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Tre tigerspring for
materiale-
forskningen

Materialeforskningens CERN. Sadan kan man beskrive
de store nye forskningsfaciliteter, der for tiden er ved at
blive bygget i hhv. Lund i Sverige og Hamborg i Tyskland.
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denne og naste udgave af Aktuel Naturviden-

skab er danske forskere inden for materialeviden-
skab i bred forstand giet sammen for at skrive en
serie artikler, som illustrerer de nye muligheder, der
3bner sig for dansk materialeforskning i den nere
fremtid. Helt nye faciliteter er ved at blive bygget i
Lund og Hamborg — i kort afstand fra og dermed
let tilgengelige for alle de danske forskningsmil-
joer. Nermere bestemt er der tale om neutronkil-
den European Spallation Source (ESS), der opferes
af et stort europaisk konsortium med svensk-dansk
vartskab, den europeiske fri-elektron rentgen-laser,
European X-ray Free Electron Laser (E-XFEL), der
opferes med tysk vertskab, samt den svenske MAX
IV synkrotron-rentgenkilde. De tre faciliteter kom-
mer til sammen til at udgere en slags “materiale-
forskningens CERN?, hvor nermest alle typer af
materialer kan undersages ved hjelp af en rekke
hejt specialiserede instrumenter. Ved at studere og
udvikle nye materialetyper er det hibet, at forsk-
ningen kan hjelpe til med at lose en lang reekke af
samfundets problemer indenfor fx milje- og klima,
energi, transport, medicin og sundhed.

Narverende artikel beskriver de tre faciliteter,
hvordan de tre faciliteter komplementerer hinanden
samt hvilke instrumenter ved faciliteterne, der har
serlig dansk interesse.

Rantgen og neutroner

Felles for alle de eksperimentelle teknikker, der
beskrives i dette tema, er, at de underseger veksel-
virkningen mellem en rgntgen- eller neutronstrile
og en materialeprove.

Som beskrevet i kvantemekanikken kan energi
(lys) opfere sig som enten belger eller partikler. P4
samme méde kan partikler opfere sig som enten
belger eller partikler. Det viser sig, at neutroner,
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der er kommet i termisk ligeveegt med et materi-
ale ved stuetemperatur, har en belgelengde pa 0,1
- 1 nm, altsé teet pa afstandene mellem atomerne
og lidt lengere end bolgelzngden af rentgenstra-
ling. Derfor kan man “se” atomer med bide rent-
gen- og neutronstriling. Men neutronerne ser mere
end bare atomerne: De vekselvirker ogsd med mag-
netisme i materialerne og med de vibrationer, som
atomerne i materialerne laver.

Det er satligt for neutronen, at den ikke har nogen
ladning og derfor kun vekselvirker svagt med de
fleste materialer. Det gor, at man kan se ind i meget
store prover eller sende strdlingen gennem tykke
vaegge pa fx koleenheder eller magneter, hvis man
vil undersege proven under specielle fysiske forhold.
Der er eksempler pa eksperimenter, hvor en hel
motorblok fra en lastbil er blevet undersegt.

En anden serlig egenskab for neutronen er, at
den kan optage energi fra eller afgive energi til
det materiale, den vekselvirker med. Energien bli-
ver omsat til/fra vibrationer i materialet. Det kan
udnyttes til at undersoge, hvordan vibrationerne
har indflydelse pa et materiales egenskaber.

Nér man lyser pd en preve med neutronstraling
spredes strilerne ved vekselvirkning med atomker-
nerne, og denne spredning skaber et unikt men-
ster af strdling pa grund af interferens mellem stri-
ler spredt fra de enkelte atomer. Nar man studerer
sammenhangen mellem den striling, der sendes ind
mod preven og den striling, der udsendes fra pro-
ven, kan man med forskellige metoder bdde mile
strukturer i materialet og dynamiske fenomener.

