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Zusammenfassung fiir Entscheidungstrager*innen

Diese Broschiire, welche die Neutronenforschung von Nutzern an Osterreichischen Institutionen im
Zeitraum von 2019 bis 2023 abbildet, stellt die Bedeutung der Gsterreichischen Mitgliedschaft am Institut
Max von Laue - Paul Langevin (ILL) dar. Osterreich hat im Jahr 2020 seine 30-jahrige Mitgliedschaft als
associate member gefeiert. Der formale Vertragspartner ist dabei die Osterreichische Akademie der
Wissenschaften (OAW). Bis jetzt wurden diese Mitgliedsvertrige jeweils auf fiinf Jahre abgeschlossen und -
aufgrund der gezeitigten wissenschaftlichen Erfolge und der gesellschaftlichen Bedeutung - bereits
sechsmal verlangert. Die jahrlichen Kosten bewegten sich dabei zwischen 2.064 MEUR (bis 2018) und 2.575
MEUR (seit 2019), was zuletzt einem Anteil von 2.5% & des Gesamtbudgets des ILL entsprach. Der deutliche
Anstieg nach 2018 beruhte darauf, dass die 6sterreichische Nutzergemeinschaft die vertragliche Strahlzeit
regelmaRig Uberschritten hatte und das BMBWF auf diesen Umstand in sehr positiver Weise mit einer
deutlichen Budgeterh6hung Rechnung reagiert hat, was von der 0Osterreichischen Neutronennutzer-
gemeinschaft hochst wertgeschatzt wurde. Die aus dem finanziellen Beitrag abgeleitete und zur Verfligung
gestellte Strahlzeit betrug ebenfalls 2.5% mit einem méglichen Uberziehungsfaktor von 1.2, also max. 3%
der Strahlzeit ohne erhdhte Kosten. Die finanziellen Beitrage werden dabei direkt vom Bundesministerium
fir Bildung, Wissenschaft und Forschung (BMBWF) der OAW zugewiesen, welche sie gemaR Vertrag an das
ILL-Konsortium weiterleitet.

Das erklarte Ziel dieser Broschiire ist es, die wissenschaftlichen Leistungen von Nutzern aus
Osterreichischen Institutionen an den verschiedenden Einrichtungen des Neutronenforschungszentrums ILL
wahrend der letzten Vertragsperiode (seit 2019) aufzuzeigen und zusatzlich auch deren daraus
resultierende gesellschaftliche Relevanz zu erkldren. Damit soll eine Basis an Fakten und Argumenten
gelegt werden, um die angestrebte Vertragsverlangerung um weitere sieben Jahre zu rechtfertigen und
diese zu erleichtern.

Forschung wird einerseits mit sowie andererseits auch an Neutronen durchgefiihrt und ist ein
hochaktuelles Gebiet der Naturwissenschaften. Aus der Ablenkung (Streuung) und einer eventuellen
Anderung der Energie des Neutrons kdnnen Riickschliisse auf die Struktur und Dynamik von kondensierter
Materie gezogen werden. Ein wesentliches Kennzeichen von Neutronen besteht darin, dass sie sich in der
Wechselwirkung mit Materie aufgrund der fehlenden Ladung ganz anders verhalten als die wesentlich
bekanntere Rontgen- bzw. Synchrotronstrahlung. Aus der Kombination dieser Techniken lassen sich in der
Folge komplementare Informationen gewinnen. Im Gegensatz zur Synchrotronstrahlung konnen Neutronen
die Eigenschaften von Materialien hinsichtlich ihrer Kerne sogar bei gleicher chemischer Zusammensetzung
isotopenspezifisch abbilden und durch ihren Spin auch zusatzlich noch die magnetischen Eigenschaften. Die
elektrische Neutralitdt erlaubt es ihnen, tief in Materie einzudringen und Volumseigenschaften zu
bestimmen. Bei Verwendung von Neutronen mit entsprechend niedrigen Energien wie sie am ILL
bereitgestellt werden, also von thermischen bis zu (sehr) kalten Neutronen, kann zusatzlich zur Information
Uber atomare (sub Nanometer) bis zu relativ groBen Strukturen (Mikrometer, z.B. von biologischen
Substanzen) auch noch jene tiber deren Dynamik gewonnen werden.

Die Suche nach exotischen und weitgehend unerforschten Entititen wie dunkler Materie und dunkler
Energie mittels Neutronenexperimenten profitiert nicht nur von der Ladungsneutralitdt, sondern auch von

2 Lt Vertrag ILL-478.7; 3.43% fiir das CENI-Konsortium, welches sich aus den Partnern Osterreich (vertreten durch
die OAW), Tschechische Republik (vertreten durch die Charles Univ. Prag) und Slowakei (vertreten durch die
Comenius Univ. Bratislava) zusammensetzt.



der extrem kleinen Polarisierbarkeit des Neutrons. Dieser Vorteil gegeniliber Experimenten mit den
ebenfalls neutralen Atomen fiihrt dazu, dass das Neutron bessere Ausschlussgrenzen hinsichtlich
verschiedener Theorien, welche die Expansion des Universums beschreiben, setzen kann.

Das Neutron als Baustein der Materie ist aber auch selbst Untersuchungsobjekt. So dienen Experimente
mit ultrakalten Neutronen dazu, fundamentale - bis jetzt nur theoretisch angenommene - Eigenschaften
wie die erwdhnte elektrische Neutralitit oder die Abwesenheit eines elektrischen Dipolmoments zu
Giberprifen. Fragen nach der Lebensdauer des freien Neutrons, welche Informationen (iber fundamentale
Wechselwirkungen beinhalten, die ihrerseits zentrale Relevanz fir die Erklarung der Urspriinge des
Universum haben, werden experimentell bearbeitet. Es kénnen mit Neutronen noch zahlreiche weitere
grundlegende quantenphysikalische Erkenntnisse, z.B. zur Giiltigkeit der Formulierung der Heisenbergschen
Unbestimmtheitsrelation, gewonnen werden. Komplexe Experimente konnten den Nachweis von
gebundenen Quantenzustanden des Neutrons im Gravitationsfeld erbringen.

Die Diversitdt der Forschung mit und an Neutronen ist sehr breit, was auch die in diesem Bericht
dokumentierten vielfaltigen wissenschaftlichen Aktivitdten und Erkenntnisse der Gsterreichischen Beitrage
widerspiegeln.

Die Nutzung von Neutronen durch Forscher*innen reicht vom Gebiet der Materialwissenschaften (hard
and soft matter), der Technik und der Physik Gber die Umwelt bis zu den Biowissenschaften und der
Medizin. Die Erkundung grundlegender (quanten)physikalischer Fragestellungen mithilfe des Neutrons stellt
ebenfalls, auch traditionellerweise, einen Schwerpunkt der 6sterreichischen Wissenschaft dar. Es sei hier an
die wegweisenden erstmaligen interferometrischen Experimente mit Neutronen durch die Gruppe um den
Pionier der osterreichischen Neutronenforschung, den langjahrigen Direktor des Atominstituts, Helmut
Rauch erinnert, an denen neben anderen auch der Physiknobelpreistrager des Jahres 2022 Anton Zeilinger
beteiligt war.

Die gesellschaftliche Relevanz der Arbeit mit Neutronen am ILL

Fir Neutronenforschung gibt es per se keine kleinen Laboratorien, in denen man z.B. Testmessungen
durchfiihren kénnte - sie muss an GroRforschungsanlagen (mit Kernreaktoren oder Spallationsquellen)
durchgefiihrt werden. Von diesen ist das ILL die derzeit weltweit stirkste und vielfiltigste Quelle und
daher der Zugang zum ILL entscheidend und unverzichtbar. Gerade im Bereich Neutronenforschung hat
Europa (mit insgesamt 17 Neutronenquellen) auch aufgrund des ILL noch vor den Vereinigten Staaten,
Japan und Australien eine Vormachtstellung. Jahrlich werden etwa 1900 Publikationen verdffentlichta.
Neutronenforschung tragt durch Innovation wesentlich dazu bei, die groBen gesellschaftlichen
Herausforderungen zu I6sen: effiziente Energiespeicherung und Transformation zu erneuerbaren
Energieformen (z.B. smarte Materialien fiir Batterien, Solarzellen, Supraleiter, elektrokalorische Effekte),
Umwelt (z.B. griine Technologien, Detektion von Verschmutzung, Einfluss der Wolken bei der
Erderwarmung), Gesundheit (z.B. Strukturinformation von degenerativen Erkrankungen, Erhohung der
Sensitivitdt von medizinischen Tests, Medikamentengabe und neue therapeutische Ansatze) und vieles
mehr. Darliber hinaus verdient insbesondere die Ausbildung des wissenschaftlichen Nachwuchses in der
Neutronenforschung eine besondere Erwdahnung. Wenn auch die exakte Zahl von Qualifizierungsarbeiten im
Lauf der Jahre nicht zu eruieren ist, so kdnnen doch untere Grenzen fiir die letzten 10 Jahre angegeben
werden: mehr als zwanzig Doktorarbeiten, tiber dreiBig Master- und Diplomarbeiten und drei Habilitations-
arbeiten (eine davon wird demnichst abgeschlossen). Einige der Dissertationen wurden durch die
Forderung von Jungwissenschafter*innen aus dem ILL-Mitgliedsbeitrag erst ermdglicht. Exemplarisch sei

3 Quelle: European Neutron Scattering Association, http://www.neutrons-ensa.eu, 2017
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auch auf die Exzellenz der Abschliisse hingewiesen: so erhielt z.B. Richard Wagner fiir seine Dissertation
,Quantum Causality and Macrorealism Studied With the Neutron Interferometer “ einen Staatspreis (award
of excellence).

Die in dieser Broschiire dokumentierten Beitrage von 6sterreichischen Forschungsgruppen sind extrem breit
aufgestellt, es wurden in den letzten 5 Jahren 33 der insgesamt (iber 40 Instrumented genutzt. Die Frage-
stellungen kénnen in drei groBe Themenblocke gegliedert werden:

(1) Biologie, Medizin, und soft matter (life sciences)
(2) Neue Materialien (material sciences and condensed matter physics)
(3) Fundamentale physikalische Fragestellungen (fundamental quantum physics)

ad (1): hier werden mit Neutronen gesellschaftlich aktuell relevante Forschungen vorangetrieben. Beispiele
dafiir sind: die Aufklarung der Struktur des SARS-CoV-2 Virus, Beitrage zur Entwicklung neuer Medikamente
in der Lipoproteinforschung, zur Freigabe von Wirkstoffen, der biomedizinischen Bildgebung oder den Ur-
sachen flr das gehaufte Auftreten einer speziellen Strukturstorung aus der Kinderzahnheilkunde, das
Phianomen der Molaren-Inzisiven-Hypomineralisation.

ad (2): die kiinftige Gesellschaft wird sehr viel stirker darauf angewiesen sein, sich an rasche Anderungen
der Umwelt anpassen zu kénnen. Ein zentraler Baustein dafiir ist die Entwicklung neuer Materialien, um
diese Transformation ebenfalls rapide durchzufiihren. Neutronenstreuung wird hier von Gsterreichischen
Gruppen genutzt, um z.B. die Dynamik und Struktur von Atomen und Molekiilen auf Oberflachen sowie in
Nanomaterialien zu messen, ein Verstandnis fiir die Mechanismen zu erlangen, reversibel molekularen
Schwefel in Lithium Sulfid zu konvertieren, das benétigt wird, um Hochleistungs-Batterien mit wasserfreien
Elektrolytlosungen herstellen zu kdnnen. Neutronenstreuung ist weiters notig, um wesentliche Erkenntnisse
flir den Einsatz von Keramik-Kondensatoren mit hoher Energiedichte zu gewinnen, nanopordse Materialien
flir eine erfolgreiche Energiewende herzustellen, Grenzflaichenphysik zu betreiben oder starke Korrelationen
zwischen Elektronen aber auch in rein phononischen Systemen kondensierter Materie zu untersuchen.
Manchmal wird auch der Spin des Neutrons spezifisch ausgenutzt, um etwas liber Eigenschaften von mag-
netoaktiven Materialien oder Ferrofluiden auf der Nanoskala zu lernen. Diese Themen finden sich unter den
Schwerpunktsfragen zu Forschung und Innovation der Europdischen Kommission (“Frontier research”) und
werden teilweise durch Exzellenzprojekte (ERC grants von S. Freunberger, C. Prehal, M. Deluca) geférdert.

ad (3): fundamentale physikalische Fragestellungen tragen wesentlich dazu bei, das Verstandnis der Welt in
ihren kleinsten Dimensionen zu erweitern. In diesem GroBenordnungsbereich zeigen sich die quanten-
physikalischen Eigenschaften direkt. Wie bereits erwdhnt, hat die Osterreichische Forschungslandschaft hier
in den letzten Jahrzehnten zentrale Beitrage geleistet, insbesondere durch die Herstellung von Neutronenin-
terferometern und anschlieBende Untersuchungen mit diesen. Fragen zur Heisenbergschen
Unsicherheitsrelation, sogenannten “schwachen” Messungen, dem Einfluss der Gravitation im Quanten-
bereich oder dem Wesen von dunkler Materie und dunkler Energie kdnnen mithilfe von Neutronen-
experimenten untersucht und moglicherweise geklart werden. Solche Experimente sind de facto nur an
einer derart leistungsstarken Quelle wie dem ILL moglich, da sie sehr kalte bzw. ultrakalte Neutronen
bereitstellt.

Weitere sehr spezialisierte Fragestellungen von Osterreichischen Nutzern betreffen geowissenschaftliche
Themen (Univ. Wien, Univ. Salzburg), sind kernphysikalischer Natur (Univ. Wien und IAEA) bzw. stark

4 Quelle: https://www.ill.eu/users/instruments
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anwendungs-orientierte Prozesse (Lenzing, NEMAK). Die Verfligbarkeit von thermischen Neutronen am
TRIGA Reaktor (Techn. Univ. Wien) tragt dazu bei, Experimente in Wien vorbereiten zu kénnen, die dann am
ILL konzise durchgefiihrt werden kdnnen. Zusatzlich spielt der TRIGA Reaktor eine wesentliche Rolle,
Studierenden diejenigen experimentellen Techniken der Neutronenstreuung zu vermitteln, welche eine
wesentliche Voraussetzung fiir Arbeiten am ILL darstellen. Daher findet sich am Ende der Broschiire auch
eine Darstellung der Leistungsmerkmale des TRIGA Reaktors.

Die Leistungen und Ergebnisse der Wissenschafter*innen von 6sterreichischen Institutionen auf dem Gebiet
der Neutronenforschung am ILL sind durch eine Reihe von Parametern eindrucksvoll nachgewiesen: die
Anzahl und Qualitat der Publikationen (4% der ILL Publikationen bei nur 2.6% Strahlzeit, siehe die Abbildung
auf Seite 13 und die Liste der Q1-Publikationen ab Seite 50), der ILL Highlights, der Strahlzeitzuerkennung
(sehr hoch). Wesentlich zu erw3hnen ist auch, dass der Zugang zum ILL durch dsterreichische Nutzer auch
flr die Exzellenzprogramme der Europaischen Kommission (ERC grants von M. Deluca und C. Prehal) zentral
ist. Die Ausbildung von zahlreichen Jungwissenschafter*innen auf dem Gebiet der Neutronenstreuung im
Rahmen von universitiren Abschlussarbeiten (Masterarbeiten und Dissertationen) stellt neben der
Qualifizierung fiir diese auch einen wesentlichen gesellschaftlichen Mehrwert da.



