hogy egyetlen hullámhossznyi távolságú terje-
dés során a fény sok ezer atomi részecskével kerül köl-

csönhatásba, a kvantumfizikai hatások összege klassziku-
san leírható jelenséget eredményez. Itt a képalkotás fel-
bontóképességét a hullámnyaláb hullámhossza határolja:
minél közelebbi képpontokat kívánunk megkülönböztet-
ni, annál kisebb hullámhosszú nyalábot kell alkalmaz-
nunk.

Az anyagok atomi léptékû szerkezetének meghatáro-
zása tehát világos feladat, az atomi méreteknél és távolsá-
goknál finomabb képi felbontóképesség eléréséhez 0,1
nanométer vagy annál kisebb méretû tapogató nyalábra,
tûhegyre vagy ilyen hullámhosszú sugárnyalábra van
szükség. A pásztázó szondás „részecskeszerû” felületvizs-
gáló eszközökben (alagútmikroszkóp, atomerô-mikrosz-
kóp stb.) az atomi felbontás ma már szinte rutinszerûen
elérhetô. A kiterjedt hullámszerû elektronnyalábbal,
elektromágneses „lencsével” mûködô korszerû transz-
missziós (átvilágító) elektronmikroszkópokban is megkü-
lönböztethetôek a különálló atomok. Ez utóbbi módsze-
reknek közös hátránya, hogy a tapogató szonda csak a
vizsgált anyagminta felületérôl, a töltött elektronok pedig
csak néhány atomnyi vastagságú felületi rétegrôl tudnak
képet alkotni. Nagyobb áthatolóképességû, semleges
töltésállapotú hullámnyalábokra lenne szükség.

A röntgensugárzás és a termikus neutronok hullám-
hossza megfelel az atomi léptékû felbontóképesség kö-
vetelményének, és az anyagokban sokkal kevésbé nye-
lôdnek el, mint az elektronok. Ez a kétféle sugárzás le-
hetne tehát az atomi felbontású képalkotás legcélszerûbb
eszköze. Az anyag atomi részecskéin való szóródás és
interferencia útján létrehozzák az anyagi testet jellemzô
Fourier-transzformált hullámteret, amelyet most már
„csak” vissza kell transzformálni a képmás elôállítása cél-
jából. És éppen ez itt a bökkenô. Ilyen rövid, atomi távol-
ságnyi hullámhosszú sugárzások nem terelhetôk a látható
fény módjára, még nem találták fel és valósították meg a
rájuk alkalmazható Fourier-transzformátor szerepét betöl-
tô lencsét. Direkt képalkotásra tehát nincs mód. Meg kell
elégednünk azzal, hogy a hullámoknak az anyagokon
való interferenciaszóródása során az anyag atomi léptékû
szerkezetére vonatkozó Fourier-transzformált hullámtér
keletkezik, amelyet eszközként lehet felhasználnunk a
szerkezet lehetô legteljesebb megismerése céljából. Ez
utóbbi mondat meg is fogalmazta a diffrakciós szerkezet-
vizsgálati módszerek lényegét: a vizsgált anyagmintán
szóródott hullámteret kell méréssel feltérképeznünk, és
abból kiszámítanunk az atomi léptékû szerkezetet. Ko-
moly és elkerülhetetlen veszteséget jelent az a körül-
mény, hogy a szórt hullámtérnek csak az intenzitását
tudjuk megmérni, a hullámok fázisa a mérés során el-
vész, ismeretlen marad. A diffrakciós szerkezetvizsgálat
tehát természeténél fogva közvetett, csak egyik irányban
egyértelmû módszer: ismert szerkezet egyértelmû diffrak-
ciós képet ad, de egy adott diffrakciós kép többféle szer-
kezetbôl is származhat. Ilyenféle tökéletlenségek ellenére
a diffrakciós szerkezetvizsgálattal az elmúlt majdnem
száz év során a szilárd halmazállapotú elemek, vegyüle-
tek, ötvözetek szinte teljes körének kristályszerkezetét
sikerült meghatározni. A diffrakciós szerkezetkutatás ne-
hézségeit, buktatóit és intellektuális szépségeit kitûnôen
szemlélteti James D. Watson Nobel-díjas biológus, bioké-
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mikus 1968-ban megjelent The double helix (A kettôs
spirál) címû könyve, amelyben leírja azt a gyönyörûséges
szellemi pokoljárást, amelynek a végén 1953-ban a Na-
ture folyóiratban megjelenhetett az örökléstan alapmole-
kulája, a DNS (dezoxiribonukleinsav) szerkezetét leíró
levél [1] Crick és Watson tollából.

A továbbiakban a KFKI kísérleti atomreaktora mellett
folyó neutrondiffrakciós kutatásokra, az atomi léptékû
mágneses szerkezet meghatározásának módszerére és
néhány hazai eredményre fordítjuk a figyelmünket.

Neutrondiffrakció

A neutronnyalábok hullámszerû terjedésének és kristá-
lyos anyagokon való interferenciaszóródásának kísérleti
bizonyítéka 1936 óta ismert. A neutrondiffrakció mód-
szere az ötvenes évek elején indult fejlôdésnek a nukleá-
ris reaktorok elterjedésével egyidejûleg, mivel ezek elég
nagy intenzitású neutronnyalábokat tudtak már szolgál-
tatni az ilyen kísérletekhez.