Neutroner fornemmer atomer meget anderledes end
rontgenstriling. Hvor neutroner vekselvirker med
atomkernen, vekselvirker rontgen med elektronerne,
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og jo flere elektroner i et givent materiale, jo mere
spredes rentgenstralerne. Med rentgen kan man
derfor let “se” guld, men det er svert at se fx ilt,
hvis det er i nzrheden af guld, da den sterke spred-
ning fra de tunge guldatomer overdever sprednin-
gen fra de meget lettere ilt-atomer. Ligeledes er det
svert fx at se forskel pd mangan og jern, da de star
lige ved siden af hinanden i det periodiske system,
og derfor spreder nasten ens.

Med neutronernes mere komplicerede vekselvirk-
ning med atomkernerne er det derimod let at se
oxygen i nzrheden af guld, og det er let at se forskel
pa mangan og jern. P4 den anden side er intensite-
ten af rentgenstriler fra synkrotroner mange gange
kraftigere, og visse eksperimenter er derfor lettere at
lave med rentgen end med neutroner.

Verdens kraftigste neutronkilde
ESS-faciliteten, der er under opforelse i Lund i Sve-
rige med tilknyttet datacenter i Kebenhavn, bliver
verdens langt kraftigste neutronkilde.

ESS er en spallationskilde, hvor intens neutron-
straling laves ved at bombardere et tungt grundstof
med protoner, der beveger sig tet pa lysets hastig-
hed. Kilden og instrumenterne er tilsammen si
dyre, at de fleste lande ikke kan bygge dem alene.
Derfor bygges ESS med Danmark og Sverige som
varter og med 15 andre europziske lande som sam-
arbejdspartnere.

Neutronerne, der produceres, skal benyttes pa den
bedste mide. Derfor bliver en rekke forskellige
instrumenter placeret rundt om kilden. Tilsam-
men vil de 22 instrumenter vere i stand til at lave

Nye faciliteter - og instrumenter med et dansk isleet

Alle tre nye faciliteter far instrumenter med et dansk isleet:
European Spallation Source skal forsynes med i alt 22 instru-
menter, hvoraf de 12 forelgbig er besluttet ud fra en raekke
indsendte forslag. Tre af de accepterede forslag blev fremsat
af et dansk-schweizisk konsortium. Derudover er stort set
alle neutronguides, der skal anvendes pa ESS, designet i Dan-
mark ved brug af det danske simuleringssoftware McStas.
Denne ekspertise ligger ogsa bag de helt nye design bag de
dansk- schweiziske ESS-instrumenter.

Pa MAX-IV bliver DANMAX-instrumentet den danske adgangs-

vej til garanteret brug af instrumenter ved faciliteten. Instru-
mentet designes og bygges pa DTU og AU. Det er tanken, at
det danske simuleringssoftware McXtrace skal benyttes til
design af instrumentet.

Pa E-XFEL bliver instrumentet FXE en dansk in-kind leverance,
dvs. at arbejdet med design og konstruktion udfgres i Dan-
mark for danske midler og geelder som del af det danske
medlemskab af E-XFEL. Det er foreslaet, at det danske simu-
leringssoftware McXtrace kan benyttes som del af data-ana-
lysen pa FXE-instrumentet.
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Produktion af neutronstraler

Neutronen blev farste gang eksperimentelt bekraeftet, da
engleenderen James Chadwick i 1932 lavede forsgg med at
sende alfa-partikler ind i beryllium, hvorved der blev dannet
kulstof og neutroner.

Til fremstilling af kraftige neutronstraler benyttes i dag to
andre metoder: fission og spallation. Fission foregar i en ker-
nereaktor. Her fanges langsomme neutroner af U-235 kerner.
Kernen splittes herefter til to nye kerner og udsender samti-
dig to-tre neutroner. Disse neutroner kan splitte endnu en
U-235 kerne og dermed starte en kaedereaktion. Den ene
neutron benyttes til at opretholde kaedereaktionen, mens de
andre kan bruges til andet, fx til at foretage spredningsekspe-
rimenter.

