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Tóm tắt: Bài báo này trình bày các kết quả tính toán tiết diện tán xạ nơtron nhiệt 

không đàn hồi đối với tinh thể bismuth và sapphire. Trong tính toán này các ảnh hưởng 

của tán xạ nơtron lên dao động phonon trong các tinh thể và các tham số tinh thể nhận 

được thông qua sử dụng chương trình NJOY. Kết quả tính toán được định dạng theo cơ 

sở dữ liệu ACE và được bổ sung vào file số liệu input phục vụ mô phỏng MCNP chùm 

nơtron  nhiệt phin lọc tại lò phản ứng Đà Lạt. 

Từ khóa: Tán xạ nơtron nhiệt, nơtron phin lọc, NJOY 

 

1. MỞ ĐẦU 

Trong các nghiên cứu tính toán mô phỏng các bài toán liên quan đến phản ứng hạt nhân 

gây ra bởi chùm nơtron, số liệu tiết diện phản ứng của các vật liệu đối với nơtron đóng vai trò 

quan trọng đến kết quả của phép tính toán mô phỏng. Số liệu tiết diện phản ứng quyết định 

tốc độ phản ứng xảy ra tương ứng với các giá trị năng lượng của chùm nơtron tới. Thông 

thường, tiết diện phản ứng được tính toán dựa trên cơ sở lý thuyết, sau đó được đánh giá bởi 

các giá trị đo được bằng thực nghiệm. Hiện nay, nhiều giá trị tiết diện phản ứng của các hạt 

nhân hay vật liệu vẫn chưa được đánh giá một cách chính xác do các hạn chế về điều kiện bố 

trí các thí nghiệm. Đối với thư viện tán xạ nơtron nhiệt, số liệu tiết diện của một số vật liệu 

dạng tinh thể được sử dụng phổ biến như bismuth, sapphire vẫn chưa được cung cấp đầy đủ 

gây sai số cho các phép tính toán
[1].

 

Với việc sử dụng vật liệu bismuth và sapphire ở dạng tinh thể để làm phin lọc tạo chùm 

nơtron nhiệt trên kênh ngang của lò phản ứng, việc tính toán mô phỏng phổ nơtron cũng như 

tính toán an toàn bức xạ trước khi tiến hành thiết kế chế tạo là khâu quan trọng quyết định 

tính khả thi của hệ thí nghiệm. Tuy nhiên, do số liệu thư viện phản ứng của vật liệu tinh thể 

bismuth và sapphire không được cung cấp trong thư viện các chương trình tính toán mô 

phỏng gây khó khăn cho việc mô phỏng bài toán. Do đó, việc tính toán mô phỏng đòi hỏi việc 

xử lý và tạo tập tin thư viện cho vật liệu bismuth và sapphire.  

Chương trình NJOY
[2]

 đã được sử dụng để xử lý và tạo tập tin thư viện tiết diện phản 

ứng neutron nhiệt cho vật liệu tinh thể sapphire dưới định dạng ACE tương thích với thư viện 

chương trình mô phỏng MCNP
[3]

. Tập tin thư viện tiết diện phản ứng cho sapphire đã giải 

quyết được tình trạng thiếu hụt thư viện số liệu trong nghiên cứu mô phỏng thiết kế các chùm 

nơtron nhiệt sử dụng phin lọc. 

NJOY
 [4]

 được sử dụng như một công cụ xử lý dữ liệu hạt nhân, và có một mô-đun tích 

hợp LEAPR tính toán định luật tán xạ nơtron nhiệt S( ,  ) từ phổ tần số phonon của vật liệu 

tinh thể phin lọc. Mô-đun THERMR đã được sử dụng để tính toán tiết diện tán xạ không đàn 

hồi cho saphire và bismuth, được xác định thông qua tần số phổ phonon. 