A neutronok a szilárd anyagokkal kétféle „szerepben”
lépnek kölcsönhatásba: egyrészt mint nukleonok a mag-
erôk miatt szóródnak a kristályt felépítô atomok magjain,
másrészt mint perdülettel, tehát mágneses momentummal
rendelkezô részecskék a mágneses dipól–dipól kölcsön-
hatás következtében szóródnak az atomok elektronjain.
A nukleáris szórás rugalmas diffrakció esetén lényegében
a röntgendiffrakcióval azonos adatokat ad a kristály
atomi felépítésérôl, ezért a kristályszerkezet meghatáro-
zására – speciális alkalmazási esetektôl eltekintve – álta-
lában célszerûbb a jóval nagyobb hagyományú, olcsóbb
és kevésbé idôigényes röntgendiffrakciót alkalmazni.

A neutrondiffrakció legkézenfekvôbb alkalmazási te-
rülete éppen abból adódik, hogy a neutron az anyagok
belsejében levô, helyrôl helyre változó mágneses tér ér-
zékelésére is alkalmas. 1949-ben jelent meg az elsô olyan
közlemény, C.B. Shull és J.S. Smart munkája, amelyben
egy szilárd anyag (MnO) mágneses szerkezetét határoz-
ták meg neutrondiffrakcióval [2]. A neutrondiffrakció
módszere az anyagok mágneses szerkezetének, azaz a
mágneses momentumok atomi léptékû, periodikus térbe-
li elrendezôdésének tanulmányozására azóta is a legköz-
vetlenebb és lényegében az egyetlen módszer.

A neutronnyaláb anyagon való szóródását a kvantum-
mechanika matematikai eszközeivel írjuk le. A neutronok
hullámfüggvényének a kölcsönhatási potenciál hatására
történô idôbeli változását a részecskeáram fogalmának
alkalmazásával térbeli függvényekre vezetjük vissza. A
tényleges kísérletekben valóban a neutronok folytonos
árama esik a vizsgált anyagmintára, és a szórt neutronok
térbeli eloszlását figyeljük meg.

A részecskeáram kifejezésében a neutronok térkoordi-
nátáktól függô hullámfüggvénye adott impulzusú beesô
nyaláb esetén egy síkhullám, a minta valamely pontjából
szóródott részecskék esetén pedig az adott pontból kiin-
duló gömbhullám, amelynek erôsségét a kölcsönhatási
potenciálból származtatott mennyiség, a szórási amplitú-
dó vagy szórási tényezô határozza meg. Egy összetett
anyagmintáról szóródott hullámtér az összetevô atomok-

ról szóródott hullámok szuperpozíciójával, azaz fázis
szerinti összegzésével állítandó elô. Az összetett minta
szórási amplitúdója tehát egyaránt tartalmazza a minta
egyes atomjainak a potenciálfüggvényére és az atomok
egymáshoz viszonyított helyzetére vonatkozó informá-
cióit. A szórási tényezô négyzetét, amely arányos a szóró-
dott részecskeáram mért intenzitásával, differenciális szó-
rási hatáskeresztmetszetnek nevezzük.

A következôkben ismertetjük azokat az alapvetô
összefüggéseket, amelyek a neutrondiffrakciós kísérleti
módszer megértéséhez szükségesek. Bocsássunk m0 tö-
megû, k hullámvektorú, σσ spinváltozókkal jellemzett
neutronokból álló nyalábot az α általánosított paraméter-
rel összefoglalt kvantummechanikai állapotú kristályra! A
szórási folyamatban a neutronok hullámvektora k′-re,
spinváltozójuk σσ′-re változik, a kristály az α′ állapotba
kerül. A neutronok beesô hullámvektorát adottnak, a
szórt hullámvektort a méréssel meghatározottnak, a neut-
ronnyalábok spinállapotát és a kristály kvantummechani-
kai állapotát lényegében ismeretlennek, csak statisztiku-
san meghatározottnak tekintjük. A neutron és a kristály
atomi részecskéi közötti kölcsönhatást a helyrôl helyre
változó értékû V (R) potenciál írja le.

Ha ez a kölcsönhatási potenciál elég kicsi ahhoz, hogy a
neutronok Ek kinetikus energiája és a kristály Eα energiája
mellett a Hamilton-operátorban perturbációként legyen ke-
zelhetô, akkor a Born-közelítés [3] szerint a következô kép-
let írja le a szórás differenciális hatáskeresztmetszetét,
amely a mérhetô szórt intenzitással arányos mennyiség:

ahol az egyes, határozott paraméterekkel jellemezhetô

(1)

I ∝ d 2σ
dΩ dE ′

= k′
k

m0

2π 2

α, s,
α′ , s′

pα ps 〈k′,α′, s′ V (R) k,α, s〉
2

δ ∆ Ek ∆ Eα ,

folyamatok hatáskeresztmetszeteit átlagolnunk kell a
lehetséges kezdeti állapotokra, és összegezni a lehetsé-
ges végsô állapotokra nézve. A kristály és a neutronspi-
nek kezdeti és végsô kvantummechanikai állapotát nem
kell szükségképpen ismernünk, az átlagoláshoz elegendô
az α kezdeti kristályállapot pα valószínûségét, és az s kez-
deti neutronspin-állapot ps valószínûségét megadni. A
δ(∆Ek+∆Eα) Dirac-féle delta-függvény az energiamegma-
radás törvényét fejezi ki:

a neutron kinetikus energiájának, ∆Eα pedig a kristály

∆ Ek =
2 k′ 2 k 2

2m0

energiájának a megváltozása a szórási folyamatban.
(Amennyit az egyik lead, annyit vesz fel a másik, tehát
elôjelük mindig ellentétes.)