Spallationsprocessen foregar ved, at protoner accelereres til
hastigheder teet pa lysets, hvorefter de rammer en tung
atomkerne som fx kviksgly, bly eller wolfram. Det resulterer i
en meget ustabil kerne, som hurtigt udsender en sky af bade
protoner, neutroner og gammastraling. En af fordelene ved
spallationskilder er, at der ikke er en kaedereaktion, der skal

Neutronen blev teoretisk foreslaet i
1920. | 1932 fastlog engleenderen
James Chadwick med eksperimenter,
at neutronen var en partikel med en
masse taet pa protronens og uden lad-
ning. Chadwick fik i 1935 Nobelprisen i
fysik for opdagelsen af neutronen.

Foto: Los Alamos National Laboratory.

eksperimenter til udforskning af stort set alle typer
materialer. I oktober 2014 blev de forste 12 instru-
menter udvalgt, men der er stadig plads til (mindst)
10 yderligere instrumenter, som forskergrupper og
industri senere kan indsende forslag til.

Selve kilden bestar af en ca. 600 m lang superle-
dende linear accelerator, der accelererer protoner
til en energi pd 2,5 GeV (giga-elektronvolt), hvil-
ket svarer til 96 % af lysets hastighed. Protonerne
sendes herefter ind i et svinghjul lavet af wolfram
med en diameter pd 2,5 m og en vagt pd nesten 5
ton. Effekten af protonstralen vil nd op pd 5 MW,
s hjulet roterer (med 25,5 omdrejninger pr. minut)
og er kolet med heliumgas for at forhindre, at det
smelter. Nir protonerne stgder ind i wolframato-
merne, sker spallationsprocessen, hvor wolframker-
nerne deles i mindre dele, og der udsendes neutro-
ner. For neutronerne kan anvendes ved instrumen-
terne, skal de “keles ned” til lavere energier, hvilket
kan gores med fx vand ved stuetemperatur eller fly-
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kontrolleres. Hvis neutronproduktionen skal stoppes, slukkes
acceleratoren. Ved bade fission og spallation sendes hurtige
neutronerne ud i alle retninger. Neutronerne skal derefter
bremses op, enten i vand eller flydende hydrogen. Derefter er
det muligt at guide neutronerne, sa de hovedsageligt sendes
mod instrumenterne placeret rundt om kilden. Ved ESS i
Lund bliver de korteste instrumenter ca. 10 meter lange,
mens de laengste bliver ca. 160 meter lange.

De forste materialevidenskabelige eksperimenter med neu-
troner blev udfgrt under og lige efter 2. verdenskrig i USA og
Canada, som havde bygget kernereaktorer i forbindelse med
Manhattan-projektet. Her viste det sig, at neutroner kunne
bruges til at studere struktur, magnetisme og gittervibratio-
ner i materialer. Dette arbejde gav Clifford Schull og Bertram
Brockhouse Nobelprisen i fysik i 1994.

dende brint. Efter “nedkelingen” fores neutronerne
vha. neutronguider ud til instrumenterne, som er
placeret i forskellige afstande fra kilden — helt op il
160 m vzk.

En kraftig laser - der skyder med
rgntgenstraling

I lighed med ESS faciliteten er E-XFEL, der er
under opferelser neer Hamborg i Tyskland, et stort
internationalt projekt med deltagelse af 12 lande,
heriblandt Danmark.

Ligesom ESS er E-XFEL og andre rontgenlasere
baseret pa en lang, linezr accelerator, hvor ladede
partikler accelereres op til 17,5 GeV, svarende til

en hastighed ganske tet pd lysets. I E-XFEL er de
ladede partikler elektroner i stedet for protoner, og i
stedet for at ramme et metal, bliver bundter af elek-
tronerne sendt igennem et flere hundrede meter
langt magnetsystem, en sikaldt undulator. Mag-
neterne sztter elektronbundterne i svingninger, og



takket vere deres ekstreme hastighed og omhyg-

geligt skreddersyede egenskaber vekselvirker elek-
tronbundterne kraftigt med det udsendte rontgen-
lys. Det fir elektronerne i et bundt til at danne
yderligere mikro-bundter, som alle svinger i take,
hvilket far den udsendte rentgenstraling til at blive
tusinder af gange kraftigere. Stralingen fra elektro-
nerne ligner p mange mader laserlys, og derfor kal-
des denne type facilitet ofte en fri-elektron-laser.