Executive Summary

This booklet, which summarizes neutron research of users at Austrian institutions from 2019 to 2023, is in-
tended to highlight the importance of Austria's membership at the Institut Max von Laue - Paul Langevin
(ILL). Austria celebrated its 30-year membership as an associate member in 2020. The formal contracting
partner is the Austrian Academy of Sciences (OAW). So far, these membership contracts have been con-
cluded for five years and have already been renewed six times - also due to the scientific successes achieved
and their importance for society. The annual costs ranged between 2.064 MEUR (until 2018) and 2.575
MEUR (since 2019) which corresponded to a share of 2.5% 2 of the ILL total budget. The significant increase
of budget after 2018 was due to the fact that the Austrian user community regularly exceeded the
contractual beam time and the BMBWEF responded to this in a very positive way with a considerable budget
increase, which was highly appreciated by the Austrian neutron user community. The allocated beamtime
derived from this percentage consequently was 2.5% allowing for an overuse by a factor of 1.2, i.e. of up to
max. 3% of the beamtime without additional costs. The financial contributions are directly allocated by the
Austrian Federal Ministry of Education, Science and Research (BMBWF) to the OAW, which passes them on
to the ILL consortium according to the contract.

The declared aim of this booklet is to present the scientific achievements of users from Austrian institutions
at the various beamlines of the Neutron Research Center ILL during the last contract period (since 2019)
and additionally to explain their resulting societal relevance. This should provide a basis of facts and
arguments to justify the desired extension of the contract for another seven years and to support it.

Research is carried out with neutrons on the one hand and on the other hand also on neutrons. From the
deflection of neutrons (scattering) and a possible change in their energy, conclusions can be drawn about
the structure of matter and ongoing dynamics. Consequently the neutron and its properties are an
emerging field of natural sciences. An essential characteristic of neutrons is that due to the lack of charge
they behave quite differently in their interaction with matter than the much better known X-rays or
synchrotron radiation. From this, complementary information can be and actually is obtained. Neutrons are
able to reveal the properties of materials with respect to their nuclei (isotopes) rather than their electrons
characteristic for the type of atom and thus the chemical composition. Furthermore, they characterize
materials with respect to their magnetic properties due to the neutron spin. The electrical neutrality allows
neutrons to penetrate deep into matter and to determine bulk properties. For neutrons with
correspondingly low energies as provided at the ILL, i.e. from thermal to (very) cold neutrons, information
about atomic (sub-nanometer) to relatively large structures (micrometer, e.g. of biological substances) can
be gained together with knowledge about their dynamics.

The search for exotic and hitherto largely unexplored entities such as dark matter and dark energy by means
of neutron experiments benefits not only from the neutrality of the neutron but also from the extremely
small polarizability of the neutron. This advantage over the likewise neutral atoms paves the way for the
neutron to set better experimental exclusion limits on different theories, which describe the expansion of
the universe.

However, as stated above the neutron as a building block of matter is also itself an object of investigation.
Experiments using ultracold neutrons allow to probe fundamental theoretically predicted properties such as

5 According to contract ILL-478.7; 3.43% for the CENI-consortia. The latter is constituted by the following partners:
Austria (represented by the Austrian Academy of Sciences), the Czech Republic (represented by Charles University
Prague) and Slovak Republic (represented by Comenius University Bratislava).
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the already mentioned electric neutrality or the absence of an electric dipole moment of the neutron. The
precise lifetime of a neutron, relevant for the question how the infant universe evolved, can be measured.
Fundamental quantum science puzzles are being tackled using neutrons, e.g., the validity of the standard
formulation of the Heisenberg uncertainty principle. Highly complex experiments demonstrated the bound
quantum states of the neutron in a gravitational field.

Science with and on neutrons is extremely diverse - a fact that is manifested in this booklet by summarizing
in particular the Austrian contributions to this topical field.

Neutrons are universal probes that help scientists to gain knowledge in materials science (hard and soft
matter), technology, physics, environmental and bioscience, last not least medical research. There is a long
lasting Austrian tradition to elucidate foundations of quantum physics employing neutrons, a focus which
originates in the seminal interferometric experiments by the group around Helmut Rauch in the early
seventies. The 2022 physics Nobel laureate Anton Zeilinger was member of this group which then
contributed spectacular insights.

Societal impact of neutron science at the ILL

There aren’t any small labs for neutron science per se to make test measurements with neutrons because of
lacking efficient table-top neutron sources. Neutron research thus has to be done at large scale facilities
employing nuclear reactors or spallation sources. Among these the ILL is the worldwide leading facility
providing the highest flux together with the largest number and diversity of top-level instruments.
Therefore, the access to this source and the experimental facilities is decisive and essential. Neutron
research is one of the fewer fields for which Europe (where 17 neutron sources are located) still has the
leading position - owing not least to the ILL - leaving behind the US, Japan and Australia. About 1900
publications are published each yearé. Neutron research paves the way for innovation and essentially
contributes to addressing and solving the grand societal challenges such as: efficient energy storage and
the transformation towards sustainable energy (e.g., smart materials for batteries, solar cells,
superconductors, electrocaloric effects), environment (e.g. green technologies, detection and fight of
pollution, influcence of clouds on global warming), health (e.g. structural information on degenerative
deseases, increasing the sensitivity of medical tests, drug delivery and new therapeutical approaches).
Furthermore, the training of young scientists in neutron research deserves a special mention. Even if the
exact number of qualifying theses over the years cannot be determined, lower limits can be given for the
last 10 years: more than twenty PhD theses, more than 30 Master and Diploma theses, and three
“Habilitation” theses (one of them is still ongoing). Some of the PhD theses were made possible by the
support of young scientists from the ILL membership fee. The excellence of the theses is also worth
mentioning: e.g. was Richard Wagner recipient of an award of excellence for his dissertation "Quantum
Causality and Macrorealism Studied With the Neutron Interferometer" (2021).

Scientists at Austrian institutions contributed to the above mentioned challenges using neutrons in very
different, diverse ways which is mapped by the fact that during the last 5 years 33 out of 40 instrumentsZ
were used to answer scientific questions. The latter can roughly be grouped into:

(1) Biology, medicine, and soft matter (life sciences)
(2) Novel materials (materials science and condensed matter research)

(3) Foundations of physics (quantum physics)

6 Source: European Neutron Scattering Association, http://www.neutrons-ensa.eu, 2017
7 Source: https://www.ill.eu/users/instruments


https://www.ill.eu/users/instruments
http://www.neutrons-ensa.eu/

ad (1): neutrons are used to promote societal relevant research. Examples are: structure refinement of the
SARS-CoV-2 virus, contributions to develop new drugs in lipoprotein research, revealing the importance of
nanoparticles for drug delivery, biomedical imaging or to find the reasons for heaped up Molar Incisor Hy-
pomineralization, a frequent dental condition of young patients that presents major challenges for dental
professionals in practice and research.

ad (2): future society will be much more dependent on being able to adapt to rapid changes in the environ -
ment. A central building block for this is the development of new materials to carry out this transformation
also rapidly. Neutron scattering is used here by groups from Austrian institutions, e.g. to measure the dy-
namics and structure of atoms and molecules on surfaces as well as in nanomaterials, to gain an under -
standing of the mechanisms to reversibly convert molecular sulfur into lithium sulfides, which is needed to
make high-performance batteries with water-free electrolyte solutions. Neutron scattering is further
needed to design essential insights for the use of ceramic capacitors with high energy density, to produce
nanoporous materials for a successful energy transition, to do physics of interfaces or to study strong corre-
lations between electrons but also in purely phononic systems of condensed matter. Sometimes the spin of
the neutron is also specifically exploited to learn about properties of magnetoactive materials or ferrofluids
at the nanoscale. These scientific topics are among the dedicated fields of research and innovation of the
European Commission (“Frontier research”) and are partially funded by excellence grants (ERC grants C.
Prehal, S. Freunberger, M. Deluca).

ad (3): fundamental problems in physics contribute essentially to explore and understand our world based
on (sub)atomic dimensions (“at the bottom” as it was called by R. Feynman). At these dimensions quantum
physics properties are directly revealed. During the last decades scientists from Austrian institutions made
essential contributions, which originated from the setup of the already mentioned thermal neutron interfer-
ometers and subsequent investigations employing these instruments. The Heisenberg uncertainty relation,
so called “weak measurements”, the influence of gravitation in the quantum regime or the essence of dark
matter and energy can be investigated by performing neutron experiments. For all these fundamental
problems and its solutions the high-power neutron source at ILL is indispensible. Access to cold, very cold
and ultracold neutrons allows to investigate and eventually solve some of these fundamental questions.

Other specialized questions of Austrian users concern geoscientific topics (University of Vienna, University
of Salzburg), are of nuclear physics nature (University of Vienna and IAEA) or are strongly application-
oriented processes (Lenzing, NEMAK). The availability of thermal neutrons at the TRIGA reactor (Techn.
University of Vienna) is an essential prerequisite to allow the preparation of experiments in Vienna which
are then (time) efficiently and concisely conducted at the ILL. Therefore, the booklet is concluded by a short
summary of the TRIGA reactor at Vienna and its performance.

The achievements and results of scientists from Austrian institutions in the field of neutron research at ILL
are impressively demonstrated by the following parameters: the number and quality of publications (4% of
ILL publications with only 2.6% beam time, see table on page 13 and the list of Q1-publications starting on
page 50), ILL highlights, beam time attribution (very high). It is also essential to mention that access to ILL by
Austrian users is also central for the excellence programs of the European Commission (ERC grants of M.
Deluca and C. Prehal). The training of numerous young scientists in the field of neutron scattering in the
context of university theses (master's theses and dissertations) represents, in addition to the qualification
for them, also a significant added value for society.



Preface of the ILL-director recognizing the Austrian associate
membership

Austria - a major partner at the ILL for 33 years.

Austria, along with Spain and Switzerland, is one of the three, longest-standing Scientific Members at ILL
and thirty years of our successful scientific partnership were celebrated in a memorable event at the
Academy of Sciences in Vienna in June 2022.

Over more than three decades the Austrian community has developed its prowess in particle and quantum
physics research with neutrons. The importance of this work was recognized when Professor Anton
Zeilinger, from Vienna, and colleagues were awarded the Nobel Prize in Physics in 2022 for their research on
guantum entanglement, Professor Zeilinger having spent half of his career studying the quantum properties
of neutrons at ILL.

Over three decades, the Austrian community has also renewed and diversified to take full advantage of
neutrons as a unique analytical probe of atoms and molecules in matter. Diversification is driven by the
maturity of neutrons as a research technique that has progressively opened to a wider scientific community
needing multidisciplinary techniques to tackle ever more complex research challenges. The research
community has evolved from a core of expert users to include a larger number of more occasional users.
Key indicators reflect this trend: over the last five years, just over 100 individual researchers from Austria
requested beam time at ILL on almost all of the 40 public instruments.

The ILL instrument most used by Austrian scientists is the small angle scattering instrument D22. One
publication from D22 in 2021, involving scientist (Harald Pichler) from Graz, is particularly worth noting. The
international team, including Astra Zeneca, used contrast variation uniquely possible with neutrons to
obtain exquisite information on the release mechanism of messenger-RNA from carrier, lipid nanoparticles.
The relevance and impact of this kind of research is obvious in the light of the global health challenge posed
by Covid-19, as has just been recognized by the award of the 2023 Nobel Prize in Medicine for the
development of m-RNA vaccine technology.

ILL is now completing two decades of major investment at a cost of 200 MEUR with the final delivery of the
Endurance programme in 2024. Along with the early signature of the Sixth Protocol by the Associates to
fund ILL until the end of 2033, this sets the scene for a decade of cutting-edge research at ILL to deliver
knowledge and address major societal challenges. We look forward to an exciting decade ahead, in
particular with our international partners, with Austria being one of the most important.
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Statistics
Overview: Austrian ILL user community 2019-2023

Wien P> Technische Universitat Wien

P> universitat Wien

P> Universitit fiir Bodenkultur

P> Medizinische Universitit Wien

PAustrian Institute of Technology (AIT)
Plnternational Atomic Energy Agency (IAEA)

Graz P> Technische Universitit Graz
P> Universitat Graz
P> Medizinische Universitit Graz
Leoben P> Montanuniversitit Leoben
P> Materials Center Leoben GmbH
Linz P> NEMAK Linz GmbH
Salzburg P> universitat Salzburg
Tulln/Donau P> Universitit fiir Bodenkultur
Lenzing P> Lenzing AG
Klosterneuburg P> Institute of Science and Technology Austria (ISTA)

Table 1: The Austrian user community at the ILL (2019-2023). 15 institutions from 8 locations
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Figure 1: Locations of institutions with Austrian ILL users. Within the last 5 years, 33 out of 47 instruments were used by
Austrian scientists.
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Overview of neutron research@ILL by users with Austrian affiliation

=>» >100 scientists (unique users) with Austrian affiliation from
=>» 15 institutions were applying by submitting

=>» 146 proposals, i.e. 29 per year (on average), among them

=>» 87 accepted proposals, 17 per year (i.e. experiments) at

=>» 33 different instruments, topically in each of the 9+ colleges.

College (] ][ Proposals Accepted &
1 Applied Metallurgy, Instrumentation and Techniques 15 10
3 Nuclear and Particle Physics 42 32
4 Magnetic Excitations 9 3
5 A) Crystallography  B) Magnetic Structures 10 5
6 Structure and Dynamics of Liquids and Glasses 8 4
7 Spectroscopy in Solid State Physics and Chemistry 22 14
8 Structure and Dynamics of Biological Systems 16 5
9 Structure and Dynamics of Soft Condensed Matter 24 14

Extra Others : EASY, Deuteration Lab, PANEDM 9 9

Total 146 87

Table 2: Number of proposals and their acceptance for different colleges of Austrian applications for beamtime 2

Table 2 highlights the diversity of the Austrian users’ scientific fields impressively: proposals for each and
every of the topical colleges were submitted to request beamtime. It is noticeable that the focus of the
current users trends from formerly purely physics to more and more biological/medical and soft matter. This
shows that the relevance of neutron scattering techniques to other areas such as life sciences is now
accepted by their communities. This is a promising evolution and demonstrates that even while in-house-
facilities for local training and education for neutron scattering are absent, scientists from other branches
than physics utilize the specific advantages of neutrons for unraveling their scientific problems.

Beam time requests are performed mostly for the following groups of instruments:
1. the very and ultra cold neutron ports at the PF2: UCN, VCN, EDM, TES (22 %)
2. the small angle neutron scattering instruments (D11, D22, D33) employing cold neutrons (~20 %)
3. and the three axis spectrometers for inelastic scattering with thermal neutrons (~18%)
4. the CRG (TU Wien) instrument S18 where the thermal neutron interferometer and the ultra small
angle diffraction setups are run (~11 %)

% of all accepted

Instrument
proposals

Beamtime (weighted) 12

1) PF2 (UCN, VCN, EDM, TES) 22% 61% (28%)
2) Inelastic scattering (INnm) 18% 12% (22%)
3) S18 (CRG, TU Wien) 11% 10% (18%)
4) PF1b 2% 7% (12%)
5) SANS (D11, D22, D33) 20% 3% ( 5%)

Table 3: the five instrument groups with highest beamtime-use

8 recommended by the Sub-Committee and accepted by the ILL Management after national balancing
9 source: ILL database 04/ 2018-04/2023
10 PF2 consists of five (now: four) ports and the beamtime is normalized in official statistics
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Naturally, the requested and allocated beamtime strongly depends on the available time (number of cycles,
their power and duration), the number of delivered neutrons, the overbooking rate and first of all the
quality of the proposals. As the number of delivered neutrons strongly decreases with increasing
wavelength, the cold, and in particular the very cold and ultracold neutron ports typically request and
receive much more of the beamtime. In addition the PF2 has four ports so that beamtimes are to be
weigthed. In total 2170 days of beamtime were requested by scientists from Austrian institutions, 1366
days of beamtime were allocated.