Egy kristályos anyag atomi és mágneses szerkezetét
akkor tekinthetjük ismertnek, ha a periodikus kristályrács
egyetlen elemi cellájában ismerjük az atomok pozícióját,
és ha meg tudjuk mondani, hogy azon a helyen milyen
atom és annak mekkora mágneses momentum van. Egy
ilyen elemi cellából felépíthetjük a kristályrács tökélete-
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sen periodikus, rácshibáktól mentes és idôben változat-
lan ideális modelljét.

A reális kristály kölcsönhatási potenciáljából átlagolás-
sal elkülöníthetjük egymástól az ideális homogén modellt
és a zavaró térbeli és idôbeli inhomogenitásokat:

A átlagpotenciált a valódi kristály tulajdonságait

(2)V (R) = V (R) ∆V (R),

(3)V (R) =
α

pα 〈α V (R) α〉 .

V (R)
hordozó összes lehetséges kvantummechanikai állapotok
átlagaként állítottuk elô [4]. Ez a mennyiség az kris-α〉
tályállapotokra nézve már nem operátor, hanem a térben
és idôben kiátlagolt tulajdonságú kristályra jellemzô
függvény, amely csak a térkoordinátáktól függ, és a kris-
tály periodicitásának megfelelôen egyenletesen periodi-
kus. Így definíció szerint: V (R) ≡ 0.

Diffrakció alatt éppen az átlagolt ideális modellbôl
adódó rugalmas, koherens neutronszórást értjük, ezért a
továbbiakban a hatáskeresztmetszet (1) képletében csak
az átlagpotenciálból származó járulékot vizsgáljuk:

Az elhagyott ∆V (R)-t tartalmazó tag az átlagpotenciál-

(4)

d 2σ
dΩ dE ′

=











m0

2π 2

2

s, s′
ps 〈k′, s′ V (R) k, s〉

2
δ ∆ Ek .

tól való eltéréseket venné figyelembe, amelyek inkohe-
rens és rugalmatlan szórással csak a diffrakciós mérés
zavaró háttérsugárzását növelnék.

Megjegyezzük itt, hogy a kondenzált anyagok dinami-
kus elemi gerjesztéseinek tanulmányozására a rugalmat-
lan neutronszórás elsôrendû fontosságú kísérleti mód-
szer. A reaktorokból kapható termikus neutronok 0,1 nm
körüli hullámhossza és 0,025 eV körüli energiája éppen a
kollektív gerjesztések (fononok, magnonok stb.) hullám-
hossz- és energiatartományával azonos nagyságrendbe
esik, így az energia- és impulzuscsere a rugalmatlan szó-
rási folyamatban egyazon kísérleten belül tanulmányoz-
ható. A szilárdtestek vizsgálatára alkalmas egyéb sugárzá-
sok (fény, röntgen, elektron stb.) esetén általában nincs
ilyen szerencsés egybeesés a szóba jövô hullámhosszak
és energiák között.

Bragg-reflexiók

A továbbiakban tehát csak a rugalmas, koherens szórás
hatáskeresztmetszetére lesz szükségünk. A kristály álla-
potainak az elôzôekben leírt általános és absztrakt jellegû
tárgyalásához képest a neutronok hullámfüggvénye már
sokkal konkrétabban kezelhetô. A k hullámvektorú nya-
láb neutronjainak a hullámfüggvényében a koordináták-
tól függô rész periodikus exp(iKR) alakú síkhullám. Ezt
a hatáskeresztmetszet képletébe helyettesítve kapjuk:

ahol K = k−k′ a szórási vektor, amelyben a beesô és a

(5)

I (Ω) ∝ 







dσ
dΩ koherens

rugalmas

=











m0

2π 2

2

s, s′
ps ⌡

⌠ dR 〈s′ V (R) s〉 exp(i KR)
2

,

szórt neutronok hullámvektorai csak irány szerint külön-
böznek egymástól, mindkettônek a nagysága a λ hullám-
hossz reciprokával arányos:

A diffrakciós intenzitás tehát elvileg tartalmazza az

k = k′ = 2π
λ

.

ideális kristály és a neutronok kölcsönhatási poten-V (R)
ciáljának Fourier-transzformált függvényét. A kristályrács
ideális modellszerû periodikus szerkezete az a1, a2, a3

elemi rácsállandó-vektorokkal kifeszített, egymással azo-
nos elemi cellákból épül fel, így elegendô megadni
egyetlen cellában a különbözô atomi pozíciót meghatá-
rozó paraméterekkel jellemzett pontokban található, egy-
forma atomok neutronszórási paramétereit. Az atomok
koordinátáit az adott elemi cella origójába mutató Tm =
t1a1+ t2a2 + t3a3 transzlációs vektor és az elemi cella ori-
gójából mért ri = xia1+yia2 +zia3 atomi pozícióvektor
összegeként írjuk fel: Rim = Tm+ri. Ekkor az integrálás a
kristály atomjaira való összegzéssel helyettesíthetô:

ahol Uim = Ui a neutronnak az elemi cella atomjaival való

(6)

m0

2π 2 ⌡
⌠ d R V (R) exp(i KR) =

i,m

Uim exp(i KR) =
i

exp(i Kri )
m

exp(i KTm ) ,

kölcsönhatását írja le. Az m -re vonatkozó összegzés az
egész kristály minden elemi celláján, az i -re vonatkozó
összegzés pedig csak az egy elemi cellán belül található
atomokon fut végig.