Pulserne af rentgenlys fra en fri-elektron-laser er
udover at vere utroligt intense ogsd kendetegnet
ved at vare exceptionelt korte, typisk under 100
femtosekunder (en nesten ufattelig kort tidsenhed,
da et femtosekund = 10> sekunder). Kombinatio-
nen af ultra-korte og ultra-intense pulser af rentgen
dbner dore til en lang rekke af eksperimenter, som
hidtil har veret umulige, og man forventer, at den
Europiske XFEL vil bidrage med banebrydende
eksperimenter indenfor mange omrider, fra pro-
tein-studier til materialefysik og kemi.

Foto af del af installationen af den
3,4 km lange accelerator pa
E-XFEL.

Acceleratoren starter ved Deut-
ches Elektronen-Synchrotron
(DESY) i Hamburg og lgber 3,4 km
under jorden til byen Schelefeld.

Acceleratoren starter ved Deutches Elektronen-
Synchrotron (DESY) i Hamburg og lober 3,4 km
under jorden til byen Schenefeld, hvor facilitetens
6 instrumenter deler strilingen fra i alt 3 undulato-
rer. Instrumentet Femtosecond X-ray Experiments
(FXE) bliver en dansk leverance til XFEL i et sam-
arbejde mellem DTU Fysik og det danske firma J]
X-ray. Kombineret med et avanceret lasersystem til
at “kickstarte” de kemiske reaktioner og bevabnet
med en lang rekke forskellige detektorsystemer vil
dette instrument populert sagt blive i stand til at se
ind i selve reaktionspilen i de kemiske reaktionslig-
ninger.

MAX IV synkrotronen

Lige ved siden af det sted, hvor ESS opferes i Lund,
er en anden stor facilitet ved at blive ferdiggjort,
nemlig MAX IV synkrotronen. I modsatning til de
linezre acceleratorer pd ESS og E-XFEL fir MAX IV
en sikaldt lagerring, en ringformet accelerator som
bide kan accelerere og lagre partikler. I lagerringen
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MAX-IV
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Kortpulsanlaeg
Ekstremt korte lysglimt
kan producres her

Mindre lagerring, 1,5 GeV
Omkreds 96 meter

Elektronkanon

Beamlines
Lyset fra afbgjningen af
elektronerne sendes ud
gennem ror til forsggs-
opstillingerne. Bglgelaengde
og fokus kan styres.

Kontorer og
besggscenter m.m.

Stor lagerring, 3,0 GeV
Omkreds pa hele 528 meter.

Lagrer elektroner i et vakuumrgr som

acceleres i linjeacceleratoren.
Elektronerne styres rundt i ringen
ved hjeelp af magneter. Nar elektronerne
aendrer retning, udsender de lys
- sakaldt synkrotronstraling.

MAX TV

Skematisk tegning af pulverdiffraktions-beamlinje, fx i for-
bindelse med DANMAX pa MAX-IV faciliteten. Rgntgenstralin-
gen genereres, nar elektronerne i lagerringen passerer igen-
nem magnetfelterne i undulatoren. En enkelt bolgeleengde

Rgntgenstraling og rentgenkilder

Rentgenstraling er elektromagnetisk straling ligesom almin-
deligt synligt lys og radiobglger, men det har en meget kor-
tere bglgelaengde: 5 pm til 10 nm. Den korte bglgelaengde
betyder, at rentgenfotonerne har en hgj energi - faktisk sa
hgj, at de kan skade molekyler, herunder vores DNA, og stra-
lingen kaldes derfor ioniserende straling.