The conducted experiments are diverse not only in the sense of employing not less than 37 different
instruments but also in their intention: while most of the experiments (e.g. at S18, PF2) are dedicated to
exploring the fundamental understanding of physics (quantum phenomena, Heisenberg uncertainty
relation, properties of the free neutron, e.g., charge or electric dipole moment) on the other end of
experiments are applied sciences (periodic disorder of cellulose fibres, residual stress in aluminum alloy
cylinders). Life sciences, such as biology and medicine become increasingly important which is reflected in
the ever growing number of applications for beamtime at the SANS beamlines.

Publications of users with Austrian affiliation and ILL: overview

¢ More than 400 publications since 1999 (about 140 publications 2019-08/2023)
¢ 24 publications/year on the average for the last contract period
& 68 Q1i-publications, 3 ILL highlights and a number of further distinctionsdd

Publications involving Austrian scientists and using data f;,
from the ILL

Based on the ILL scientific literature over the last 24 years

Ratio between Austrian publications & all ILL publications
. Publications with Austrian scientists but no ILL author(s)
. Publications with Austrian scientists and ILL author(s)

Blicat

— :

Figure 1: Number of publications with Austrian scientists and percentage of Austrian publications (1999-2022).
Source: ILL Database. Average percentage of 4% when using beamtime of only 2.6%.

r

A list of all Q1-publications in 2019-08/2023 is provided at the end of the booklet.

11 Q1 indicates the first quartile within a certain subject, e.g. ,Condensed Matter Physics*, ,Nuclear and High Energy
Physics", ,,General Physics and Astronomy"“ etc. as ranked by the Scopus Source database (run by Elsevier). This is a
measure of quality/success used also in ,Leistungsvereinbarungen” between BMBWF and universities.
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Overview of scientific activities of users with Austrian affiliation @ILL

This section starts with selected highlights of research and then showcases typical, selected contributions of
recent scientific advances using neutron scattering. The first paragraph in German language offers a general
introduction, an overview on the addressed scientific topics and explains why the ILL is important for
conducting this work. The list of related publications by scientists with Austrian affiliation are marked in
bold.

Selected ILL highlights with Austrian contributions

Out of the large number of experiments performed at the ILL, selected highlights are defined and
presented on their webpage. These are recent highlights with Austrian contribution:

M The Quantum Cheshire Cat:
First experimental observation of a 'Quantum Cheshire Cat’‘ could help to perform high precision
measurements of quantum systems.

Researchers from the Vienna University of Technology have performed the first separation of a particle
from one of its properties. The study, carried out at the Institute Laue-Langevin (ILL) and published in Na-
ture Communication, showed that in an interferometer a neutron’s magnetic moment could be
measured independently of the neutron itself, thereby marking the first experimental observation of a
new quantum paradox known as the ‘Cheshire Cat’. The new technique, which can be applied to any
property of any quantum object, could be used to remove disturbance and improve the resolution of
high prec:s:on measurements (518, Hasegawa group)

its-properties

M A Quantum Wave in Two Crystals:
a team from TU Vienna, INRIM Turin and ILL Grenoble has succeeded for the first time in building a neu-
tron interferometer from two separate crystals.

Particles can move as waves along different paths at the same time - this is one of the most important
findings of quantum physics. A particularly impressive example is the neutron interferometer: neutrons
are fired at a crystal, the neutron wave is split into two portions, which are then superimposed on each
other again. Characteristic interference pattern can be observed which prove the wave properties of
matter. (518, Abele group)

M Accurate measurement of the weak axial vector coupling constant:
The experiment was performed and analyzed in a collaboration of scientists from Heidelberg University,
the ILL, and the Technical Universities of Munich and Vienna.

In particle physics, ga is needed together with the neutron lifetime to calculate the element Vud of the
CKM quark mixing matrix. With the new result, the accuracy of V.4 from neutron data approaches that
from nuclear decays where the latter require specific nuclear corrections. The unitarity of the CKM
matrix is very sensitive to new physics beyond the standard model of particle physics. Its test provides
constraints that currently cannot be obtained from other precision tests and collider experiments.
Furthermore, the new result has already been used to exclude exotic (dark) decays as explanation for the
so-called neutron lifetime anomaly.

But g, is also an important input in other fields: It is needed to calculate the rate of the primary reaction
of the proton-proton chain in the sun and the solar neutrino flux, the abundance of light elements after
primordial nucleosynthesis, the formation of neutron stars, or the efficiency of neutrino detectors. (PF1,
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Abele group)

ector-cougllng-consta nt

M No dark side to neutron decay:
The experiment was performed and analysed in a collaboration of scientists from the University of
Heidelberg, the ILL, the Technical University of Munich and the Technical University of Wien.

Last year, scientists became rather excited when they thought they might have found evidence for the
production of dark matter particles from experiments measuring the lifetime of the neutron. In 2018,
theorists suggested that the difference might be because the beam experiments measured only beta
decay, whereas the bottle measurements picked up all decay modes, thus shortening the measured
lifetime. They proposed that there might be extra decay channels into dark-matter particles in play to
account for the difference. Precise measurements at the ILL of beta asymmetry rule out neutron decay
into exotic dark matter particles. (PF1, Abele group)
https://www.ill.eu/news-press-events/news/scientific-news/no-dark-side-to-neutron-deca

M High hydrostatic pressure specifically affects molecular dynamics and the shape of low-density
lipoprotein particles:
Lipid composition of human low-density lipoprotein (LDL) and its physicochemical characteristics are
relevant for proper functioning of lipid transport in blood circulation. The interaction of the proteins
forming the surface of lipoproteins determines whether triglycerides and cholesterol will be added to or
removed from the lipoprotein transport particles. According to these two functionalities, the common
use is to distinguish between “bad” and “good” cholesterol when designating LDL and high density
lipoproteins (HDL) although both are essential in certain quantities for the correct functioning. (IN5,
Prassl group)

ffects molecular-dynamlcs -and-the-shape-of-low-density-lipoprotein-particles

Further highlights are scientific results that were chosen as a cover page of a journal, e.g. J. Phys. Chem.
Lett. 12 (2021) (Prassl/Kornmiiller, Medical University of Graz), recognitions as an influential contribution to
the particular field, e.g. the paper by Lemmel et al. in J. Appl. Cryst. on the occasion of 75 anniversary of
the Int. Union of Crystallography or publications in highest ranked journals (Nature, Science, Phys. Rev.
Lett.), see list at the end of the booklet.

A final remark on the COVID pandemic: of course, the latter influenced and modified the usual way of
scientific activities dramatically as it changed any other aspect of our lives. Due to travel restrictions
(Austria-France) and measures adopted by governments the on-site experiments at the ILL were a
challenging task which partially hindered ongoing work. However, as a potential benefit of the situation we
also experienced a fast progress in remote control access to instruments which will prevail and also be
useful to a certain extent in future. Moreover, some of us took an active role and contributed to exploring
the SARS-Cov2 virus itself employing neutron experiments!
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Selected scientific contributions

1 Biological, medical and soft matter science (life sciences)
Biomaterials structures investigated using neutron scattering

Zusammenfassung der Aktivitaten

Neuartige Biomaterialien verwenden Polymere und biomolekulare Anordnungen nach dem Vorbild der
Natur, um mit dem Korper kompatibel zu sein. Nicht nur die Klasse des organischen Materials, z. B.
Polymere oder Lipide, ist wichtig. Die Strukturen, die Polymere in Wasser auf der Nanoskala bilden, sind
entscheidend dafiir, wie ein Biomaterial seine Funktion in einer biologischen Umgebung erflllt. Auch die
Anordnungen, die die Biomolekiile bilden, und die Art und Weise, wie sie sich in der Umgebung verandern,
machen solche Materialien einzigartig. Nur die Neutronenstreuung kann uns dabei helfen, solche
Strukturen zu charakterisieren und Materialien fiir die Freigabe von Wirkstoffen, die biomedizinische
Bildgebung und Wundverbande zu verbessern.

Selected scientific examples (Reimhult group, Univ. fiir Bodenkultur)
Interfaces of drug delivery and medical imaging nanoparticles

Nanoparticles are increasingly used in drug delivery and medical imaging. The recent success of the COVID
vaccines was as much a success of the highly engineered nanoparticle delivery system as it was of mRNA,
and the BOKU spin-off Polymun played an essential part in this effort. There is a link between fundamental
university research and such successes in Austria. We have used neutron scattering at ILL as an essential
tool to investigate polymer structures on nanoparticles that can be used for drug delivery or medical imag-
ing (Fig. 1). Our research has shown that unique designs of polymer structures can completely suppress in-
teractions with blood proteins [1], which is a prerequisite for evading the body’s defense against all foreign
substances, including drugs meant to help. We could only hypothesize how the protective polymer shell
achieved this feat, the theory is inadequate and got beamtime at ILL to investigate this. Our work at ILL also
included substantial investigations of how so-called smart polymer biointerfaces that change their interac-
tions with biological molecules with temperature do so [2] and natural molecule coatings to reduce
biomedical nanoparticle toxicity [3]. The majority of this work is still to be published but would not exist
without the ILL.

Biomaterial structures investigated using neutron scattering

We coordinate a large European network on the topic of smart wound dressings, which can promote wound
healing and diagnose and treat bacterial infections with minimal intervention and risk. Modern burn wound
dressings protect and hydrate the wound. Advanced natural biopolymers could perform these functions as
well as add new smart functions, such as being antimicrobial or drug-releasing, in contrast to common cellu-
lose-based wound dressings. Promising materials to keep wounds moist and protected against infection
during the larger part of the healing process are hydrogel wound dressings. We have used ILL to investigate
both how spider silk proteins assemble into the micellar and fibrous structures that can be used and how
functional nanoparticles influence and integrate into these assemblies. In similar studies, we have studied
how the polymer semiconductor and photosensitizer can be incorporated in micellar hydrogels for, e.g.,
light-controlled functional wound dressings (Fig. 2). While we can complement such studies of structure
using high-end cryo-electron microscopy methods, only neutron scattering makes it possible for us to verify
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the statistical relevance of what we observe in imaging and to follow how the structures change with time

[4].
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Figure 1. Small-angle neutron scattering and transmission electron microscopy data of sophorolipid-coated biomedical
contrast agents, developed to reduce toxicity.
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Figure 2. Small-angle neutron scattering data of rubrene-pluronic micellar assembly compared to cryo-electron images
of the discoid assemblies [4].

Take home message: Biomedical materials research requires an understanding of the structures that pro-
vide the function on the nanoscale. Only our measurements at ILL provide that detailed structure.
Nanoscale structured biomaterials save life, e.g., during the covid pandemic.

Related publications

[1] M. Schroffenegger, N.S. Leitner, G. Morgese, S.N. Ramakrishna, M. Willinger, E.M. Benetti, and E.
Reimhult, ACS Nano, 14, 12708-12718 (2020)

[2] M. Willinger and E. Reimhult, J. Phys. Chem. B, 125, 7009-7023 (2021)

[3] A.Lassenberger, A. Scheberl, K. Chaithanya Batchu, V. Cristiglio, I. Grillo, D. Hermida-Merino, E.
Reimhult and N. Baccile, ACS Appl Bio Materials, 2, 3095-3107 (2019).

[4] E. Mena, E. Reimhult, S. Prevost, and A. Lassenberger, (manuscript in preparation)
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Nanoskopische Struktur und Elastizitat von Zellmembranen

Zusammenfassung der Aktivitaten

Biologische Membranen sind faszinierende multifunktionale Schnittstellen aus Lipiden und Proteinen in und
um Zellen. Transport, Kommunikation, oder diverse katalytische Prozesse sind Beispiele fiir die vielfaltigen
Aufgaben von biologischen Membranen, die allesamt eng mit den Eigenschaften dieser nur etwa fiinf
Nanometer dicken Schicht verkniipft sind. Das Team um Georg Pabst an der Universitit Graz, erforscht die
physikalischen Eigenschaften dieser Systeme, einerseits mit Hilfe kiinstlicher Membranen, die in einem
,Bottom-Up“ Zugang streng kontrolliert hergestellt werden, anderseits aber auch in lebenden Zellen. Ziel ist
die Entwicklung neuer therapeutischer Ansatze oder Wirkstoffe; die meisten am Markt befindlichen
Medikamente zielen auf Membranproteine ab. Elastische und unelastische Neutronenstreuexperimente
am ILL sind ein fester und unabkémmlicher Bestandteil dieser Arbeiten, mit denen es gelingt, die
dynamische Struktur der inneren und der duBeren Membranhéalften aufzulésen, oder hierarchische
Strukturen in lebenden Zellen zu bestimmen, die mit Licht- oder Elektronenmikroskopie bzw.
spektroskopischen Methoden nicht zuganglich sind.

Selected scientific examples (Pabst group, Univ. Graz)

Realistic mimics of cellular envelopes

The outer membrane of all cells is characterized by an asymmetric distribution of lipids across the bilayer.
Experimental protocols developed in the past ten years have enabled the study of the properties of
asymmetric membrane models [1] and the potential coupling to the function of membrane proteins, which
are major targets for medical drugs.

We have developed tools to analyze the leaflet-specific structure of asymmetric membranes, as well as their
bending rigidity. To this end, we extensively exploit contrast variation using deuterated lipids and H,0/D,0
mixtures to highlight or nullify specific membrane features (Fig. 1). This way, we were recently able to
demonstrate that the extent of hydrocarbon chain interdigitation can either compact or expand the oppos-
ing membrane leaflet [2]. These results are qualitatively understood in terms of a balance of entropic repul-
sion of fluctuating hydrocarbon chain termini and van der Waals forces, which is modulated by the interdigi-
tation depth. We also measured the mechanical leaflet coupling of asymmetric membranes using neutron
spin-echo (NSE) spectroscopy [3]. The bending rigidities of most asymmetric membranes were much higher
than those of membranes composed of the same lipids, but symmetrically distributed. We speculate that an
asymmetric distribution of specific lipids may induce an intraleaflet coupling, which increases the weight of
hard undulatory modes of membrane fluctuations and hence the overall membrane stiffness.

These distinct properties of asymmetric membrane couple to membrane proteins, providing physical means
to sense and tune cell physiology. For example, we demonstrated that a membrane-hosted enzyme changes
its activity when lipids are distributed asymmetrically [4].

Ultrastructure of live bacteria

We used combined very small-angle neutron scattering (VSANS)/SANS to study the ultrastructure of live E.
coli [5]. Developing a multi-scale model that bridges the micron no nanometer length scales allowed us to
derive several structural features, including cell size, membrane thickness, the thickness of the peptidogly-
can layer, or packing of the lipids in the outer leaflet of the outer membranes. The model allowed us to
study the activity of antimicrobial peptides on E. coli in real time in a follow-up study [6]. We found that the
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peptides rapidly (within a few seconds) accumulate in the bacteria and kill them most likely by interacting
with cytosolic molecules. This knowledge should help to design more effective antimicrobial peptides to
combat infectious diseases.
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Figure 1: Structure and elasticity of plasma membrane mimics. (A): Gobal analysis of SANS data of asymmetric lipid
vesicles at different contrast [2]. (B) Detailed membrane structure in terms of volume distribution functions of selected
molecular groups. (C) Cartoon of membrane structure. (D) Comparison of bending rigidities of symmetric and
asymmetric bilayers determined from NSE experiments [3].
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Molekulare Biostrukturen - Plasma Lipoproteine

Wissenschaftliche Kooperation der Arbeitsgruppen K. Kornmiiller/R. Prassl,
Medizinische Universitit Graz, Osterreich und J. Peters, ILL, Grenoble, Frankreich

Die Forschung an Lipoproteinen konzentriert sich auf eine der groBten Herausforderungen des modernen
Gesundheitswesens: Herz-Kreislauf-Erkrankungen. Sie zdhlen heute zu den haufigsten Todesursachen
weltweit. Lipoproteine sind zustandig flr den Cholesterin- und Fetttransport in unserem Korper und spielen
eine wesentliche Rolle bei der Entstehung von Atherosklerose und Herz-Kreislauf-Erkrankungen.