Ezzel a rugalmas, koherens szórási hatáskeresztmet-
szet a következôképpen alakul:

Vegyük észre, hogy az elemi cellákon végigfutó m sze-

(7)
I (Ω) ∝

dσdiffr

dΩ
=

s, s′
ps

i

〈s′ Ui s〉 exp(i Kri )
m

exp(i KTm )
2

.

rinti összegzés csak a rács transzlációs szimmetriájától
függ! Errôl a rácstényezônek is nevezett összegrôl bebi-
zonyítható, hogy az N elemi cellából álló V térfogatú
kristályban a következô alakkal [5] azonosan egyenlô:

A Dirac-deltás alak azt fejezi ki, hogy a diffrakciós kísér-

(8)
m,n

exp i K [Tm Tn ] = N 2 8π 3

V τ
δ K ττ hkl .

letekben a szórt hullám intenzitása csak akkor különbözik
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nullától, ha a szórási vektor egy reciprokrács-vektorral

1. ábra. Polikristályos szilícium neutrondiffrakciós diagramja (W. Ko-
kelmann, Rotax, ISIS, 1999)
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egyenlô. A kristályrács transzlációs szimmetriája alapján
ugyanis definiálhatunk egy reciprokrácsot, amely a szilárd-
testfizika más területein is fontos szerepet is játszik.

A reciprokrács és a direkt rács elemi rácsvektorai kö-
zött az aibj = 2π δij (i, j = 1, 2, 3) összefüggés teremt
kapcsolatot, ahol δij a Kronecker-szimbólum (azonos in-
dexekre 1, különbözô indexekre 0). A τhkl = hb1 +kb2+
lb3 reciprokrács-vektor a direkt rács pontjaira fektethetô
(hkl ) Miller-indexû síkokat jellemzi, iránya az ilyen sí-
kokra merôleges irány, nagysága az ilyen síkok közötti
dhkl távolság reciprokával arányos:

Az elemi reciprokrács-vektorok kifejezhetôk a direkt rács

ττ hkl = 2π
dhkl

.

elemi rácsvektoraival:

A (8) egyenletbôl következô K = ττhkl feltétel nagyon

(9)

b1 =
2π
V

a2 × a3 ,

b2 =
2π
V

a3 × a1 ,

b3 =
2π
V

a1 × a2 .

fontos megkötést jelent a szórt neutronnyalábok szórási
vektoraira nézve, és általánosabb jelentôsége van a diff-
rakciós módszer gyakorlati megvalósítása szempontjából.
Ez ugyanis a vektoriális formában kifejezett Bragg-felté-
tel. Az irány szerinti egyenlôség megköveteli, hogy a szó-
rás olyan legyen, mintha a kristály (hkl ) Miller-indexû
síkja tükör módjára visszaverné a neutronnyalábot. Ezért
nevezzük a Dirac-delta-szerûen éles diffrakciós csúcsokat
reflexióknak. A nagyság szerinti egyenlôség pedig a jól
ismert Bragg-egyenletre vezet. Ugyanis:

k k′ = 2 2π
λ

sinθhkl =
2π
dhkl

,

azaz

2dhkl sinθhkl = λ.

(10)

Itt θhkl a beesô (és egyben a reflektált) nyalábnak a
tükrözési feltételt kielégítô (hkl ) Miller-indexû síkkal be-
zárt szöge. Ennek megfelelôen a beesô és a visszavert
nyaláb közötti szög 2θhkl .

Visszatérve a szórási hatáskeresztmetszet (7) kifejezé-
séhez, most már a különálló (hkl ) Miller-indexû reflexiók
intenzitásait is kifejezhetjük:

Ihkl ∝ N 2 8π 3

V
F (hk l ) 2 =

N 2 8π 3

V s, s′
ps

i

〈s′ Ui s〉 exp(i ττhklri )
2

= (11)

N 2 8π 3

V s, s′
ps

i

〈s′ Ui s〉 exp 2π i (hxi kyi lzi )
2

.

A (hkl ) Miller-indexû reflexiót tehát meghatározza a
Bragg-feltétel és az itt szereplô F (hkl ) komplex szerkeze-
ti tényezô.

Nukleáris és mágneses szórás

A szórási hatáskeresztmetszet kifejezésében tisztázásra
vár még az Ui potenciál jelentése. A neutron és az egyet-
len pontba koncentrált, pontszerûnek tekintett mágneses
atom Ui kölcsönhatási potenciáljának a kifejezését, a
mágneses atom neutronszórási tényezô jét Halpern és
Johnson számították ki [6] 1939-ben:

Itt bi az i -edik atom nukleáris szórási tényezôje, a szó-

(12)Ui = bi pi S⊥i σσ .

rási szögtôl független, izotróp mennyiség, mivel az atom-
mag az atom méretéhez képest valóban pontszerûnek
tekinthetô, és a pont Fourier-transzformáltja minden
irányból nézve azonos. Értéke az atommag tulajdonságai-
tól függ, a különbözô fajta izotópok esetére bi kéziköny-
vekben, táblázatba foglalva megtalálható.