2. CƠ SỞ LÝ THUYẾT  

2.1 Tán xạ nơtron nhiệt không đàn hồi 

Tiết diện tán xạ không đàn hồi nơtron  nhiệt có thể thu được chính xác từ hình dạng 

phân bố tần số phổ phonon
[5]

. Tiết diện tán xạ phi đàn hồi nơtron  nhiệt đối với chất khí, lỏng, 

rắn có thể được tính toán theo biểu thức sau
[6]

: 
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Với E và E’ là năng lượng nơtron  tới và nơtron  thứ cấp trong hệ phòng thí nghiệm, µ 

là góc tán xạ (cosine) trong phòng thí nghiệm, 𝜎𝑏 là tiết diện tán xạ đặc trưng cho vật liệu, kT 

là năng lượng nhiệt (eV). Định luật tán xạ chỉ phụ thuộc vào 2 biến:  
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  Với A là tỉ số tán xạ của khối lượng tán xạ so với khối lượng nơtron, và năng lượng 

truyền: 
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Với β dương khi năng lượng tăng và giảm khi mất năng lượng. Đối với trong xấp xĩ 

kết hợp và xấp xỉ Gauss, định luật tán xạ có thể được viết: 
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Với t là thời gian đo trong đơn vị của h/(kT) giây. Hàm γ (t) được cho bởi: 
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Trong đó: 
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Và với ρ(β) là phổ tần số của trạng thái kích thích như hàm β. Phổ được cho như sau: 
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2.2. Sơ đồ tính toán 

Các bước xử lý tập tin bằng chương trình NJOY2016 được trình bày như 

trong Hình 1. Mô đun LEAPR trong chương trình NJOY2016 được sử dụng để chuẩn bị cho 

định luật tán xạ S( ,  ), được dùng để mô tả các hiện tượng tán xạ nhiệt xảy ra trong các vật 

liệu cần tính toán.  



 
Hình 1. Các bước xử lý tập tin tiết diện của Sapphire. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

Bài báo đã tính toán hàm tán xạ S(alpha, beta) của nơtron nhiệt không đàn hồi đối với 

tinh thể saphire và bismuth sử dụng mô đun LEAPR, và sau đó tiết diện tán xạ đã được tính 

toán sử dụng mô đun THERMR của chương trình NJOY. Các tiết diện tán xạ không đàn hồi 

được tính toán sử dụng số liệu tham khảo tần số phổ phonon xác định bằng thực nghiệm cho 

saphire và bismuth
[7, 8]

. Kết quả tính toán hàm S(alpha, beta) đối với Sapphire (Al2O3) được 

mô tả trên Hình 2, kết quả tính toán tiết điện tán xạ không đàn hồi của nơtron nhiệt đối với 

sapphire tại nhiệt độ 293,6 K được mô tả trong Hình 3. 

 

Hình 2. Hàm S( ,  ), đối với tinh thể saphire tại nhiệt độ 293,6 K, 

với các giá trị beta khác nhau 

 

 



 

Hình 3. Kết quả tính toán tiến diện tán xạ không đàn hồi của nơtron nhiệt 

đối với tinh thể Sapphire tại 293,6 K 

Kết quả tính toán tiết điện nơtron toàn phần được so sánh với dữ liệu thực nghiệm. Kết 

quả cho thấy sự phù hợp tốt với dữ liệu thực nghiệm như mô tả trong các Hình 4 và Hình 5. 

 

Hình 4. Kết quả tính toán tiết điện nơtron toàn phần đối với tinh thể Bismuth tại 293,6 K 

 

 

Hình 5. Kết quả tính toán tiết điện nơtron toàn phần đối với tinh thể Sapphire tại 293,6 K 
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Abstract: This paper presents the calculated results of the thermal neutron  

inelastic scattering cross sections of Bismuth and Sapphire crystals. In this 

calculations, the effects of thermal neutron scattering on crystal’s phonon 

vibration and lattice parameters were taken into account by using the NJOY code. 

This calculated results were updated into the related ACE format data file for 

MCNP simulation of thermal neutron beams filtered at the Dalat research reactor.  

Keywords: Thermal neutron scattering, neutron filters, NJOY code 
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