Das Verstandnis (ber die Struktur und Dynamik von Lipoproteinen ist dabei essentiell. Je mehr man Gber
die atomare Struktur, molekulare Dynamik und physiologische Funktion von Lipoproteinen weif8 - desto
gezielter kann die Entwicklung neuer Medikamente und neuer therapeutischer Ansatze stattfinden. Genau

19



an dieser Schnittstelle setzt unser internationales Team an, das die wissenschaftlichen Expertisen zu
Lipoproteinforschung (K. Kornmdiller/R. Prassl) und Neutronenstreuung (J. Peters) biindelt, und durch den
Zugang zu fiihrender Forschungsinfrastruktur am ILL einzigartig neue Einblicke in die Struktur und Dynamik
von Lipoproteinen liefert.

Durch die Mitgliedschaft Osterreichs am ILL konnten nicht nur erstklassige Experimente an Europas
fihrender Neutronenquelle durchgefiihrt werden [1-5], sondern es entstand auch eine langfristige und
erfolgreiche Forschungskooperation zwischen Osterreich und Frankreich (Projekte FWF/ANR 11109,
FWF/ANR | 6211, OeAD WTZ FR09/2019, OeAD WTZ FR 05/2023). Nur der einzigartig hohe Neutronenfluss,
gepaart mit der Vielfalt der Neutronenspektrometer am ILL erlaubten uns atomare Einblicke in den Aufbau
von Lipoproteinen und deren Flexibilitat [2]. So gelang es erstmals, Lipoproteine mit Neutronenstreuung
unter extremen Druckbedingungen zu untersuchen (diese Forschungsergebnisse wurden 2018/19 als ILL
Scientific Highlight ausgewahlt: ,High hydrostatic pressure specifically affects molecular dynamics and the
shape of low-density lipoprotein particles”) [3-5]. In einer kiirzlich durchgefiihrten Studie [1] haben wir
verschiedene Arten von Molekularbewegungen innerhalb des Proteins Apolipoprotein B-100 (apo B-100),
der Hauptproteinkomponente von Low Density Lipoprotein (LDL), durch inkohirente Neutronenstreuung an
den ILL-Instrumenten IN5 und IN16b im Standard- und BATS-Modus (siehe Abb. 1 und 2) beschrieben.
Durch die Kombination von drei Spektrometern erhielten wir aussagekraftige Ergebnisse flr die Dynamik
von apoB-100. Wir konnten zeigen, dass dieser Ansatz empfindlich genug ist, um sowohl die Beitrdge des
Proteins als auch des benétigten Detergens zu trennen. Es gab deutliche Unterschiede zwischen der
langsamen Dynamik von apo B-100 und einer Beschleunigung in der Dynamik des Detergens in Gegenwart
von apo B-100. Diese Ergebnisse sind nicht nur flir das Verstiandnis der Proteindynamik von apo B-100
wichtig, sondern die neu entwickelte Analysemethode kann direkt auf andere Membranproteine und deren
Detergenzien Ubertragen werden [1].
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Abbildung 2: Darstellung der molekularen
Bewegungen in apo B-100 aus inkohdrenten
Neutronenstreuungs Experimenten [1]

Abbildung 1: Titelbild unserer Publikation in
J.Phys. Chem. Lett. [1]
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All diese Ergebnisse helfen, komplexe Biomakromolekiile wie Lipoproteine besser zu verstehen. Kennt man
deren genaue Struktur und die molekularen Grundlagen der Cholesterinregulation und des Cholesterin- und
Fetttransportes im Korper, kann man dieses Wissen gezielt ausniitzen, um neue Ansétze fir die Behandlung
und Pravention von Herz-Kreislauf-Erkrankungen zu entwickeln.
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ILL Scientific highlight: High hydrostatic pressure specifically affects molecular dynamics and the shape of
low-density lipoprotein particles (2018/19)

Broselnde Kreidezahne

Die Problematik der Molaren-Inzisiven-Hypomineralisation in der Kinderzahnmedizin

Univ.-Prof. Dr. Katrin Bekes, MME, Fachbereich Kinderzahnmedizin, Medizinische Universitdidt Wien

Bei Kreidezahnen handelt es sich um eine Erkrankung der Zahne, deren Zusammensetzung des Zahnschmel-
zes gestort ist. Hauptsachlich betroffen sind die ersten bleibenden Backenzihne (Molaren), ggf. kommen
auch die bleibenden Schneidezdhne (Inzisiven) hinzu. Der Fachbegriff lautet ,Molaren-Inzisiven-
Hypomineralisation“ (MIH) [1-3].

Betroffene Zahne weisen weil3e bis gelblich-braune Flecken auf, die in ihrer Auspragung sehr unterschiedlich
sein konnen. Es kdnnen nur Teilflichen oder die gesamte Zahnkrone eines Zahnes betroffen sein. Gelblich-
braunlich verfarbte Zahne neigen eher dazu zu brdseln, unabhingig davon, ob sie gut geputzt werden.
Weiterhin kdnnen diese Zdhne auch sehr empfindlich auf heille und/oder kalte Reize reagieren, so dass der
Genuss von Nahrungsmitteln oder die Mundhygiene schwierig werden. Kinder mit MIH leiden haufig unter
chronischen Schmerzen.

Zwar schwanken die Angaben weltweit zum Vorkommen in den einzelnen Landern stark, jedoch wird
derzeit von einer durchschnittlichen Pravalenz von 13-14% ausgegangen. Die Ursachen fiir das Auftreten
der MIH sind nicht bekannt. Vermutet wird ein multifaktorielles Geschehen wahrend der Schmelzbildung
der betroffenen Zihne. Da die betroffenen Zihne (bleibende Molaren und bleibende Inzisiven) um die
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Geburt und in der frihen Kindheitsphase mineralisieren, sondiert man in der Forschung genau diese
Zeitspanne. In den Fokus geraten sind hierbei Kinderkrankheiten (Bronchitiden, Pneumonien,
Mittelohrentziindungen, etc.) oder Antibiotikagaben.

untermineralisiertes
Schmelzareal

untermineralisiertes
Schmelzareal

untermineralisierte
Schmelzprismen

Ein Kreidezahn verschwindet weder von selbst (das Problem verwachst sich nicht), noch ist derzeit eine
Vermeidung der Entstehung der Erkrankung moglich, da die ursachlichen Faktoren nicht hinreichend geklart
sind. Der Fokus liegt deshalb beim friihzeitigen Erkennen der Krankheit mit dem Ziel, zumindest ansatzweise
die Progression der MIH (Schmelzeinbriiche) durch gezielte Behandlungen zu verhindern. Die
Langzeitprognose eines betroffenen Zahnes hangt von der Stiarke des Befalls und dem realisierbaren
Behandlungsmodus fiir den Patienten ab.

Anmerkungd2: fiir eine nichtinvasive Untersuchung der Struktur von solchen Kreidezdhnen und deren (auch)
nichtfesten Bestandteilen wurde ein Antrag auf Strahlzeit unter dem Titel ,What makes chalky teeth
crumble? A multimodal diffraction and QENS study on MIH-teeth” fiir die Instrumente D20 und IN16B
eingereicht (Partner: Univ. Tiibingen, Univ. Géteborg). Eine Diskussion mit Prof.” Bekes und Dr. Tangl hat
gezeigt, dass weiterhin grofies Interesse besteht, die klinischen Fragestellungen flir dieses gesellschaftlich
duflerst wichtige Thema mithilfe von Neutronenstreumethoden zu beantworten. Prof. Paris hat bei
biologischen Materialien, auch bei Zahnmaterial, hohe Expertise und Hilfe angeboten.
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2 Materials science and condensed matter physics - novel materials

Nanoporose Materialien fiir eine erfolgreiche Energiewende

Eine wesentliche Komponente fiir einen vollstandigen Wechsel auf erneuerbare Energien ist die Losung des
Speicherproblems auf verschiedenen Zeitskalen. Die Arbeitsgruppe ,Synchrotron Radiation and Neutrons
for Energy Materials (SyNergy_Mat)“ von Oskar Paris an der Montanuniversitit Leoben beschéftigt sich mit
nanopordsen Materialien fiir elektrische, chemische oder mechanische Energiespeicherung. So kann z.B.
elektrische Energie in sogenannten Superkondensatoren sehr viel schneller als in Lithiumionenbatterien
gespeichert und auch wieder abgegeben werden. Mit Aktivkohle als Elektrodenmaterial und Salzwasser als
Elektrolyt waren solche Systeme nicht nur sehr schnell und effizient, sondern auch umweltfreundlich, leicht
verflighar und preiswert, also insgesamt in jeder Hinsicht nachhaltig. Eine ganz andere Anwendung
nanopordser Materialien ist die (Langzeit-) Speicherung von Gasen, z.B. Wasserstoff als chemischen
Energietrager der Zukunft bei typischerweise zehnmal kleinerem Druck als z.B. in Stahltanks bei
vergleichbarer Speicherkapazitit. Eine dritte Anwendung ist die Speicherung von (elastischer)
Verformungsenergie durch erzwungenes Einbringen von Wasser in hydrophobe (also wasserabweisende)
Poren unter hohem Druck. Ein fundamentales Verstandnis der unterschiedlichen physikalisch- / chemischen
Mechanismen der Energiespeicherung in solchen Systemen erfordert komplexe Untersuchungen atomarer
bzw. molekularer Vorgange auf der sehr kleinen Langenskala der Nanoporen. Neutronen stellen hierfiir eine
einzigartige Sonde dar, da sie besonders sensitiv auf Wasserstoffkerne, und damit sowohl auf Wasser, z.B.
im Elektrolyten von Superkondensatoren, oder auf den Wasserstoff bei dessen Speicherung in den
Nanoporen, sind. Fir die Untersuchung der Struktur (wo der Wasserstoff bzw. das Wasser in den Poren
genau ist) und der Dynamik (wie sich Wasserstoff/Wasser in den Poren bewegt) ist der hohe
Neutronenfluss des ILL in Grenoble unerlésslich, da die Untersuchungen (blicherweise ,in-situ“, also
wahrend dem Beladen und Entladen der entsprechenden Speichersysteme erfolgen. Insbesondere die
Komplementaritit von Neutronenstreuung am ILL und Synchrotronstrahlung (z.B. an der ESRF in
Grenoble) hat sich dabei als duRerst fruchtbar erwiesen.

Selected scientific examples (Paris group, Montanuniversitit Leoben)

X-rays and neutrons unravel the role of water in aqueous supercapacitor electrodes
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Figure 1: In-situ X-ray transmission (left) and incoherent neutron scattering (right) deliver directly ion- and water
concentration changes, respectively, upon positive and negative charging of an electrode for two consecutive cycles [1].

Supercapacitors offer a promising solution for efficient high-power storage and release of electrical energy.
Yet, the current fundamental understanding of the electric double layer (EDL) formation in confinement of
nanoporous carbon electrodes is still limited. We employ in-situ small-angle scattering of X-rays (SAXS) and
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neutrons (SANS), aiming at unraveling charge storage mechanisms, global ion- and water concentration
changes in the electrodes, as well as local ion- and water rearrangement at the electrode-electrolyte inter-
face. While SAXS is suitable to elucidate the ion behavior upon charging and discharging, SANS as a hydro-
gen sensitive technique enables a contrast variation of the aqueous solvent (H,O and D,0) to shed detailed
light on the role of the solvent water. This complimentary approach substantially advances the current un-
derstanding of supercapacitors and particularly the active role of water in such devices, promoting the de-
velopment of future devices with balanced energy- and power-density.

Neutrons probe local hydrogen density in carbon nanopores

The nanoporous structure of activated carbons with sub-nanometer pores can efficiently store hydrogen at
cryogenic temperatures at much lower pressure compared to pressure vessels. To further improve storage
systems, deepening our knowledge of the fundamental processes of atomistic solid-gas interactions is cru-
cial. The fully reversible process of physisorption leads to pore size dependent densification of the adsorbed
gas. As neutrons are very sensitive to hydrogen and its isotopes, SANS is an excellent tool to investigate the
physical processes within the nano-confinement during loading and unloading. In this study we performed
in-situ H, and D, adsorption experiments at different temperatures and pressures, and employed a hierar-
chical contrast model to quantify the hydrogen density as a function of pore size. As a main result, the den-
sity approaches or even exceeds the liquid density of hydrogen in the smallest pores at ambient pressure
and temperatures far above the critical point of hydrogen.
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Figure 2: SANS curves from an activated carbon sample at 77 K and different external gas pressures of hy-
drogen (H,, left) and deuterium (D, right).

Neutrons quantify superhydrophobic pore deformation upon water intrusion and drying

Materials containing a large volume of so called superhydrophobic or ultrahydrophobic nanopores with
wetting angle > 150° are attractive for mechanical energy storage applications. In this study, the elastic pore
deformation of ordered cylindrical nanopores with superhydrophobic silica walls was studied by SANS dur-
ing forced water intrusion and spontaneous drying [2]. No pre-wetting film is formed in this case, resulting
in a strongly different deformation behavior as compared to hydrophilic pores (Figure 3). A mechanical
model was developed to quantitatively describe the bowtie-shaped deformation isotherm for hydrophobic
pores from SANS. The model not only allows estimating the Young’s modulus but also the Poisson ratio of
the nanoscale silica walls. This work complements and extends previous studies on adsorption induced de-
formation of hydrophilic pores towards a generic understanding of the underlying processes with some im-
portant practical implications.
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of hydrophilic (1< ) and hydrophobic (1> tisq)
nanopores, with the chemical potential u of the external

NG = Figure 3: Schematics of adsorption induced deformation
fluid in the vapor state (left) and in the liquid state
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Operando Neutronenstreuung an Post-Lithium-lonen Batterien

Zusammenfassung der Aktivitaten

Batterien sind eine der Schliisseltechnologien, um die Abhangigkeit von fossilen Brennstoffen zu reduzieren.
Sowohl fur den Einsatz in der Elektromobilitat als auch fiir die stationare Speicherung von erneuerbaren
Energien miissen zukiinftige Batterien nachhaltiger, kostenglinstiger und leistungsfahiger werden. Metall-
Schwefel-Batterien kdnnten bahnbrechend sein in dieser Hinsicht.

Die durch einen ERC Starting Grant geforderte Forschungsgruppe rund um Christian Prehal an der
Universitat Salzburg an will die zu Grunde liegenden Mechanismen der Phasenumwandlung in Metall-
Schwefel-Batterien identifizieren und daraus effizientere Moglichkeiten der Schwefelumwandlung ableiten.
Dazu werden zeitaufgel6ste ,,Operando” Neutronenkleinwinkel-streuung und Cryo-Elektronenmikroskopie,
mit Machine-learning unterstiitzter Datenanalyse kombiniert. Damit kann die komplexe Strukturbildung auf
der Nanometerskala direkt, wahrend des Ladens und Entladens verfolgt werden. Die daraus abgeleiteten
Designprinzipien sollen schlieBlich in Prototypen mit hoher Energiedichte und Lebensdauer umgesetzt
werden.