Az i -edik atom mágneses szórási tényezôjében pi az
atom Bohr-magneton egységekben mért µ mágneses
momentumával arányos mennyiség: pi = 0,27µi fi (K),
ahol fi (hkl ) a mágneses szórásban résztvevô elektronok
ρm(R) térbeli sûrûségfüggvényének Fourier-transzfor-
máltja, a mágneses alaktényezô (form faktor):

A mágneses alaktényezô a röntgenszórási amplitúdó-

(13)f (K) = f (hk l ) ∼ ⌡
⌠ dR ρm (R) exp(iKR) .

hoz hasonlóan az elektronok sûrûségfüggvényének tér-
beli kiterjedtsége miatt a szórási szög növekedésével erô-
sen csökken. A legtöbb anyagban

szórási szögeknél a mágneses neutronszórás intenzitása a

K
4π

= sinθ
λ

≥ 0,5

nukleáris intenzitás néhány százalékára lecsökken. A
különbözô fajta atomok és ionok esetére a mágneses
alaktényezô mért és/vagy kiszámított függvényei az iro-
dalomban, kézikönyvekben, cikkekben megtalálhatóak.
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A neutronszórási tényezô (12) képletében szereplô

2. ábra. Az elsô Oak Ridge-i neutrondiffraktométer sematikus rajza [7]
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vektort: mágneses szórási vektornakS⊥i = Si (Si K) K
nevezzük, és azt fejezi ki, hogy az Si egységvektor irányá-
ba mutató atomi mágneses momentumnak csak a Ki =
ττhkl szórási vektorra merôleges komponense vesz részt a
szórási folyamatban. Ugyanabban a (12) képletben σσ a
neutronok állapotfüggvényeire ható spinoperátor.

Végül a kölcsönhatási potenciálból kapott (12) szórási
tényezô kifejezését a (10) képletbe helyettesítve kapjuk a
neutrondiffrakciós szerkezeti tényezôre:

Ez a szerkezeti tényezô függ a beesô és a szóródott

(14)
F (hk l ) 2 =

s, s′
ps

i

〈s′ bi piS⊥i σσ s〉 exp 2π i (hxi kyi lzi )
2

.

neutronok spinjétôl is. A szórási amplitúdó egyes
mátrixelemeit a spinállapotok és a Pauli-féle〈 s′ U s 〉

spinmátrixok ismert konkrét alakjának a felhasználásával
számíthatjuk ki. A részletes számítás során a polarizált
neutronokkal végzett szóráskísérletek rendkívül érdekes
lehetôségeit is tárgyalhatnánk, itt azonban csak a polari-
zálatlan neutrondiffrakcióra kívánunk szorítkozni, amikor
a beesô nyaláb ½ spinû neutronjainak kétféle spinállapo-
ta egyenlô valószínûséggel fordul elô: p+ = p− = 1/2.
Ekkor a szerkezeti tényezô két, egymástól független tag-
ra, egy nukleáris és egy mágneses szerkezeti tényezôre
esik szét, a lehetséges kereszt tagok kioltják egymást:

A neutrondiffrakcióra is érvényes vektoriális Bragg-

(15)

I (hk l) ∝ F (hk l ) 2 = Fn (hk l )
2 Fm (hk l )

2 =

i

bi exp 2π i (hxi kyi lzi )
2

i

pi S⊥i exp 2π i (hxi kyi lzi )
2

.

egyenlet a röntgendiffrakciónál megszokott kísérleti tech-
nikai következményeket vonja maga után (Laue-, forgó-
kristályos, Debye–Scherrer mérési elrendezések, Ewald-
konstrukció stb.). A kristályra esô neutronnyaláb rugal-
mas, koherens szóródása csak olyan irányokban lesz
nullától különbözô, amelyek kielégítik a reciprokrács,
azaz közvetve a direkt kristályrács szimmetriatulajdonsá-
gaira jellemzô Bragg-feltételt. Ilyen irányokban a térszög

szerint (elvileg) végtelenül keskeny reflexiós csúcsokat
találunk, amelyeknek integrális intenzitása a szerkezeti
tényezôtôl függ. A matematika fogalmaival kifejezve a
háromdimenziós, tökéletesen periodikus potenciálfügg-
vény Fourier-transzformálása diszkrét együtthatójú Fou-
rier-sorhoz, a diszkrét (hkl ) indexû reflexiók összegéhez
vezetett.

Gyakorlatilag a valódi kristály rugalmatlan és inkohe-
rens szórása növeli a mérést zavaró háttérintenzitást, to-
vábbá a kristály véges mérete, a tökéletlen kísérleti elren-
dezés, a széttartó nyaláb, a véges detektálási térszög stb.
miatt a reflexiós csúcsok is kiszélesednek. Ezekkel a kor-
látozásokkal azonban egy elképzelt ideális mérési elren-
dezésben a szórási vektorok teljes térszögtartományában
meg kell mérnünk a reflexiós csúcsok intenzitását, vagyis
a szerkezeti tényezôk négyzetét, és a szerkezeti ténye-
zôkbôl legalábbis elvileg Fourier-transzformációval elôál-
líthatjuk a kristályrács neutronszórási (nukleáris és mág-
neses) potenciálfüggvényét.

