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中子衍射应力谱仪垂直聚焦单色器的优化设计
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摘要：为提高应力谱仪样品处的中子注量率，对垂直聚焦单色器进行了优化设计。应用蒙特卡罗模拟程序 ＭＣＳＴＡＳ对

中子衍射应力谱仪的垂直聚焦Ｇｅ（５１１）单色器进行优化计算，得到了垂直聚焦单色器的高度与单晶片之间的倾角等参

数的最佳值。然后，对比分析了在垂直聚焦单色器与平板单色器两种情况下样品处的中子注量率。最后，讨论了单色器

起飞角对谱仪分辨率的影响。计算结果表明：单色器尺寸为５０ｍｍ×１５０ｍｍ；垂直单色器在样品台中心位置的中子注

入量是平板单色器的４．９９倍，表明利用垂直单色器可以显著提高应力谱仪样品处的中子注量率。
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１　引　言

　　２０世纪７０年代以来，聚焦单色器技术在中

子散射谱仪中得到了广泛的应用［１３］。对于中子

衍射应力谱仪而言，测量的标样体积很小，一般只

有几个立方毫米，产生的衍射信号非常弱，因此要

求样品处的入射中子束强度尽可能高。然而，为

了测到样品中产生的应变，中子衍射应力谱仪同

时要求很高的分辨率，一般情况下，应力谱仪的分

辨率Δ犱／犱为１０
－３量级。由于分辨率与衍射强度

是一对矛盾，为了弥补提高分辨率所造成的强度

损失，应尽量提高入射到样品上的中子注量率，因

此国际上的中子衍射应力谱仪普遍采用聚焦单色

器技术。比如法国劳厄朗之万研究所新建设的

中子衍射应力谱仪ＳＡＬＳＡ
［４］采用了Ｓｉ单晶聚焦

单色器，澳大利亚布拉格研究所的中子应力谱仪

ＫＯＷＡＲＩ
［５］将同时采用Ｓｉ与 Ｇｅ单晶聚焦单色

器。但是直到目前为止，聚焦单色器仍属于非标

产品，需要根据所用谱仪的特点专门设计。近几

年，为了优化工程设计以节省工程实施所需的时

间与资源，越来越多的专家与工程设计人员先行

对各种仪器乃至具体部件的模型进行模拟计

算［６７］。本文用蒙特卡罗方法，对中子衍射应力谱

仪模型中的垂直聚焦单色器进行了模拟与优化研

究，并且与使用平板单色器的情况进行了比较，最

后计算了对谱仪分辨率产生的影响。

模拟使用的程序是丹麦ＲＩＳΦ国家实验室

开发的国际各大中子散射实验室通用的中子散射

谱仪模拟计算软件 ＭＣＳＴＡＳ
［８］。应用此软件，通

过对中子源发出的每一个抽样中子在经过谱仪各

部件（如导管、准直器、单色器、狭缝等）的输运过

程进行追踪，实现对中子散射谱仪的模拟。它包

含了常见部件的模拟子程序库，只要将各部件按

需求进行几何排列，并且输入各部件的物理与几

何参数，就构成了一台虚拟的谱仪，通过在感兴趣

的位置放置虚拟探测器就可以探测到此处的中子

分布等情况，这一特点使得模拟工作方便、快捷、

经济并且可以实现谱仪设计方案的优化设计、实

验条件的优化选择等。

２　计算模型

　　 一台中子衍射应力测量谱仪主要包括单色

器系统、准直器、样品台和探测器系统等部件。中

子束从水平孔道引出经导管或第一准直器准直后

入射到单色器上，单色器将满足布拉格条件的单

色中子反射出来，经第二准直器入射到样品上，样

品产生的衍射束经第三准直器准直后被探测器记

录。装置示意图如图１。在本计算模型中使用垂

直聚焦单色器，焦距可调；第二准直器位于单色器

屏蔽大鼓内，样品台到单色器的距离为１．５～

１．８ｍ可变，为减少测量时间，提高测量效率，探

测器使用二维位置灵敏探测器，到样品台的距离

为０．５～１．５ｍ之间可调，以适应不同强度和分辨

的需要。模拟计算中假设水平孔道入口处中子注

量率为２×１０１４ｎ／ｃｍ２·ｓ，能谱服从 Ｍａｘｗｅｌｌ分

布，中子温度为３２０Ｋ，应力谱仪就以此处的热中

子注量率为源参数进行模拟计算。

图１　中子衍射应力谱仪装置示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｋｅｔｃｈｏｆｎｅｕｔｒｏｎｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｒｅｓｉｄｕａｌｓｔｒｅｓｓ

ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ

本文的模拟计算只考察垂直聚焦单色器参数

变化对谱仪性能的影响，因此在模拟计算时固定

第一准直器的水平发散度为３０′，第二准直器的

水平发散度为２０′；单色器镶嵌角在单色器晶体

确定情况下也是不可变的，这里取２０′；设定的追

踪粒子为１０９ 个。

３　单色器优化计算

　　 目前用于制作单色器的材料主要有Ｇｅ、Ｃｕ、
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Ｓｉ、ＨＯＰＧ等，但 Ｇｅ具有其独到的优点，比如具

有较高的反射率和德拜温度、较低的吸收截面和

非相干散射截面、可选取适当晶面以消除次级污

染、熔点相对较低故易于加工、并且用不是很高的

价格就可以获得高品质的大体积单晶等，因此本

文在此也选用 Ｇｅ单晶，模拟计算选择（５１１）面，

镶嵌角为２０′。

３．１　单色器尺寸的选取

要确定单色器的尺寸，首先在单色器处放置

一个大的二维探测器，以探测到单色器位置中子

的分布情况。模拟计算得到中子在探测器上水平

分布和垂直分布如图２。根据探测器上的中子分

布情况，确定了单色器的宽度和高度。

（ａ）水平分布

（ａ）Ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

（ｂ）垂直分布

（ｂ）Ｖｅｒｔｉｃａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

图２　单色器位置的中子分布情况

Ｆｉｇ．２　Ｎｅｕｔｒｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｏｒｐｏｓｉｔｉｏｎ

从图中可以看出，在水平方向，大部分中子均

匀分布在－２５～２５ｍｍ内；在垂直方向上，大部

分中子均匀分布在－７５～７５ｍｍ内。考虑到单

色器晶体非常昂贵，因此需要优化设计单色器尺

寸。应力测量时，被探测的体积元往往很小只有

几个立方毫米，因此在样品台处并不需要很大尺

寸的中子束流。这样，也就不需要将单色器的尺

寸设计得能够截住全部中子束流，具体单色器宽

度和高度的选取可以根据图２和图３，单色器在

水平方向上设置为５０ｍｍ，垂直方向上设置为

１５０ｍｍ，那么此时中子的利用率为８３％。每个

单晶条为５０ｍｍ（Ｌ）×１０ｍｍ（Ｈ），在垂直方向上

排列１５片，这样可以接受大部分中子。

图３　不同单色器高度对中子的利用率

Ｆｉｇ．３　Ｕｔｉｌｉｚａｔｉｏｎｆｏｒｎｅｕｔｒｏｎｓａｌｏｎｇｖｅｒｔｉｃａｌｄｉｒｅｃ

ｔｉｏｎｂｙｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｏｒｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅｉｇｈｔｓ

３．２　单色器聚焦倾角的计算

曲率半径是单色器的一个重要指标，也是调

节单色器使中子聚焦到样品上的一个重要的标

准。下面通过模拟计算方法找到单色器相邻晶片

的最佳倾角，即在样品上获得最大中子注量率时

单色器的曲率半径。首先固定单色器到样品台的

距离，在样品台处放上虚拟探测器，通过一点点改

变单色器相邻晶片的倾角，考察样品台的中心位

置上虚拟探测器的中子注量率的变化情况，这样

可以找到单色器聚焦的优化曲率半径。这里主要

计算了单色器到样品台距离为１．５ｍ与１．８ｍ

两种情况，如图４所示。

从图４可见，逐步调节单色器每一片晶片的

倾角，入射到样品上的中子注量率的变化曲线会

出现一个峰值，这样就可以找到在样品上获得最

大注量率时的单色器的聚焦曲率半径。总结以上

模拟计算结果，如表１。
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（ａ）犱＝１．５ｍ

（ｂ）犱＝１．８ｍ

图４　样品处中子强度随单晶片倾角的变化

Ｆｉｇ．４　Ｎｅｕｔｒｏｎｉｎｔｅｎｓｉｔｉｅｓｖｅｒｓｕｓｔｉｌｔｉｎｇａｎｇｌｅｓｏｆ

ｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｆｌａｔｓａｔｓａｍｐｌｅｐｏｓｉｔｉｏｎ

表１　样品上获得最大中子注量率的

单色器晶片间倾角模拟计算结果

Ｔａｂ．１　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｆｏｒ

ｔｉｌｔｉｎｇａｎｇｌｅｓｏｆｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｆｌａｔｓ

单色器样

品台的距离

单色器Ｇｅ（５１１）

起飞角

相邻晶片

间最佳倾角

单色器最佳

曲率半径

６０° ０．４６° １３９７．５ｍｍ

１．５ｍ ９０° ０．３３° １９４５．８ｍｍ

１２０° ０．２６° ２４７２．５ｍｍ

６０° ０．４０° １６２４．５ｍｍ

１．８ｍ ９０° ０．２９° ２２１７．８ｍｍ

１２０° ０．２４° ２６９６．５ｍｍ

从表１计算结果可以看出，随着单色器与样

品台的距离变化，相同的起飞角相邻晶片的最佳

倾角值也是变化的，即单色器的曲率半径是变化

的。因此，只要单色器与样品台的距离改变了，就

需要重新调节单色器系统。在实际操作中，为了

节省调节时间，可以用 ＭＣＳＴＡＳ程序先进行模

拟计算，得到样品上获得最大中子注量率时相邻

晶片间的倾角值，再在此值附近范围内进行晶片

倾角的调节以缩短调节时间。

４　样品处中子注量率的增益

　　 样品处中子注量率是谱仪的主要指标之一，

尤其对于应力谱仪，由于标样体积只有几个，因此

对样品台处中子注量率的要求比较高。使用聚焦

单色器的主要目的即希望在样品台处得到比较强

的中子注量率。为了直观地反应出聚焦单色器的

使用对样品台处中子强度的影响，分别针对平板

单色器与垂直聚焦单色器两种条件下的样品处的

中子注量率进行了模拟计算。单色器到样品台的

距离为１．８ｍ，单色器起飞角为９０°时，观察样品

台中心入射到样品上的１００ｍｍ２ 范围内中子强

度的增益，如图５。模拟计算结果显示使用垂直

聚焦单色器在样品台中心位置中子注量率可以达

到１．８０×１０６ Ｎｅｕｔｒｏｎ／ｃｍ２·ｓ，是使用平板单色

器时注量率３．６１×１０５ Ｎｅｕｔｒｏｎ／ｃｍ２·ｓ的４．９９

倍。

图５　样品上垂直方向上中子的分布

Ｆｉｇ．５　Ｎｅｕｔｒｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓａｌｏｎｇｖｅｒｔｉｃａｌｄｉｒｅｃｔｉｏｎ

ａｔｓａｍｐｌｅｐｏｓｉｔｉｏｎ

５　对谱仪分辨率的影响

　　 决定谱仪分辨率的有几个参数：第一、第二

和第三准直器的发散度α１、α２ 和α３，单色器的镶
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嵌度β和所用反射面的起飞角２θＭ。而单色器采

用垂直聚焦并不影响应力谱仪的分辨率。一般情

图６　准直器和单色器不同配置时的谱仪分辨率曲线
［１０］

Ｆｉｇ．６　Ｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｅｔ

ｔｉｎｇｓｏｆｃｏｌｌｉｍａｔｏｒａｎｄｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｏｒ
［１０］

况下中子应变扫描技术的标准分辨率为ε＝２×

１０－３，即δθ。通常用衍射峰的半高宽来表示谱仪

的分辨率的大小，在２θ处峰值的半宽度可以根据

Ｃａｇｌｉｏｔｔｉ
［９］等人提出的公式来计算，计算中单色

器的镶嵌角度β为２０′，第三准直器发散度取常用

值７′。图６给出了不同单色器起飞角的谱仪分辨

率曲线。从图６可以看出单色器起飞角越大，谱

仪的分辨率越好。因此，在应力谱仪单色器设计

中要尽量取较大的起飞角，这样可以获得较好的

谱仪分辨率。

６　结　论

　　应用蒙特卡罗程序－ＭＣＳＴＡＳ对中子衍射

应力测量谱仪的单色器进行了模拟计算，计算结

果表明，在样品台与单色器的距离可变条件下，若

需在样品台获得较好的中子注量率，要优化调节

单色器晶片间的倾角。与此同时，还可以看到垂

直聚焦单色器的使用可以大幅度提高样品处中子

的注量率，在样品台中心位置１００ｍｍ２ 范围内，

可以提高到５倍之多；而且单色器选择大的起飞

角，谱仪可以获得很好的分辨率。因此在设计中

子衍射应力测量谱仪时，单色器晶体尽量选择较

大的起飞角，并且可以采用垂直聚焦技术，这样既

可以获得好的分辨率也可以提高应力谱仪样品处

的中子注量率。
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投影光刻离轴照明用衍射光学元件设计

张　巍，巩　岩

（中国科学院 长春光学精密机械与物理研究所 应用光学国家重点实验室，吉林 长春１３００３３）

离轴照明作为一种重要的分辨率增强技术被广泛的应用于投影光刻系统。使用衍射光学元件

（ＤＯＥ）作为光刻照明系统的光束整形器件，能够在保持较高照明效率的基础上精确控制离轴照明光束

的形状及光强分布。利用基于傅立叶变换的分步迭代方法进行了该类衍射光学元件的优化设计。

ＤＯＥ采用了多台阶位相结构，设计所得８台阶ＤＯＥ设计结果分别实现了偶极、四极、环形及ＢｕｌｌｓＥｙｅ

等照明方式，其照明效率都达到了８０％以上，与目标光强分布的均方根偏差均＜７％。

５８８１第１０期 　　　　王晓影，等：中子衍射应力谱仪垂直聚焦单色器的优化设计