Die hohe Strahlintensitat der ILL-Neutronenquelle erlaubt es zeitaufgel6ste «operando» Messungen mit
einzigartiger Datenqualitat durchzufiihren und somit ein grundlegendes Verstandnis tiber Prozesse auf der
Nanometerskala zu entwickeln. Die ILL-Mitgliedschaft Osterreichs ist daher essenziell fiir die Forschung
und die zukiinftige Realisierung von nachhaltigen Post-Lithium-lonen Batterien.

Selected scientific examples (Prehal group, Universitat Salzburg)

On the nanoscale structural evolution of solid discharge products in Lithium-Sulfur batteries us-
ing operando scattering

The incomplete understanding of the mechanism that reversibly converts sulfur into lithium sulfide (Li,S) via
soluble polysulfides hinders the realization of high-performance Li-S batteries. Conventionally, Li,S forma-
tion is attributed to the direct electroreduction of a polysulfide into Li.S; however, this explanation does not
align with the observed size and morphology of the insulating Li,S deposits.
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In this research example, operando small and wide angle X-ray scattering (SAXS/WAXS) was combined with
operando small angle neutron scattering (SANS) to track the growth and dissolution of solid deposits from
atomic to sub-micron scales during charge and discharge [1] (Figure 1a). Using stochastic modelling based
on the SANS data we quantified the chemical phase evolution during discharge and charge (Figure 1b-c).
Machine learning methods further improved the analysis and lowered the computation time of the SANS
stochastic model fits by orders of magnitude. Together with supplementary data from electron microscopy
and Raman spectroscopy, we could demonstrate that the deposit consists of the expected nanocrystalline
Li,S and smaller solid Li,S, nanoparticles. Our findings align with solid Li,S, precipitating from solution and
then being partially converted in the solid state to Li.,S, likely through a process involving direct electrore-
duction and chemical diffusion through the Li,S, particle network. The found mechanism may explain why
not all S is converted to Li,S; a certain amount of Li,S, remains as a second solid discharge product.

The example on Li-S batteries highlights the importance of real-time structural information on nanoscopic
length scales to understand complex transformations in sustainable post-lithium-ion batteries. It demon-
strates the great potential of operando neutron scattering combined with stochastic modeling and machine
learning in quantifying reaction and storage mechanisms in future electrochemical energy storage systems
[1-3].
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Figure 1: a, Sketch of operando SANS experimental set-up at the D22 beamline at ILL. The change in the SANS scatter-
ing intensity was recorded during discharging and charging five Li-S battery cells. b, Operando SANS intensities during
discharge. c, 3D Li,S - Li,S, composite structure derived from a model fit in (b) and stochastic modelling (Plurigaussian
random fields)
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Nanoscale structure and molecular motion at carbon materials &
interfaces

Zusammenfassung der Aktivitaten

Messung der Dynamik und Struktur von Atomen und Molekiilen auf Oberflichen und in Nanomaterialien.
Untersuchung von Prozessen relevant fiir Diinnschichtwachstum und die Halbleiterindustrie. In erster Linie
allerdings Grundlagenforschung um ein tieferes Verstandnis der Bewegung einzelner Molekiile und Atome
auf Oberflachen zu erhalten - mit Relevanz fiir Schichtwachstum, katalytische Reaktionen, Wasserstoff als
Energiespeicher etc. .

e Die genannten Bewegungen sind auf atomarer Ebene so schnell, dass andere experimentelle
Techniken diesen nicht folgen kénnen bzw. nur wenn die Bewegung stark verlangsamt wird [1].

¢ Die Ergebnisse sind Teil der Habilitationsschrift von Anton Tamtégl sowie eines kirzlich verfassen
Review-Artikels [1]. Messungen am ILL sind zudem essentieller Bestandteil der Ausbildung von
Doktorand*innen [2] als auch von Masterstudent*innen im Rahmen der Teilnahme an der dortigen
summer school [3].

Selected scientific examples (Tamtogl group, Technische Univ. Graz)
How does tuning the van der Waals bonding strength affect adsorbate structure?

In a recently manuscript based on neutron diffraction and spin-echo measurements at the ILL [2], we
illustrated that for pyrazine, (C,H.N,), adsorbed on the graphite (see Figure 1) a direct correlation between
the intensity of van der Waals bonding and the stability of self-assembled overlayers exists: Due to nitrogen
atoms in the six-membered ring of pyrazine the van der Waals bonding is increased in comparison to
benzene (C¢Hs), which only contains carbon atoms.

Ultrafast molecular transport on carbon surfaces: The diffusion of ammonia on graphite

Using neutron time-of-flight spectroscopy we were able to resolve the ultrafast diffusion process of
adsorbed ammonia, NHs, on graphite [4]. The data shows that ammonia follows a hopping motion on
graphite with a diffusion constant at 94 K determined as D = 3.9 10® m%/s. It illustrates that diffusion of
ammonia on graphite is a very rapid process, comparable to the diffusion of molecular hydrogen and much
faster than the diffusion of larger molecules, such as benzene. Considering in particular the mass of the
molecule, together with the unusual tilted NH-t bonding, makes the observed diffusion uniquely fast. The
activation energy extracted for the diffusive motion is about 4 meV and thus the NH3/graphite system shows
a rather unusual combination of a weakly corrugated potential energy surface together with a significant
friction.

A molecular mechanism to reduce the diffusion barrier via adsorbate geometry:
Triphenylphosphine on graphite

We used neutron time-of-flight (Figure 2) and spin-echo to follow the nanoscopic motion of
triphenylphosphine (P(C¢Hs)s) adsorbed on exfoliated graphite [3]. Molecular dynamics at temperatures up
to about 300 K is dominated by rotations of the molecule and flapping motion of the phenyl groups while
with increasing temperature the molecular motion is dominated by translational diffusion, as
complemented by force-field molecular dynamics simulations. Together with van der Waals corrected
density functional theory calculations we illustrate that upon change of adsorption geometry compared to
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molecules with a flat geometry the adsorption energy of (P(C¢Hs)s) increases while the diffusion barrier
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Figure 1: The binding and structure of an ordered pyrazine overlayer Figure 2: Two-dimensional contour plot of the

on graphite are studied with neutron scattering and DFT. We find dynamic scattering function extracted from
increased van der Waals bonding and stability of the overlayer neutron time-of-flight spectra for exfoliated
compared to benzene, due to the nitrogen atoms in the ring. graphite covered by P(C4Hs); at 500 K.
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Role of defects in the origin of relaxor behavior in barium titanate based
ceramics

Zusammenfassung der Aktivitaten

Kondensatoren, welche auf Keramiken basieren, haben eine Reihe von Vorteilen: sie sind platzsparend,
gewichtsparend, und effizienter im Vergleich zu polymerbasierten Kondensatoren, die Ublicherweise in
Elektroautos verwendet werden. Keramik-Kondensatoren kénnen aber nur dann sinnvoll eingesetzt werden,
wenn man deren Energiedichte erhoht. Neutronenbasierte Messungen am ILL ermoglichen es, die
Auswirkung von verschiedenen Elementen auf die Energiedichte experimentell zu erkennen. Diese
Information ist schlissig, um mithilfe von computerbasierten Modellen neue Kondensatoren mit erhéhter
Energiedichte zu designen, welche Elektroautos effizienter machen kénnen.

e Die Mitgliedschaft beim ILL ist unerlisslich, um das in Osterreich exzellent aufgestellte Gebiet des
computergestiitzten Materialdesigns - vor allem in Energiethemen - mit hochwertigen
Experimenten auf atomarer Ebene zu unterstiitzen.

Selected scientific examples (Deluca group, Mat. Center Leoben)

Role of defects in the origin of relaxor behavior in barium titanate based ceramics

Relaxor ferroelectrics (ReFE) are chemically modified ferroelectric materials, where the chemical substitu-
tion disrupts the long-range ferroelectric order, resulting in a fragmentation of polar order on the length
scale of a few unit cells (cf. Figure 1). This results in an increased energy density when ReFE are used for en -
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ergy storage, due to the decreased polarization losses. The aim of the ERC Grant CITRES (GA 817190,
www.erc-citres.eu) is to tune the chemical composition of barium titanate-based ReFE to achieve maxi-
mized energy density. Within the associated FWF Grant POLDERs (14581-N) we investigate the atomic scale
distortions leading to the disruption of long-range ferroelectricity in barium titanate substituted by homova-
lent and heterovalent cations at the perovskite B-site. The goal is to use the atomic-scale experimental evi-
dence to build realistic Molecular Dynamics models, in order to predict the energy storage properties for
numerous complex chemical substitutions in barium titanate (BaTiOs).

At ILL, we investigated Zr** (homovalent) and Nb*" (heterovalent) substituted BaTiO; (BZrT and BNbT, respec-
tively). BNbT requires charge compensation in the form of Ti vacancies (V1). In such case, the off-center Nb**
cations at the B-site in combination with V+; produce a ‘slush-like’ polar structure, where the defect induced
static polar lattice distortion induce random fields extending beyond the nearest-neighbors [2]. This mecha-
nism is different from the one present in the case of homovalent substitutions (BZrT), where the sources of
lattice distortion are only from the ionic radii difference and thus influence the lattice polarization only lo-
cally. We further investigated a system with Zr** and Nb’* co-substitution, for which preliminary dielectric
analyses showed an unexpected shift of the permittivity maximum well below room temperature. Neutron
total scattering and corresponding atomic pair-distribution function (PDF) allowed us to directly access the
local structure information of these materials on the atomic level. Moreover, the Q-independence of the
scattering length allowed us to obtain large scattering contributions from light elements such as oxygen,
which is important for probing cation defects contribution. Neutron scattering data allow us to formulate a
comprehensive picture of the order-disorder at the perovskite B-site, which serves as basis for high-
throughput simulations to estimate electrical properties (e.g. polarization) at unit cell scale and correlate
them with the macroscopic material behavior [3, 4].

The contribution of neutron measurements at ILL is thus essential to investigate the atomic properties of
substituted perovskite systems, enabling us to construct realistic models of the atomic structure, from
which the macroscopic properties of the materials can be predicted.
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Figure 1: Comparison between ferroelectrics and relaxor ferroelectrics [1].
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Figure 2: Molecular dynamics simulation of local displacements of B-site cations in BaTiO3 (BT) and BNbT above the
Curie temperature. Green squares indicate cation vacancies and black edges indicate Nb sites (Courtesy of M. Pas-
ciak, Institute of Physics, Czech Academy of Sciences).
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Angewandte Grenzflachenphysik

Zusammenfassung der Aktivitaten

Unsere Forschung konzentriert sich auf Grenzflichen und darauf, wie sich molekulare Wechselwirkungen
und Zusammensetzung verandern, wenn an diesen Grenzflichen Prozesse auf der nanoskopischen und
molekularen Skala stattfinden. Unsere Neutronenforschung fokussierte sich in den letzten Jahren auf wie
gelbste lonen biologische Materialien, wie eine synthetische Zellwand, beeinflussen und modifizieren. Wir
sind besonders daran interessiert, wie sich Materialien verhalten, wenn sie zwischen andere Materialien
gepresst werden, wie es in der Natur bei Adhasion, Schmierung etc... vorkommt. Fiir den Zugang zu diesen
Grenzflachen ist ein hoher Neutronenfluss unerlasslich. Dieser ermdglicht es uns, die Zusammensetzung an
verborgenen und (re)aktiven Grenzflachen mit hoher Auflésung zu verstehen, z. B. eine Veranderungen des
Wassergehalts an sonst unzuganglichen Stellen.

Selected scientific examples (Valtiner group, Technische Univ. Wien)
Hydration of lipid bilayers and their mimics

Interactions between lipid bilayers are essential to a range of biological functions, such as intracellular trans-
port. Surface charging and how ions adsorb or desorb from the headgroups have an influence on the inter-
action forces. In our recent paper [1] we used sensitive force measurements between two lipid bilayers that
are brought into close contact, in the surface forces apparatus (SFA), to determine the effect of surface
charging on the interaction forces under physiological conditions. Steric hydration forces from the interfacial
ions were found to dominate. The model system used to mimic the lipid bilayer included a strongly hy-
drophilic, non-lipid, inner layer. Therefore, neutron reflectometry (NR) measurements (Figure 1) were key to
determining that the model system was not changed by the salt conditions without confinement.
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Figure 1: NR data shows no change to the system with NaCl concentration.

We are also interested in how materials are changed by confinement, i.e. by being pressed between two
surfaces, which occurs in natural processes including lubrication. The interfaces become difficult to access
and, hence, penetrating radiation, such as neutrons, are vital. Joint lubrication was the topic of a recent ILL
PhD studentship proposal, although unsuccessful, it received positive feedback and we are keen to reapply.
Univ. Ass. Dr Laura Mears (Univ. Prof. Markus Valtiner’s Applied Interface Physics group at TU Wien) has a
great deal of experience with neutrons probing confined soft matter, teaching a course on the topic. Mem-
bership of the ILL directly influenced her choice to move to Austria. In her career she plans to continue to
use neutrons and build her independent group here in Vienna.
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Inelastic neutron scattering to probe strongly correlated electronic and

phononic matter

Starke Korrelationen sind ein zentrales Thema bei der Erforschung kondensierter Materie, meist in Form von
Korrelationen zwischen Elektronen. Unter bestimmten Bedingungen kdnnen jedoch auch in rein
phononischen Systemen starke Korrelationen gefunden werden. Inelastische Neutronenstreuung (INS) ist
bestens geeignet, um beide Arten stark korrelierter Materie zu untersuchen. Das Schwere-Fermionen-
Metall Ce;Pd,Sis weist zwischen Phasen multipolarer Ordnung eine besonders interessante Art von
Quantenkritikalitat auf. Mit Hilfe der Drehmomentmagnetometrie haben wir das Temperatur-Magnetfeld-
Phasendiagramm als Funktion des Winkels zwischen dem Magnetfeld B und den kristallographischen
Richtungen kartiert. Die somit neu entdeckte Phase II'" wurde daraufhin mit elastischer und inelastischer
Neutronenstreuung untersucht. Das magnetische Anregungsspektrum deutet darauf hin, dass diese neue
Phase einen anderen Ausbreitungsvektor hat als die zuvor identifizierten Phasen [1]. In einer
intermetallischen Clathratverbindung haben wir eine detaillierte Studie der Temperaturabhingigkeit der
niederenergetischen akustischen und ,Rattling“-Moden durchgefiihrt, um den Phonon-Kondo-Effekt zu
untersuchen [2].

Selected scientific examples (Blihler-Paschen group, Technische Univ. Wien)

Identification of the propagation vector of the newly discovered AFQ phase II"" in Ce3PdSis

The heavy fermion metal Ce;Pd,Sis exhibits an antiferroquadrupolar (AFQ) phase Il below Tq = 0.5 K and an
antiferromagnetic (AFM) phase IIl below Ty=0.31 K [3]. Most recently, we discovered the presence of a new
phase transition for field direction close to [112] with so far unknown order parameter. To shed light on the

31



transition from phases II' to 11", we performed an experiment at the cold-neutron triple-axis spectrometer
THALES (ILL, Grenoble), where we firstly measured the elastic intensity of the magnetic Bragg peak for g =
(111) as a function of magnetic field. Here we found that the field-induced Bragg intensity vanishes in phase
II" indicating that the propagation vector of this phase lies outside the scattering plane. Further insight
about the possible ordering vector can be obtained from its excitation spectrum. We expect that it coincides
with the minimum in the dispersion of field-induced collective excitations, which would then represent the
analog of a Goldstone mode for the hidden-order phase. By using inelastic neutron scattering, we mapped
out four clearly resolved collective modes (see Fig. 1) of which the lowest-energy has a minimum close to
the orthogonal projection of (010) onto our scattering plane, suggesting that g = (010) could be the propa-
gation vector of phase 11" [1].