Kísérleti körülmények

A neutronszórási kísérletekhez szükséges neutronfluxust
gyakorlatilag csak nukleáris reaktorokból tudunk nyerni.
A szilárd anyagok kristályos és mágneses szerkezetének
kutatása céljából az elsô neutronspektrométert, vagy in-
kább neutrondiffraktométert, 1945-ben építették az Egye-
sült Államokban, az Argonne National Laboratory reakto-
ránál. Magyarországon a Központi Fizikai Kutató Intézet
kísérleti reaktora mellett 1962 óta mûködik neutrondiff-
raktométer (sematikus rajz a 2. ábrán látható).

A reaktorokból nyerhetô termikus neutronok fluxusa
(a másodpercenként egységnyi felületen áthaladó ré-
szecskék száma) a reaktor teljesítményétôl függôen 1012–
1015 n/s/cm2 között változik. A 1015 n/s/cm2 nagyságren-
dû felsô határ a röntgensugárforrásokkal összehasonlítva
még mindig nagyon kicsiny, ezért a neutronszórási kísér-
leteket mindig gondosan optimalizálni kell az adott flu-
xus mellett a legjobb felbontóképesség elérése céljából.

A diffrakciós kísérletekhez szükséges monokromati-
kus, éles energiaeloszlású nyalábot a folytonos energia-
spektrumból monokromátor egykristállyal állíthatjuk elô.
A kiválasztott hullámhossz általában körülbelül 0,1 nm, a
Maxwell-féle sebességeloszlás termikus csúcsa.

Nyilvánvaló, hogy a monokromatizálás egy „válogatási”
folyamat, amelyben a nem megfelelô energiájú neutro-
noktól meg kell szabadulnunk, nagyon jelentôsen csök-
kentve ezzel a nyaláb fluxusát. A monokromátor egykris-
tály-tulajdonságainak megválasztásával lehet elérni a nya-
láb felbontóképessége és intenzitása közötti kompromisz-
szumos optimumot.

A vizsgált anyagminta atomi léptékû kristálytani vagy
mágneses szerkezete külsô környezeti paraméterek függ-
vénye. A különbözô szerkezetû fázisok tulajdonságainak
és a fázisok közötti átalakulásoknak a tanulmányozása
céljából a paraméterek jól kézben tartott, folyamatos vál-
toztatására alkalmas berendezésekre, alacsony hômér-
sékletû kriosztátokra, magas hômérsékletû kályhára,
mágnesre, nyomáskamrára stb. van szükség. Az ilyen
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berendezések szerkezeti anyagainak kiválasztásakor a
neutronszórási tulajdonságok (abszorpció, koherens és
inkoherens szórás) is jelentôs szerepet kapnak, a nyaláb
útjába esô alkatrészeket általában alumíniumból vagy
vanádiumból készítik.

A szóródott neutronok intenzitásának szögeloszlását,
azaz a differenciális szórási hatáskeresztmetszetet a minta
körül igen finom szögléptékkel forgatható neutronszám-
láló detektorral mérjük meg. A mérések hatékonyságát
fokozza a pozícióérzékeny vonaldetektorok vagy kétdi-
menziós mátrixdetektorok alkalmazása.

A neutrondiffrakciós szerkezetvizsgálat legfontosabb
elvi és gyakorlati elônyei a következôkben foglalhatók
össze.

– A nukleáris szórási tényezô az atomsúlynak nem
monoton függvénye, ellentétben a röntgenszórási ténye-
zôvel. Így neutronokkal a kis rendszámú elemek szórása
is jól mérhetô a nagyobb rendszámú atomok mellett, pél-
dául a hidrogén és a deutérium szerkezeti paraméterei is
meghatározhatóak szerves anyagokban. Ugyanígy a pe-
riódusos rendszer szomszédos elemei, sôt azonos elem
különbözô izotópjai is lényegesen eltérô neutronszórási
tényezôjûek lehetnek. Egyes elemek (pl. Ti, Mn stb.)
nukleáris szórási tényezôje (b ) éppenséggel negatív. Egy
rendezett kristály diffrakciós képében az átlagos összeté-
telre jellemzô alapreflexiókban az atomi összetevôk szó-
rási tényezôinek súlyozott összege, a kristálytani rende-
zettségre jellemzô szuperreflexiókban pedig a szórási
tényezôk közötti különbségek jelennek meg. Ezért neut-
rondiffrakcióval a rendezett állapotnak és a rendezôdés
folyamatának vizsgálatára közeli rendszámú összetevôk-
bôl álló anyagi rendszerekben is lehetôség nyílik. Ennek
érdekes példája az intermetallikus mangánötvözetek ren-
dezôdésének vizsgálata, ahol a rendezettségre jellemzô
szuperreflexiók intenzitása nagyobb lehet, mint az alap-
reflexióké.