Regntgenstraling kan fremstilles ved hjeelp af rentgenrgr (som
i tyskeren Wilhelm Rontgens oprindelige eksperiment fra
1895), hvor elektroner accelereres mod en anode af metal.
Elektronerne bliver bremset brat, dvs. kraftigt accelereret,
nar de rammer de tunge metalatomer, og denne acceleration
af ladede partikler udsender rgntgenstraler. Stralingen fra et
rentgenrgr er ikke saerlig intens, men heldigvis findes der
andre mader at accelerere elektroner og derved lave rgntgen-
straling.

| en synkrotron accelereres elektronerne forst i en linezer
accelerator op til hastigheder taet pa lysets, hvorefter de sky-
des ind i en ringformet accelerator (selve synkrotronen), hvor
yderligere accelerator-moduler vedligeholder elektronernes
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Forsggsstationer
For enden af hver beamline er der
en forsggsstation med forsggs-
opstillinger optimeret til et
forskningsfelt.

Illustration: Mads Ry Jargensen

veelges ud vha. en monokromator og sendes ind mod prgven.
Rentgenstralingen vil blive spredt som kegler. Intensiteten og
positionen af disse kegler optages pa en detektor og kan
bruges til at modellere den atomare struktur.

energi, imens meterstore magnetiske elementer rundt om
ringen pa forskellig vis accelererer elektronerne i buede eller
slalom-formede baner. Denne acceleration far elektronerne
til at udsende straling, der er mange stgrrelsesordner krafti-
gere end fra et rentgenrgr. MAX IV i Lund abner i 2016 og er
en topmoderne synkrotron, der pa flere parametre vil sla alle
de eksisterende rgntgenkilder.

Til at danne intens rgntgenstraling kan man ogsa benytte en
enkelt, men meget kraftigere, lineser accelerator og en
meget lang magnetstruktur med flere tusinde magneter med
Nord-Syd pegende skiftevis hver vej, sadan at den straling,
der udsendes fra hver enkelt elektron, kommer i fase. Denne
type accelerator kaldes en fri-elektron laser, da rontgenstra-
lingen har nogle af de samme egenskaber som en laserstrale,
og intensiteten er mange gange kraftigere end selv en syn-
krotron. E-XFEL i Hamborg vil fra 2017 producere straling, der
er sa kraftig, at den vil gdelaegge mange af de prgver, der
seettes ind i stralen. Heldigvis er pulserne sa korte, at man
kan na at fa et billede, inden prgven gdeleegges en brgkdel af
et sekund senere.
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Oversigt over instrumenter med dansk deltagelse

Instrument Facilitet, status
CAMEA ESS, accepteret,
ligger i anden fase
DANMAX MAX-1V, aftale om
Dansk-Svensk sam-
arbejde netop indgaet
ESTIA ESS, accepteret,
ligger i forste fase
FXE E-XFEL, formel
konstruktionsfase
pabegyndt
HEIMDAL ESS, accepteret,
ligger i anden fase
LOKI ESS, accepteret og
formel konstruk-
tionsfase pabegyndt
MIRACLES ESS, ansggning
netop indsendt
ODIN ESS, accepteret og

formel konstruktions-
fase pabegyndt

Forskningsomrade

Spektrometer, studier af dynamik i
komplekse faststofsystemer som
fx superledere, magnetiske
materialer med mere.

Billeddannelse og diffraktion.
Anvendelser indenfor en bred vifte af

materialevidenskab, fysik, geologi mv.

Reflektometri, studier af materiale-
overflader.

Ultrahurtig dynamik af
kemiske systemer.

Multi-disciplin instrument til struktur-
undersggelser pa flere skalaer,
kombinerer diffraktion, smavinkel-
spredning og imaging.

Smavinkelspredning pa blode
materialer, herunder biologiske
systemer.

Spektrometer, studier af komplekse
systemers dynamik, fx i glasser,
biologiske systemer og brintlagring.