The phonon-Kondo effect in intermetallic clathrates

Intermetallic clathrates are of great interest, not only for their potential as thermoelectric materials but also
for fundamental interest in their unusual lattice dynamics. It is now well documented that these materials
exhibit energetically low-lying optical phonon modes which correspond to the rattling motion of the guest
atoms in the structural cages [2-4]. To scrutinize the newly proposed model of the phonon Kondo effect we
utilized inelastic neutron scattering at the thermal neutron three-axis spectrometer IN8 at ILL. Here we
studied the temperature dependence of the low-energy phonon dispersion in the vicinity of the optic
mode-acoustic mode interaction on the type-| clathrate BagCu,sGe4.Ga to probe the characteristic disen-
tanglement of the two modes above the phonon Kondo temperature Ty. To identify the anti-crossing
wavevector we mapped the transverse phonon dispersion at 50 and 200 K, see Fig. 2; this g region was then
explored as a function of temperature. The results show a clear phononic flat band next to the Brillouin
zone boundary where g = (6 0.48 0.48) corresponds to the wave vector where the hybridization is strongest.
Furthermore, to fully access the mode disentanglement, we demonstrated a logarithmic relation of the
phonon’s energy shift above 50 K, consistent with the proposed model of phonon Kondo scattering [2-5].
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Magnetic soft matter

Neue Materialien, wie z. B. die sogenannte magnetische weiche Materie, haben haufig vollig neue und
unerwartete Eigenschaften. In unseren Forschungen konnten wir flissige Ferromagneten beobachten [1,2]
oder auch die makroskopische Liangenidnderung (im cm-Bereich!) von magnetischen Elastomeren unter
Einwirkung schwacher magnetischer Felder untersuchen [3]. Um diese zu verstehen und fir Anwendungen
optimieren zu kdnnen, ist es notwendig solche Materialien mit Methoden zu untersuchen, die sensitiv auf
magnetische Eigenschaften sind und gleichzeitig tief aus dem Inneren des Materials Informationen liefern
kdnnen. Die weltweit besten Methoden in dieser Hinsicht sind die verschiedenen Techniken der Streuung
polarisierter Neutronen, wie sie am Institut Laue Langevin perfektioniert und angeboten werden.

Selected scientific examples (Klepp group, Univ. Wien)
Ferromagnetic ferrofluids

Mixtures of nanometer-sized magnetic platelets in liquids are examples of so-called ferrofluids that exhibit
interesting properties. It has been shown that above a certain concentration of platelets, such mixtures are
found in the so-called ferromagnetic nematic phase (where the term "phase" is referring to the state of
matter, like "gaseous phase" or "solid phase"). In the ferromagnetic nematic phase the ferrofluid shows
orientation of the platelets along a certain direction and, furthermore, exhibits magnetization even without
an external magnetic field applied (see Fig. 1), as it is the case for usual ferromagnets (like the ones people
use to fix notes and bills on their fridges). Our results [1] show that in the absence of an external magnetic
field, short range positional and orientational order of the platelets already exist at relatively low platelet
concentration. Small angle scattering of polarized neutrons (with defined spin direction) revealed that the
contribution of ferromagnetic ordering to the formation of the nematic phase is significant. Further
research using neutrons revealed spontaneous stripe formation (formation of elongated "magnetic
domains") in a ferromagnetic ferrofluid in the presence of an oscillating external magnetic field [2]. The fluid
in adjacent stripes moves in opposite directions despite the applied magnetic field being uniform (due to
chiral symmetry breaking).

Take home message: Ferromagnetic ferrofluids (magnetic nanoplatelets in liquids) can behave like liquid
ferromagnets in some ways. The mechanism behind such properties was revealed by application of
polarized-neutron scattering techniques.

Magnetoactive elastomers

Magnetoactive elastomers (MAEs) are magnetic composite materials, like polymer matrices filled with
magnetic particles of a couple micrometers size. The growing interest in MAEs originates from the
possibility of controlling some of their physical properties by application of external magnetic fields. For
example, MAEs can be shrinked and stretched by varying a relatively weak external magnetic field,
provoking motion. The physical reason for the observed changes in MAE properties are field-induced
reconfigurations of the microstructure formed by the magnetic particles within the elastic polymer. Ultra
small angle scattering of polarized neutrons is especially suitable to observe reconfigurations in bulk
materials containing micrometer-sized magnetic particles, due to the sensitivity of the technique to large
magnetic structures and the neutrons' ability to penetrate relatively thick samples [3].

We were able to observe that the material's properties are depending on its "magnetic field history":
Neutrons are scattered from the internal structure formed due to the external magnetic fields that have
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been applied to it previously (see Fig. 2). Consequently, one can tell the former magnetic field exposure
from the scattering pattern. Such observations using neutrons are necessary to understand the underlying
processes to be able to deploy MAEs for robotics applications or as sensors, for instance.
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Figure 1: The ferromagnetic nematic phase of magnetic Figure 2: Neutron scattering [3] depending on the magnetic
nanoplatelets (left). Neutron detector image for a certain  field exposure history (hysteresis) of applied field strengths
platelet concentration, showing positional and magnetic (1) to (9).

ordering (right).
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3 Foundations of Physics

Quantum Physics

Wie kénnen wir uns die kleinsten Bausteine der Materie vorstellen? Eher wie Teilchen - oder eher wie
Wellen? Vor etwas mehr als einem Jahrhundert war das eine der verwirrendsten und umstrittensten Fragen
der Physik. Heute wissen wir: Beide Sichtweisen gehéren zusammen. Teilchen kdnnen Welleneigenschaften
haben - und Wellen kénnen Teilcheneigenschaften haben.

Besonders einfach lasst sich das bei Photonen zeigen, den elementaren Bestandteilen des Lichts. Aber auch
Materieteilchen, die eine Masse haben, zeigen manchmal wellenartiges Verhalten. Sie bewegen sich nicht
auf eindeutig festgelegten Bahnen, nach den Gesetzen der Quantenphysik kénnen sie sich im Raum
verteilen, dhnlich wie sich eine Welle auf einer Wasseroberflache ausbreiten kann.

Auf besonders spektakulare Weise wurde das im Jahr 1971 von Prof. Helmut Rauch am Wiener Atominstitut
demonstriert: Er schoss Neutronen auf einen speziellen Kristall - und zwar so, dass sich die Neutronenwelle
aufspaltete und sich jedes einzelne Neutron gleichzeitig auf zwei vollig verschiedenen Pfaden bewegte, die
dann wieder an einen Punkt zusammengefiihrt wurden. In diesem Fall Gberlagern sich die beiden
Teilwellen, sie konnen einander entweder verstirken oder einander ausléschen - und diese
Interferenzeffekte sind es, mit denen die Wellennatur der Neutronen bewiesen wird.

Neutronen fiir solche Experimente zu verwenden, hat mehrere Vorteile: Im Gegensatz zu Elektronen oder
Protonen sind Neutronen elektrisch neutral - daher stoBen sie einander nicht ab und werden nicht so leicht
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von duBeren elektromagnetischen Feldern gestort. Im Gegensatz zu neutralen Atomen haben sie relativ
wenig Masse und damit eine vergleichsweise gro3e Wellenldnge - typischerweise in der GréBenordnung
von etwas unter einem Nanometer, das entspricht ungefahr dem Abstand zwischen den Atomen in festen
Materialien.

Deshalb eignen sich Neutronenwellen hervorragend, um Materialien, Oberflichen und winzige Strukturen
zu untersuchen: Die Neutronen werden gestreut, ihre Wellenform wird auf charakteristische Weise
verandert, und daraus kann man dann wertvolle Information ablesen. Fiir die moderne Materialforschung
und viele andere Anwendungsbereiche ist die Neutronenstreuung somit ein unverzichtbares Werkzeug
geworden.

Freilich sind dafiir relativ aufwandige Forschungsanlagen notwendig. Man braucht dafiir moglichst starke
Neutronenquellen - etwa einen Kernreaktor, wie jenen am Atominstitut im Wiener Prater, oder noch
deutlich leistungsfahigeren Reaktor am ILL in Grenoble.

Neutronenforschung ist daher immer auch Gemeinschaftsarbeit: Wahrend Versuchsanlagen fiir Rontgen-
oder Elektronenstreuung problemlos von einzelnen Instituten aufgebaut und betrieben werden kdnnen,
werden groBe Neutronenquellen oft von Forschungsteams aus vielen unterschiedlichen Herkunftsorten
gemeinsam genutzt. Durch die optimale Nutzung der verfligharen Strahlzeiten und durch den Aufbau
technischer Expertise wird daflir gesorgt, dass die Anlagen den gréBtmodglichen Nutzen haben - fiir die
moderne Spitzenforschung und die Gesellschaft.

Selected scientific examples

Das $18: Neutroneninterferometer und USANS (Technische Univ. Wien, Atominstitut: Hasegawa,
Lemmel, Sponar, Abele)

Seit etwa 45 Jahre betreibt die TU Wien den Strahlplatz S18 am ILL. Gem3B dem  ,CRG“-
Kollaborationsvertrag zwischen TU Wien und ILL steht die Hélfte der Strahlzeit der TU Wien zur freien
Verfligung wahrend die andere Halfte im Rahmen des Proposalsystems des ILL vergeben wird. Die ILL-
Mitgliedschaft Osterreichs ist fiir den Betrieb des $18 zwingend notwendig.

Das S18 ermdglicht Experimente in den Bereichen USANS (Ultrakleinwinkel-Neutronenstreuung) und
Neutroneninterferometrie. USANS dient der Untersuchung von Materialstrukturen in der GréRenordnung
0,1 bis 10 um, beispielsweise von porésen Gesteinen. Die
Neutroneninterferometrie dient vor allem der Untersuchung
von Neutronen im Kontext der Quantenphysik. Die Technik
entstammt Osterreichischer Pionierarbeit aus den 1970er-
Jahren von Helmut Rauch. Sie basiert darauf, dass sich
Neutronen wie Wellen verhalten und gleichzeitig zwei
raumlich getrennte Wege gehen. Das S18 ist trotz seines
Alters das weltbeste Instrument auf diesem Gebiet. (Das

zweitbeste befindet sich am NIST in den USA, an einer
deutlich schwicheren Neutronenquelle als dem ILL). Am S18 entstanden im Laufe der Zeit Gber 200
wissenschaftliche Publikationen und 40 Diplom-, Doktorarbeiten und Habilitationen.
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Erstes Neutroneninterferometer aus getrennten Kristallen

Einer Kollaboration aus TU Wien, INRIM Turin und ILL Grenoble gelang es erstmals, ein
Neutronen-Interferometer aus zwei getrennten Kristallen zu betreiben.

Ein Neutroneninterferometer fiir thermische Neutronen kann nur funktionieren, wenn die Siliziumkristalle,
die als Strahlteiler dienen, in Position und Winkel extrem genau zueinander ausgerichtet werden. Eine
Verschiebung um einen Atomabstand (190 Pikometer) erzeugt bereits eine volle Oszillation der
Interferometer-Phase. Das gleiche gilt fiir die Verdrehung eines Kristalls um ein Millionstel Grad. Mit dieser
Winkelgenauigkeit kénnte man einen Basketballkorb auf dem Mond von der Erde aus treffen. Aufgrund
dieser Anforderungen sind herkdmmliche Neutroneninterferometer aus einem einzigen grol3en
Siliziumkristall gefertigt, so dass die einzelnen Strahlteiler iber die gemeinsame Basisplatte verbunden
bleiben. Diese Technik beschrankt die GréBe des Interferometers allerdings auf die maximale Gro3e eines
Kristalls, ungefahr 20 cm.

Diese Limitierung ware aufgehoben, kénnte man zwei getrennte Kristalle so genau zueinander einjustieren
wie eingangs beschrieben. Genau das ist 2021 in einem ersten Testexperiment gelungen. Seitdem lauft die
Arbeit an einem robusten Setup, finanziert durch das Projekt NextPi der Quantum-Austria-Initiative des
FFG. Erste Anwendungen waren Experimente im Bereich der dunklen Energie und Einfliisse der Gravitation
im Quantenbereich.

[1] H.Lemmel, M. Jentschel, H Abele et al. J. Appl Cryst. 55, 870 875 (2022)
[2] ILL-Highlight: https: t tifi
crystals

Pfadbestimmung im Doppelspalt

Welchen Pfad ein Teilchen im Doppelspalt nun wirklich geht, konnte erstmals fiir einzelne
Teilchen geklart werden.

Eines der grundlegendsten Experimente der Quantenphysik ist das Doppelspaltexperiment. Schie8t man
Teilchen auf zwei nebeneinander liegende Spalte, haben sie die Moéglichkeit, durch den einen oder den
anderen Spalt zu fliegen. Dadurch entsteht hinter dem Doppelspalt ein Interferenzmuster, das sich zwanglos
aus den Welleneigenschaften der Teilchen erklaren lasst. Doch wie funktioniert das genau? Ist jedes
einzelne Teilchen eine Welle, die sich teilen kann, oder geht mal ein Teilchen links und mal ein Teilchen
rechts, wie das die de-Broglie-Bohm-Theorie postuliert? Lange gab es keine experimentelle Mdéglichkeit, um
diese Fragen zu beantworten. Denn sobald man direkt misst, wo das Teilchen entlang fliegt, verschwindet
das Interferenzmuster, weil die Messung den Zustand der Teilchen veradndert. Interferieren kdnnen nur
Teilchen, die sich ,unbeobachtet fiihlen“. Mittels sogenannter ,Schwacher Mes-sungen" ist es in den letzten
Jahren gelungen, Messungen so durchzufiihren, dass die Quantensysteme so gut wie nicht verandert
werden. Allerdings war das Ergebnis immer ein Mittelwert ber viele Teilchen und konnte nichts lber
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einzelne Teilchen aussagen. Durch die neue Methode der ,Feedback Compensation® wurde nun auch diese
Hirde genommen. Im Experiment zeigte sich, dass die Neutronen beispielsweise zu 1/3 den einen Weg und
zu 2/3 den anderen Weg nehmen, und zwar jedes einzelne Neutron fir sich.