– A rendezett mágneses anyagok atomi léptékû perio-
dikusmágneses szerkezetének meghatározására és a kom-
penzálatlan mágneses momentumú elektronok sûrûségel-
oszlásának tanulmányozására a neutrondiffrakció egye-
dülálló, mással nem helyettesíthetô vizsgálati módszer.

Mágneses szerkezetek vizsgálata

A neutrondiffrakció a mágneses szerkezetek meghatáro-
zásának közvetlen módszere. Rendezett mágneses szer-
kezetekben az atomi mágneses momentumok irány és
nagyság szerint a térben periodikus elrendezôdésben
helyezkednek el, vagyis a kristályon belül kialakul egy
„mágneses kristály”, amelynek elemi cellája nem szük-
ségképpen azonos a kristályszerkezet elemi cellájával. A
mágnesesen rendezett fázis csak egy kritikus hômérséklet
alatt marad fenn, fölötte a „mágneses kristály megolvad”,
a magas hômérsékletû paramágneses fázisban a mágne-
ses momentumok idôbeli átlaga minden kristálytani
atomi pozícióban nulla.

Az átmeneti fémek részben betöltött belsô elektronhé-
jú atomjainak természetes sajátsága a rendezôdô mágne-
ses momentum. Ilyen átmeneti fémek a vas (3d), a Pd

(4d) és a Pt (5d) csoportba, a ritkaföldfémek (4f) csoport-
jába és az aktinidák (5f) csoportjába tartozó elemek. A 3d
átmeneti fémek, azok vegyületei és ötvözetei az anyagok
mágneses tulajdonságainak a kutatásában mind a tudo-
mányos érdekesség, mind a mûszaki alkalmazhatóság
szempontjából kezdettôl fogva igen jó modellanyagok-
nak bizonyultak. A szilárd anyagok rendezett mágneses
szerkezeteinek változatokban gazdag világát éppen a
neutronszórási kísérletek segítettek felderíteni.

Az ismert mágneses szerkezetek jelentôs hányadát a
három legegyszerûbb kollineáris (azonos vektoregyenes-
sel jellemzett) szerkezeti típus, a ferromágneses, az anti-
ferromágneses és a ferrimágneses szerkezetek valamelyi-
kébe tudjuk besorolni.

A diffrakciós módszerek ismert hátránya a mért szer-
kezeti tényezôknek – a szóró potenciál Fourier-kompo-
nenseinek – a fázis szerinti bizonytalansága. A mágneses
szerkezetek neutrondiffrakciós meghatározása során to-
vábbi információveszteséget jelent az, hogy a mágneses
momentumoknak csak a szórási vektorra merôleges
komponense vesz részt a szórásban.

Így a mágneses szerkezetek meghatározása is általában,
próba–hiba (trial and error ) módszerrel történik. Az elô-
zetes röntgendiffrakciós, klasszikus mágnesezettség, szusz-
ceptibilitás, anizotrópia, Mössbauer-effektus és egyéb mé-
résekbôl általában az anyag kristályszerkezetét, makrosz-
kopikus mágneses tulajdonságait, mágneses szimmetriáit
és orientációját ismertnek vehetjük. A neutrondiffrakciós
kép alapvetô tulajdonságaiból meríthetô néhány (pl. a
mágneses elemi cella méreteire vonatkozó) útmutatás alap-
ján mágneses szerkezeti modelleket konstruálunk, azaz a
mágneses elemi cella atomjaihoz meghatározott irányú és
nagyságú mágneses momentumokat rendelünk. Minden
modellhez kiszámítjuk a szerkezeti tényezôket, és megvizs-
gáljuk, hogy melyik modell számított szerkezeti tényezôi
képesek számot adni a mért neutrondiffrakciós kép inten-
zitásviszonyairól. Ez a módszer természetesen mindig tar-
talmazza a többértelmûség elvi lehetôségét, de nem túlsá-
gosan bonyolult, mágneses elemi cellájú anyagokban álta-
lában a lehetséges, egymástól minôségileg különbözô mo-
dellek teljes családja áttekinthetô.

A modellek megkonstruálásához a módszeres intuíció
mellett fontos segítséget nyújthat a mágneses tércsopor-
tok számbavétele és a kristálytani tércsoportok irreduci-
bilis ábrázolásainak ismerete.

A lehetséges mágneses szerkezetek kiválasztásának
egyik gyakorlatilag használható, algoritmizált matematikai
módszere a másodrendû fázisátalakulások Landau-féle
elméletén alapul. Ennek lényege, hogy a kritikus pontban
másodrendû fázisátalakulással kialakuló mágneses szerke-
zet szimmetriacsoportja a paramágneses fázis szimmetria-
csoportjának az alcsoportja lesz. A lehetséges mágneses
szimmetriacsoport kiválasztása céljából a rendszer termo-
dinamikai potenciálját a kristálytani tércsoport irreducibilis
ábrázolásainak bázisfüggvényei szerint sorbafejtjük, és a
sorfejtési együtthatókra a Landau-elmélet szerint kirótt
feltételek a megfelelô alcsoport kiválasztására vezetnek. A
fázisátalakulás másodrendû jellegének kikötésével az
adott kristálytani tércsoport lehetséges mágneses szerke-
zetei közül egy leszûkített osztályt kapunk meg, viszont a
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csoportmûveletek alkalmazásával a mágneses szerkezet
finom részleteirôl is kaphatunk információt. Ennek az el-
méleti módszernek az elsô sikere az a-Fe2O3 vegyület
gyenge ferromágnesességének értelmezése volt.