Billeddannelse og diffraktion.
Anvendelser indenfor en bred vifte af

materialevidenskab, fysik, geologi mv.

Dansk engagement

Designet i Dansk- schweizisk
samarbejde mellem DTU, KU, EPFL
Lausanne og Paul Scherrer Instituttet

Dansk-designet instrument,
samarbejde mellem DTU og AU

Danske grupper pa SDU og KU er oplagte
brugere og gav indspil til science case

Dansk-designet instrument, samarbejde
mellem DTU og det danske firma
JJ-Xray.

Designet i Dansk- schweizisk samarbejde
mellem AU, KU, og Paul Scherrer
Instituttet

ESS-designet instrument, med Danske
interessenter fra bla. KU

Designet i samarbejde mellem KU og ESS.
Oplagte brugere pa bade RUC, KU og DTU

ESS-designet instrument, med danske
interessenter fra bl.a. KU og DTU

producerer MAX IV ekstremt intens rentgenstra-
ling ved hjelp af elektroner med en energi pd 3 GeV.
MAX IV benytter specielle magneter i lagerringen og
kan derfor producere endnu mere intens rentgenstré-
ling end andre lignende synkrotroner. Den intense
striling er specielt velegnet til sakaldt in-situ materi-
aleforskning, hvor man underseger materialer i real-
tid og under realistiske arbejdsbetingelser. Et eksem-
pel kunne vere op- og afladning af et batteri.

Samtidig ger de specielle magneter i MAX 1V, at
rontgenstrilerne kan fokuseres ned til fi nm. Her-
ved kan man undersege struktur og egenskaber i
meget smi omrader i en prove.

Forsoegene med rentgenstrilingen foregar ved en
rekke individuelle instrumenter (instrumenter
koblet pd synkrotroner kaldes “beamlinjer”), der

er placeret hele vejen rundt om lagerringen. Hver
af disse beamlinjer koster omkring 100 mio. kr.,
men der er alligevel sterk konkurrence om hvilke
forskningsfelter/metoder, der skal have prioritet, da
der kun er plads til ca. 20. Nogle af de planlagte
beamlinjer ved MAX IV er allerede reserverede til
specifikke instrumenter og metoder, mens andre
stadig er dbne over for forslag fra forskningsinstitu-

tioner og industrielle udviklingsafdelinger.

En rekke danske materialeforskere er gdet sammen
og har stillet forslag om, at Danmark bygger en
beamlinje til materialeforskning pd MAX IV (kal-
det DANMAX), der skal kunne bruges til eksperi-
menter med imaging og sikaldt pulverdiffraktion.
Beamlinjen fokuserer pé rigtige materialer under
realistiske betingelser malt i realtid. En stor del af
arbejdet bliver derfor at udvikle provemiljger og
eksperimentelle opstillinger, hvor forskerne kan
opna de gnskede betingelser og samtidig f4 eksperi-
mentelle data af hgj kvalitet.

Valuta for skattekronerne

Ved at anvende neutron- og rontgenstriling — og ofte
i kombination — er man i stand til at undersgge en
mangde materialer og besvare vigtige videnskabe-
lige spergsmal indenfor mange fagomrider, fx. fysik,
kemi, biologi, medicin, geologi, arkzologi og inge-
nigrvidenskaberne. Materialeforskning er en vigtig
brik i lasningen af mange store samfundsudfordrin-
ger indenfor energi, sundhed, miljg, osv. S forment-
lig har bidragsyderne til ESS, MAX-IV og X-FEL,
altsd Europas skatteborgere, fiet valuta for pengene,
ndr regnskabet skal gares op om 40-50 &r.

TRE TIGERSPRING FOR MATERIALEFORSKNINGEN

Laes/leer mere:
Mere om ESS:
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http://europeanspallation-

source.se
Her kan man finde bade
film om faciliteten og
360° visualisering

Film om MAX-IV
http://vimeo.
com/57051515

Mere om XFEI
http://www.xfel.eu
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