Detektor -

Spin
Detektor +

Neutronen
Strahl

Spin Dreher fiir
»Ieedback Compensation®

[3] H.Lemmel, N. Geerits, A. Danner, H. F. Hofmann, S. Sponar, Phys.Rev.Res. 4, 023075 (2022)
[4] H.Lemmel, S. Sponar, H.F. Hofmann, Spektrum der Wissenschaft, 2022-11-01
[5] ILL-Highlight: https://www.ill.eu/news-press-events/news/scientific-news/a-quantum-wave-in-two-

crystals

Quanten Grinse Katze

Spatestens seit den Arbeiten von Erwin Schrodinger haben Quantenphysiker wohl eine Vorliebe fiir Katzen.
So auch fur die Grinsekatze aus dem Kinderbuch ,Alice im Wunderland“ von Lewis Carroll aus dem Jahr
1865. Nachdem Alice in einem Kaninchenbau einen Durchgang in eine surrealistische Welt findet begegnet
sie dort einer Katze, (iber die sie sich sehr wundert: «Oh, ich habe oft eine Katze ohne Grinsen gesehen, aber
ein Grinsen ohne Katze, so etwas Merkwilirdiges habe ich in meinem Leben noch nicht gesehen.». Eine
solche auf den ersten Blick absurd anmutende Trennung einer Eigenschaft von ihrem Objekt ist in
quantenmechanischem Sinne tatsachlich umsetzbar. Dabei stellen polarisierte Neutronen, die nur in einem
Pfad des Interferometers anzutreffen waren, quasi die Katzen dar, wahrend der Neutronenspin das Grinsen
verkorpert und nur im anderen Pfad zu finden ist. Um die physikalische Eigenschaft, also den Spin von
Neutron zu separieren, bedarf es einer speziellen Messmethode, die als ,schwachen Messung" bezeichnet
wird. Hierbei wird Information (ber das physikalische System extrahiert, ohne dass dieses nachhaltig gestort
wird. Unser am ILL durchgefiihrtes Experiment wurde im Fachjournal Nature Communications veréffentlich
und erregte auch in mehreren nationalen und internationalen Tageszeitungen (z.B. die Presse u. BBC News)
sowie in popularwissenschaftlichen Medien Aufsehen. Interessant zu erwahnen ist ebenfalls die Tatsache,
dass sich die Zuordnung von Neutron und Spin zu den jeweiligen Pfaden auch noch wahrend der Laufzeit,
also wenn sich das Neutron bereits im Interferometer befindet, durch entsprechende Spinmanipulation
nach dem Interferometer umkehren lasst. Effekte dieser Art werden in der experimentellen
Quantenmechanik oft unter dem Begriff ,Retrokausalitit” eingeordnet.

37


https://www.ill.eu/news-press-events/news/scientific-news/a-quantum-wave-in-two-crystals
https://www.ill.eu/news-press-events/news/scientific-news/a-quantum-wave-in-two-crystals

Absorber

Spin Dreher

Analysatof =

Polarisator

Detektor

[6] T. Denkmayr, H. Geppert, S. Sponar, H. Lemmel, A. Matzkin, J. Tollaksen, and Y. Hasegawa, Nat.
Commun. 5, 4492 (2014)
[7] R. Wagner, W. Kersten, H. Lemmel, S. Sponar, and Y. Hasegawa, Sci. Rep. 13, 3865 (2023)
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Neutroneninterferometrie mit hoher Winkelauflésung (Zawisky, Abele group, Techn. Univ. Wien,
Atominstitut)

Unsere Experimente am ILL mit groen Kristall Interferometern zeigen eine extreme Winkelverstarkung des
einfallenden Neutronenstrahls. Diese Winkelsensitivitdt erscheint schon bei kleinsten Abweichungen vom
Bragg Winkel. Um die Winkelauflésung zu maximieren wurden spezielle Interferometer Designs und
Messtechniken entwickelt. Mit dem aktuell weltgroBten Interferometer Kristall wird am ILL eine
Winkelsensitivitat von 10 Bogensekunden angepeilt.

Anwendungen
Effekte durch die Erdrotation und Gravitation

Die sogenannte Corioliskraft tritt auf wenn sich der Neutronenstrahl nicht parallel zur Erdrotationsachse
bewegt. Auf Grund der hohen Winkelsensitivitdt [1] ist es zum ersten Mal am ILL gelungen die
Coriolisablenkung nachzuweisen [2]. Ein weiterer Effekt verursacht durch die Erdrotation ist der sogenannte
Sagnac Effekt, der proportional mit der Strahlfliche des Neutroneninterferomers zunimmt. Alle Rotations-
und Gravitatons-experimente erfordern daher grof3e Interferometerkristalle und sind daher spannende
Anwendungen fur die aktuell von uns am ILL entwickelten ,geteilten Interferometer” [3].
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Optik mit sehr kalten Neutronen

Fir die Aufklarung von Strukturen werden haufig Streumethoden, z.B. mittels Rontgenstrahlung oder
Neutronen, eingesetzt. Eine Bedingung fiir effiziente Streuung ist, dass die Wellenlange der verwendeten
Neutronen in der GroRenordnung der Struktur ist. Bei kristallinen Festkdrpern bewegen wir uns im Bereich
von etwa einem Zehntel Nanometer. Wenn man also gewdhnlich (iber Neutronenstreuung spricht, geht
man davon aus, dass diese ein Spektrum in diesem Wellenlangen-bereich haben (,thermische Neutronen®).
Umgekehrt kénnen dann Kristalle als neutronenoptische Komponenten z.B. als Spiegel, Strahlteiler oder
Interferometer, genutzt werden (siehe Beitrag (iber 518). Letztere erlauben es, fundamentale physikalische
Fragen zu beantworten. Fiir sehr kalte Neutronen mit etwa zehn- bis hundertfacher Wellenlange (1 - 10
nm) missen kiinstliche Strukturen geschaffen werden, welche als neutronenoptische Komponenten wirken
kénnen. Dies lohnt sich, da die Wechselwirkung der Neutronen - Materie mit zunehmener Wellenldange
sogar quadratisch ansteigt, Messungen werden in der Regel also sensitiver. Wir designen daher mittels
holographischer lichtoptischer Methoden periodische Strukturen im 100 nm-Bereich, welche diesen
Anforderungen gentigen. Der Aufbau eines Interferometers aus solchen kiinstlichen Gittern ist im Rahmen
eines rezent genehmigten FFG Projekts im Rahmen der Quantum Austria Initiative im Entstehen.

Das Institut-Laue Langevin ist derzeit die einzige Neutronenquelle weltweit, welche eigene Strahlplatze
mit ausreichendem Neutronenfluss anbieten kann, um Interferometrie und Diffraktion bei diesen
Wellenlangen betreiben zu kénnen.
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Selected scientific examples (M. Fally & J. Klepp, Univ. Wien)
Holographically prepared neutron diffractive elements with outstanding properties

The choice of materials is essential to generate artificial structures having the required neutron optical
properties. Therefore, the search for those has been boosted a decade ago with the first beam splitters,
mirrors and is still ongoing with ever refined properties [1, 2]. Keeping in mind the goal to set up a very-
cold-neutron interferometer with highest sensitivity and using artificial gratings, one of the major difficulties
remains the accurate alighment of three of them in a row. To facilitate this procedure, the thickness of the
gratings should be small while having high efficiencies which unfortunately scale up with the thickness at
the same time. A solution to this is to maximize the periodic contrast, e.g., by using appropriate
nanoparticles. We found that nanodiamonds are an excellent choice in constructing holographic
nanoparticle-polymer composite transmission gratings with large saturated refractive-index modulation
amplitudes (contrast) at very cold neutron wavelengths, resulting in efficient control of neutron beams [2,
3]. Nanodiamond possesses large coherent, small incoherent scattering and low absorption cross sections at
very cold neutron wavelengths. This makes them ideal candidates for use in an interferometer.
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Figure: (left) Schematic of the setup for very cold neutron diffraction by a nanodiamond transmission grating. (right)
Measured angular dependence of the diffraction efficiency (five orders) at the neutron wavelength of 1.7 nm. The
RCWA fit (solid curves) allows to retrieve amplitudes and phases of the grating’s Fourier components.

Retrieving the phases of onedimensional periodic structures by diffraction experiments

Sophisticated, data and time consuming techniques have been developed to retrieve the phase information
which is lost in diffraction experiments. Surprisingly, we could demonstrate how to retrieve the refractive
index profile of photonic structures by standard diffraction experiments. We used the rigorous coupled-
wave analysis (RCWA) in the multi-wave coupling regime without the need for taking any auxiliary data.In
particular, we demonstrated by means of simple examples - one-dimensional, non-sinusoidal phase
gratings - how such an approach to a solution to the phase problem of diffraction can be obtained with not
more than the usual experimental effort in diffraction experiments. The technique is applicable to samples
generating diffraction patterns for any type of radiation useful for structure determination (X-rays,
electrons, laser light, and neutrons, for instance). In particular, we showed how the phases of the Fourier
components of a onedimensional periodic structure can be fully recovered by deliberately choosing a probe
wavelength of the diffracting radiation much smaller than the lattice constant of the structure. We
accurately determined the slight asymmetry of the structure of nanocomposite phase gratings by light and
neutron diffraction measurements [4].
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Fundamental physics

Es gibt Fragen, die die Menschheit schon immer beschaftigen. Wo kommen wir her, wo gehen wir hin, wie
begann alles? Gibt es eine Urkraft, auf die sich alles zurlickfiihren lasst? Und immer wieder die Faustische
Frage: was die Welt im Innersten zusammenhédlt? Diesen Fragen geht die Neutronen- und
Quantenphysikgruppe am Atominstitut der TU Wien nach. Unsere sichtbare Welt, angefangen bei den
kleinsten Strukturen der Quarks bis hin zu den Galaxienhaufen am Rande des Universums, lassen sich durch
das sogenannte Standard Modell der Elementarteilchen erklaren. Heute gerdt dieses Modell an seine
Grenzen und zeigt sich als unvollstindig. Als alternative Beschreibungen werden die Supersymmetrie,
Stringtheorien oder andere groBe Vereinheitlichungstheorien diskutiert. Gerade Fragen der Teilchenphysik
bei hochsten Energien und der Kosmologie werden inzwischen durch Experimente auf dem anderen,
niederenergetischen Ende der Energieskala beantwortet und zwar mit kalten und ultrakalten Neutronen.

Es ist ein Gliicksfall, dass viele prazise messbare GroRen der Neutronenphysik mit diesen Theorien ,hinter
dem Standardmodell” verknipft sind. So ist das elektrische Dipolmoment des Neutrons im Rahmen des
Standardmodells praktisch Null, die Supersymmetrie sagt aber eine GroRe in einem inzwischen durch
Experimente eingeschrankten Bereich vorher. Die Lebensdauer des Neutrons legt z. B. die Neutronendichte
etwa eine Sekunde nach dem Urknall fest, die fiir die frihe Synthese der ersten Elemente zur Verfligung
stand und zu dem beobachteten Heliumanteil von 25 % in unserem  Universum fiihrt. Die fiir die
Rechnungen benétigten Wirkungsquerschnitte der schwachen Wechselwirkung, wie z. B. die Neutrino-
Querschnitte, werden nicht direkt gemessen, sondern aus den Neutronendaten berechnet.

Immer drangender wird eine Reihe essentieller offener Fragen. Als Beispiel sei genannt: Warum blieb nach
dem Urknall so viel Materie (etwa wir mit unserer Erde) und so wenig Antimaterie (brig? - Gibt es weitere
zusatzliche Dimensionen von Raum und Zeit? - War die Natur von Beginn an linkshandig? - Waren die
Naturkonstanten immer gleich? - Kénnen schwarze Lécher im Labor untersucht werden? - Ist Antimaterie
denselben Gesetzen unterworfen wie Materie?

Die meisten Experimente werden am TRIGA-Reaktor am Atominstitut vorbereitet und am ILL in Grenoble
durchgefiihrt. Einige dieser Experimente konnen nur dort durchgefiihrt werden, da das ILL weltweit liber
die starkste ultrakalte Neutronenquelle verfiigt.
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Selected scientific examples
Neutron B-decay and the weak coupling constants (I. Pradler, H. Abele)

Lang lebe das Neutron! Was nach einem Trinkspruch bei der Einweihung eines Experiments zur Messung
der Neutronenlebensdauer klingt, ist in Wahrheit der Wunsch nach einem Hinweis auf neuartige Physik, die
sich nicht mit einem Lebensdauerwert im Rahmen des Standardmodells der Elementarteilchen erklart Iasst
werden. Es ist auch die Hoffnung, einen Weg zu finden, der iber oder mit dem Neutron zu einem neuen
Standardmodell fiihrt, das die zeitliche Entwicklung unseres Universums vom Big Bang (ber immer
komplexere Strukturbildung im Universum bis hin zu habitablen Gegenden auf Planeten beschreibt. Seit
einiger Zeit weisen verschiedene Messergebnisse in der Teilchenphysik auf Abweichungen vom
Standardmodell hin, und auch Messungen zur Neutronenlebensdauer geben Ré&tsel auf. Die-
Messgenauigkeit ist in der Regel durch die Beobachtungszeit gegeben und letztlich bei Experimenten mit
Neutronen durch eine Lebensdauer von ca. einer Viertelstunde begrenzt.

Als mogliche Losung des dunkle Materie-Problems Uber eine Aufkldrung des Lebensdauerpuzzles stellten
Bartosz Fornal and Benjamin Grinstein im Jahr 2019 die Hypothese auf, dass die obige Beschreibung
unvollstindig sei und es beim Neutronenzerfall einen zusatzlichen Zerfallskanal geben koénne mit
hypothetischen Teilchen im Endzustand, die, falls stabil, einen Anteil an der unbekannten dunklen Materie
im Universum haben kdnnten.

Durch die PERKEO Il und PERKEO Il Messungen dominiert, berechneten wir die Neutronenlebensdauer
unter Zuhilfenahme von supererlaubten Kernbeta-Zerfallen. Das Ergebnis ist 7= (879.4 + 1.0) s, sehr vertrag-
lich mit der direkten Messung der Neutronenlebensdauer durch Speicherexperimente. Wir halten dadurch
das Problem der Neutronenanomalie gel6st, s. ILL Scientific Highlight.

Outside the nucleus, a free neutron is unstable and decays into a proton, an electron and an electron
antineutrino. Electron spectrum of a free neutrons decay is continuous in shape and has an endpoint energy
of 782 keV. Integration of the spectrum over energy gives the neutron decay rate from which various
observables, like for example neutron life time, can be calculated. Besides the neutron lifetime there are
many other observables, which can be described by the so-called correlation coefficients (a, A, B, D are
angular correlation coefficients; b is called the Fietz term). Within the framework of the Standard Model of
particle physics many processes share the same Feynman diagram. Coupling constants have to be
determined in neutron decay to describe and reconstruct these processes. Therefore, high-precision
measurements of angular correlations in neutron beta decay address a number of questions which are at
the forefront of particle physics. Moreover, the use of dispersion relation, lattice quantum chromodynamics
and effective field theory framework allows for high-precision theory calculations at the level of 10, turning
neutron beta decay into a powerful tool to search for new physics, complementary to high-energy collider
experiments.

PERC (Proton Electron Radiation Channel) is the new generation neutron beta-decay facility that aims to
measure correlation coefficients with high accuracy (10™). The 12 m long superconducting magnet system of
the PERC experiment was designed by Techn. Univ. Wien in collaboration with Techn. Univ. Miinchen. The
experiment is currently under construction at the Technical University of Munich, FRM [I/MLZ. PERC is the
successor of the PERKEO-III, which is the experiment of the PERKEO group, which established the pulsed
neutron beam technique. That made it possible to study free neutron decay practically without background.

The most precise calculation of the Cabbibo-Kobayashi-Maskawa quark mixing matrix element V,4 comes
from free neutron beta decay experiments. The calculation requires two experimental inputs only. These
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are neutron life time (7 = (877.75 £ 0.33) s, A7/7 = 3.8 x 10*, UCNT (LANL)) and nucleon-axial coupling
(AMN = 4.4 x 10", PERKEO-III (ILL) [2]. With a factor of 2 improvement in accuracy, the most precise
determination of V4 will come from neutron beta decay, thus replacing nuclear beta decay.