A neutrondiffrakcióval meghatározott mágneses szer-
kezetek leírása összefoglaló gyûjteményekben megtalál-
ható. Oles és munkatársai 1976-ban az addig általuk is-
mert összes irodalmi adatot könyv formájában adták ki
[8]. Egy másik kiadvány folyamatos megjelenésû, a Nem-
zetközi Krisztallográfiai Unió (IUCr) Neutrondiffrakciós
Bizottsága 1972 óta gyûjti és az elôfizetôknek továbbítja
az új neutrondiffrakciós eredményeket befûzhetô dosz-
sziélapok formájában [9].

Néhány hazai eredmény

1966 és 1973 között néhány érdekes eredmény született a
KFKI kísérleti atomreaktora mellett mûködô neutrondiff-
raktométeren a vegyületszerû összetétellel rendezôdô in-
termetallikus mangánötvözetek (Mn3Pt, MnPt, Mn3(Rh,Pt),
MnPd3, MnPd2, Mn3Pd5, MnPd, Mn-Ge és Mn-Ga) antiferro-
mágneses szerkezeteinek tanulmányozása közben.

Talán a legfontosabb lelemény egy antiferromágne-
ses–antiferromágneses elsôrendû fázisátalakulás felfede-
zése, részletes vizsgálata és elméleti értelmezési kísérlete
volt az Mn-Pt ötvözetrendszer Mn3Pt összetételû interme-
tallikus fázisa környezetében. Egy diplomamunka tárgya
volt az ismert Cu3Au kristályszerkezeti típusú Mn3Rh öt-
vözet háromszöges mágneses szerkezetének és a mágne-
ses fázis „megolvadását” jelentô kritikus Néel-hômérsék-
letének a tanulmányozása a Mn3(Rh,Pt) háromalkotós
ötvözetrendszerben. Egy napon az Mn3Pt összetételû
mintában folyékony nitrogén hômérsékletrôl (77 K) fel-
fûtve mértük a kristálytani elemi cellával azonos mágne-
ses elemi cellájú háromszöges antiferromágneses fázis
jellemzô mágneses reflexióját a Néel-pont meghatározása
céljából. Estefelé a mágneses járulék szobahômérséklet
alatt nullára csökkent, így megnyugodva abban, hogy a
Néel-pontot megmértük, az éjszaka folyamán programo-
zott méréssel fel akartuk venni a nukleáris diffrakciós
diagrammot a vélt szobahômérsékletû paramágneses
fázisban az újonnan automatizált diffraktométer-elektro-
nika segítségével. Reggel csodálkozva láttuk, hogy a nuk-
leáris reflexiókon kívül új reflexiók jelentek meg feles
Miller-indexû pozíciókban, ami nyilvánvalóan kettôzött
elemi cellájú, új mágneses szerkezet megjelenését jelezte.
Ennek az antiferromágneses–antiferromágneses elsôren-
dû fázisátalakulásnak a létezését korábban a szakiroda-
lomban nem ismerték. Ezzel indult az a kutatási program,
amelynek az eredményeit elég jó impakttal sikerült több
lépésben közölni [10, 11].

A másik értékelhetô eredmény az Mn-Pd ötvözetrend-
szerben két új, korábban nem ismert intermetallikus fázis
kristálytani és mágneses szerkezeteinek a meghatározása
[12–14]. Az MnPd2 és az Mn3Pd5 fázisok rendezett kris-
tályszerkezetét, az atomi pozícióparamétereket éppen a
mangánatom negatív neutronszórási amplitúdója követ-
keztében sikerült a szuperreflexiókból elfogadható pon-
tossággal kiszámítani.

Mindkét fentebb említett ötvözetrendszerben és a Mn-
Ni rendszerben is az 50–50% összetétel környezetében
tetragonális CuAu-I típusú kristályszerkezetû MnPt, MnPd
és MnNi intermetallikus fázisokat találtunk, azonos anti-
ferromágneses szerkezettel, amelyeknek a részletes vizs-
gálata [15] az Intézet kutatói közösségében a rendelke-
zésre álló eszközökkel Pál Lénárd aktív részvételével
történt. Sokáig azt gondolhattuk, hogy ezek a drága ne-
mesfémekkel ötvözött, mereven törékeny, nulla mágne-
sezettségû „good for nothing” anyagok csak az alapkuta-
tás szempontjából voltak fontosak. A Winchester típusú
mágneses lemeztárolókban az utóbbi évtizedben az óriás
mágneses ellenállás-változás jelenségén alapuló kiolvasó
fejeket alkalmaznak. Ezekben az úgynevezett spinszele-
pekben az egyik ferromágneses réteg mágnesezettségé-
nek irányát egy antiferromágneses mangánötvözetû vé-
konyréteggel célszerû az alkalmazott külsô tértôl függet-
lenül rögzíteni. Meglepetéssel tapasztalhattuk, hogy az itt
felsorolt kutatási eredmények, amelyek több mint 30
évvel ezelôtt annyi intellektuális örömöt okoztak, gyakor-
lati alkalmazást is nyertek, és ismét a tudományos közvé-
lemény érdeklôdésére számíthatnak.
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