For a new generation of beta decay experiments, like the PERC, frequency-based beta spectroscopy
methods using the cyclotron radiation emitted by electrons in a homogeneous magnetic field have been
emerging as a new method for high-precision electron energy measurements. Design study of the CREScent
experiment, a proof-of principle experiment aiming to combine the CRES (Cyclotron Radiation Emission
Spectroscopy) technique with the signal amplification qualities of an RF cavity, is being exploited at the
Atominstitut/Techn. Univ. Wien.
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Selected scientific examples
Calibrated nuclear Recoils for Accurate Bolometry ,CRAB“ (Abele, Jericha, Technische Univ. Wien)

Auf der Suche nach dunkler Materie und bei der Erforschung der Physik (jenseits) des Standardmodells
mittels der koharenten elastischen Neutrino-Kern-Streuung (,,coherent elastic neutrino-nucleus scattering*
- CEVNS) kommen in der aktuellen Forschung aufgrund ihrer beispiellosen Effizienz immer haufiger
kryogene Detektoren zum Einsatz. Die Wechselwirkung der zu untersuchenden Teilchen mit den Atomen
der Detektorkristalle findet dabei in einem Energiebereich von etwa 100 Elektronvolt statt, fiir den jedoch
bis jetzt noch keine dezidierte Methode zur zuverlassigen Kalibrierung der Detektoren existiert. Das Ziel der
CrAB Kollaboration ist es, mittels einer neuartigen Methode erstmals eine Kalibrierungsoption fiir diesen
relevanten Energiebereich zu entwickeln. Dabei spielen Neutronen eine zentrale Rolle.

Als Forschungsreaktor mit kleiner Leistung eignet sich der TRIGA Mark Il Reaktor der TU Wien am
Atominstitut nur wenig fir Standardmethoden der Neutronenstreuung. Hierfiir sind Experimente an
Hochflussreaktoren wie dem ILL in Grenoble erforderlich und die 6sterreichische Mitgliedschaft an diesem
Forschungsinstitut essentiell. Fiir die erste Entwicklung neuer Methoden sowie flir das Heranfiihren junger
wissenschaftlicher Mitarbeiter an den Stand der Neutronenforschung ist aber eine Neutronenquelle wie der
Forschungsreaktor am Atominstitut unverzichtbar. Im Fall der CRAB Methode erweist sich sogar der im
Vergleich geringe Neutronenfluss in den Strahlrohren der Neutronenquelle als Vorteil, da die
Wechselwirkungsrate der kryogenen Detektoren mit den Neutronen nicht gro8 werden darf, was sich aus
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dem Zeitverhalten der Kristalle erklart. Diese Zeilen verstehen sich damit auch als ein Pladoyer fiir ein
fruchtbares Nebeneinander von kleinen lokalen Forschungsneutronenquellen und internationalen Zentren
mit Hochflussneutronenstrahlen.

Kalibrierung von CaWO, - Die hocheffiziente Neutrinodetektion durch NucLeus

Das der CrRAB Methode zugrunde liegende Prinzip basiert auf der (n,y) Neutroneneinfangreaktion des
Detektorkristalls, bei der die Atomkerne des Kristalls durch das Einfangen thermischer Neutronen in einen
angeregten Zustand gebracht werden. Um wieder einen stabilen Energiezustand zu erreichen, sendet der
Kern Gammastrahlung im MeV Bereich aus, wobei es aufgrund der Impulserhaltung zu einem RiickstoR3 des
Kerns kommt. Diese RiickstoRBenergie liegt in der GréRBenordnung von etwa 100 eV und fihrt durch die
Anregung von Phononen zu einer Erhéhung der Kristalltemperatur, die mittels supraleitender Transition
Edge Sensoren (TES) gemessen werden kann. Aus dem daraus erhaltenen Detektorsignal wird schlie3lich
das Spektrum der im Kristall deponierten Energie rekonstruiert. Nachdem die zu erwartende
RickstoRenergie als Folge des Neutroneneinfangs sehr genau berechnet werden kann, liefert der Vergleich
des gemessenen Spektrums mit der theoretischen Vorhersage die Moglichkeit zur Kalibrierung des
Detektors.

Zur Umsetzung der Kalibrierungsmethode wurde die internationale CraB Kollaboration ins Leben gerufen.
Das CrAB Projekt entwickelt sich dabei in enger Kooperation mit der NucLEus Kollaboration, die CEVNS mit
Hilfe von Reaktor-Neutrinos untersuchen wird und fiir die eine zuverlassige Kalibrierung der verwendeten
kryogenen Detektoren von groBBer Relevanz ist.

Im Jahr 2022 gelang der CrAB Kollaboration ein bedeutender Meilenstein in Form der weltweit ersten
Beobachtung einer KernriickstoRenergie-Linie im 100 eV Energiebereich ([1] und Abbildung links und Mitte).
Bei dieser an der TU Miinchen durchgefiihrten Messung diente ein mit einem TES bestlickter CawWO,
Kristall, wie er bei NucLeus verwendet wird, als Target fiir Neutronen einer *Cf Labor-Neutronenquelle.
Dieser Erfolg stellt einen wichtigen Proof-of-concept fiir CRAB dar.
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Links: Aufbau des Experiments an der TU Miinchen mit einer Californium-Laborneutronenquelle; Mitte:
Riickstofslinie der Wolfram-Atome nach Neutronenabsorption und Gamma-Emission im Energiespektrum
des Detektors; rechts: Impression der geplanten Anlage am TRIGA Mark Il Reaktor des Atominstituts der TU
Wien.

Das nichste groRe Ziel ist nun die Ubersiedlung und der Aufbau des Experiments am Forschungsreaktor des
Atominstituts (Abbildung rechts). Die Wahl des Standorts ist durch die Eigenschaften dieser Neutronen-
quelle motiviert, durch die ein geniigend hoher, einfach kontrollierbarer und hintergrundarmer thermischer
Neutronenstrahl zur Verfligung gestellt werden kann. Diese besonderen Eigenschaften bieten grundlegende
Vorteile gegeniiber der Verwendung der bisher eingesetzten *°Cf Neutronenquelle.
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Dadurch kénnen kiinftig Messungen mit héherer Statistik, geringerem Hintergrund, verbesserter Prazision
und geringeren Unsicherheiten durchgefiihrt werden, wodurch langfristig der Weg fiir die Kalibrierung
weiterer kryogener Detektoren aus unterschiedlichen Materialien fiir diverse Experimente internationaler
Forschungsgruppen geebnet werden soll.

Related publication:
[1] CrAB Collaboration, NucLEus Collaboration, H. Abele et al., Phys. Rev. Lett. 130, 211802 (2023).

Suche nach dunklen Kriften mit ultrakalten Neutronen (René Sedmik, Abele group, Techn. Univ.
Wien)

Ultrakalte (sehr langsame) Neutronen haben keine elektrische Ladung und sind daher im Gegensatz zu
anderen Teilchen oder Atomen immun gegen eine der groBten experimentellen Stérungen - elektrische
Felder. Zudem sind sie makroskopische Quantenobjekte und kdnnen von Oberflachen reflektiert werden.
Daher sind sie nahezu perfekte Testobjekte, um nach Abweichungen von Newtons Gravitationsgesetz
(sogenannte flinfte Krafte) zu suchen. Letztere werden von einer Vielzahl von Theorien vorhergesagt und
kdénnten eine Erklarung fir dunkle Materie und Energie liefern, welche zusammen immerhin 95% unseres
Universums ausmachen [1].

In der gBounce Kollaboration konnten wir Uber die vergangenen 14 Jahre erfolgreich ultrakalte Neutronen
einsetzen, um die moglichen Parameter flinfter Kridfte zu beschrianken [2-5]. Dazu nutzen wir
spektroskopische Methoden, mit welchen man die Energiezustinde ultrakalter Neutronen im
Gravitationsfeld der Erde genau vermessen kann. Innerhalb der letzten ILL-Vertragsperiode gelang es uns,
unsere Technik auf die praziseste bekannte Methode (Ramsey-Spektroskopie) zu erweitern, womit sich die
Sensitivitdt unseres Instruments um fast eine GroRenordnung verbessern lieR. Nach einer erfolgreichen
ersten Demonstration 2019 [6] wurden Fehler reduziert und eine Reihe von Messungen durchgefiihrt. Die
Resultate fiihrten zu neuen Limiten auf Symmetron [4] und Dilatonfelder [5], welche eine Erklarung fir
dunkle Energie darstellen konnten.
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Figure 1: Schematische Darstellung des Ramsey gBounce  Figure 2: Schnitt durch den ausgeschlossenen
Experiments mit seinen 5 Regionen. Parameterraum flir Symmetron-krdfte, welche eine
Erklarung fiir dunkle Energie darstellen kénnten Details:[1].

In unserem Experiment ist ein dichter Fluss ultrakalter Neutronen, wie er derzeit nur am ILL Grenoble
verfiigbar ist essentiell. Dies begriindet sich daraus, dass die Neutronen nach Position und Geschwindigkeit
selektiert werden miissen, wobei nur etwa eines von 10 Mio Teilchen Ubrig bleibt. Diese Neutronen werden
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dann (iber mechanische Anregung aus dem Anfangszustand in eine quantenmechanische Uberlagerung aus
zwei Gravitationszustanden gebracht. Nach einer freien Flugstrecke, Giber welche man noch elektrische oder
magnetische Felder anlegen kann, wird die Anregung in den Zielzustand vervollstandigt. Gemessen wird
schlussendlich die Rate (respektive Ubergangswahrscheinlichkeit) der Neutronen im Zielzustand als
Funktion der Energie (Frequenz). Aus den erhaltenen Daten kdnnen die Energiezustinde der Neutronen
prazise abgeleitet werden. Entsprechen sie jenen, die man aus der Theorie erwartet, kann man daraus
ableiten, dass zusatzliche flinfte Krafte nur unterhalb der experimentellen Ungenauigkeit existieren kénnen.
Fande man jedoch eine Abweichung, hitte man eine neue Kraft entdeckt.

Ein Beispiel fiir eine solche Untersuchung stellen unsere Arbeiten zu Symmetron- und Dilatonfeldern dar.
Diese haben drei Parameter, wodurch hier nur Schnitte durch den dreidimensionalen ausgeschlossene
Bereich gezeigt werden konnen. Fiir beide Theorien konnten wir die ausgeschlossenen Bereiche um
mehrere GréBenordnungen erweitern.

Um Gewissheit zu erlangen, ob diese Modelle tatsachlich dunkle Energie beschreiben kdnnen oder nicht,
missen die Parameter aber noch deutlich starker beschrankt werden. Dazu haben wir ein Projekt im
Rahmen der Quantum Austria Initiative des FFG gestartet, welches unsere Methode durch neue
Quantentechnologien noch weiter verbessern, und Messungen mit 1000-facher Sensitivitdt ermdglichen
soll. Dieses Programm hangt kritisch von der Verfiigbarkeit der ultrakalten Neutronenquelle am ILL ab und
kdnnte ohne diese nur sehr schwer durchgefiihrt werden.

Related publications

[1] S. Sponar et al., Nat. Rev. Phys. 3, 309 (2021).

[2] T. Jenke et al., Phys. Rev. Lett. 112, 151105 (2014).

[3] G. Cronenberg et al., Nat. Phys. 14, 1022 (2018).

[4] T. Jenke et al., Eur. Phys. J. Spec. Top. 230, 1131 (2021).
[5] H. Fischer et al., (2023).

[6] R.I.P.Sedmik et al., EP) Web Conf. 219, 05004 (2019).

Decoherence-free entropic gravity: Model and experimental tests

Erik Verlinde’s theory of entropic gravity [E. Verlinde, J. High Energy Phys. 04 (2011) 029], postulating that
gravity is not a fundamental force but rather emerges thermodynamically, has garnered much attention as a
possible resolution to the quantum gravity problem. Some have ruled this theory out on grounds that
entropic forces are by nature noisy and entropic gravity would therefore display far more decoherence than
is observed in ultracold neutron experiments. We address this criticism by modeling linear gravity acting on
small objects as an open quantum system. In the strong coupling limit, when the model’s unitless free
parameter o goes to infinity, the entropic master equation recovers conservative gravity. We show that the
proposed master equation is fully compatible with the gBOUNCE experiment for ultracold neutrons as long
as g > 250 at 90% confidence. Furthermore, the entropic master equation predicts energy increase and
decoherence on long time scales and for large masses, phenomena that tabletop experiments could test. In
addition, comparing entropic gravity’s energy increase to that of the Didsi-Penrose model for gravity-
induced decoherence indicates that the two theories are incompatible. These findings support the theory of
entropic gravity, motivating future experimental and theoretical research [7,8].

Related publications

[7] A. Schimmoller et al., Phys. Rev. Research 3, 033065 (2021).
[8] Eric J. Sung et al., arXiv.2307.00170:

46


https://doi.org/10.48550/arXiv.2307.00170

4 Geowissenschaften
Neutron Crystallography of Mineral-Based Structures

Zusammenfassung der Aktivitaten

Neutronenstreuexperimente sind fiir das Verhalten bestimmter Geomaterialien unerlasslich beziiglich
geophysikalischer oder geochemischer Informationen. Besonders die magnetischen Eigenschaften, aber
auch das Verstandnis rund um die Geochemie leichter Elemente sind die zentralen Fragenstellungen in der
modernen Geomaterialforschung. Neutronen werden nicht nur an den Atomkernen gestreut, sondern
wegen ihres magnetischen Moments wechselwirken sie auch mit den ungepaarten Hillenelektronen,
sodass das Beugungsbild dann nicht nur von der chemischen, sondern auch von der magnetischen Ordnung
der Struktur bestimmt ist. Da die Streuldangen unabhangig von der Kernladungszahl vergleichbar grof3 sind,
konnen deshalb auch leichte Atome wie Wasserstoff, Lithium oder Beryllium erhebliche Anteile zur
Beugungsintensitdt beitragen und bei der Strukturanalyse lokalisiert werden. Das ILL bietet auch
einzigartige Messaufbauten, in denen in-situ Experimente an verhaltnismaRig kleinen Proben bzw. mitunter
auch Messserien mit besonders hohe Zeitauflésung durchgefiihrt werden kdénnen, besonders hinsichtlich
Anwendungen zur planetaren Forschung bzw. aktueller energierelevanter Geomaterialforschung.

Selected scientific examples (Redhammer group)
Extending pyroxene phase diagrams by magnetic transformations.

Pyroxene are not only one of the major constituents of the Earth's crust and mantle, but resemble materials
of both a rich crystal chemistry and a diverse magnetochemistry. As complex magnetic systems, pyroxenes
have generated lively interest in solid-state physics due to their fascinating low-dimensional magnetic
properties, in addition being multiferroic in many cases. In a series of experimental studies using neutron
diffraction complex magnetic structures have been investigated, such as in the system (Na,Li)FeGe-O;.
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Figure 1a. Collinear magnetic spin structure of the Figure 1b. Magnetic structures in C2/c Lio1,NaogsFeGe,0s
C2/c Liy1sNags.FeGe,O4 clinopyroxene with various ina cycloidal form at 4K (a), a simple collinear form at
inter-chain couplings. 4K (b), and a spin-density wave structure at 12.5K (c).

Lithium localization and diffusion pathways in garnet-based solid electrolytes.

The replacement of liquid electrolytes with solids is a very current research topic in the development of
safe and efficient Li-ion batteries. Mineral structures like those of garnets show excellent properties in
terms of stability and ion conductivity. As part of extensive neutron diffraction studies, it was possible to
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show that in garnet-based materials of the type Li;LasZr,0,, there exist a 3-dimensional tunnel-like network
within the framework of LaOg and ZrO, polyhedra (Figure 2). Neutron diffraction reveals that these Li
positions are only partially occupied and thus enable extraordinarily high mobility of the Li ions through fast
diffusion.
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Figure 2a. Polyhedral representation of the Figure 2b. Bond valence - energy map (0.1 eV (dark
crystal structure of LasLasZrTaO4, at 300 K, as blue) and 0.5 eV (yellow) beyond the average
determined from neutron diffraction data. minimum). The contour lines display the connectivities
Anisotropic displacement parameters are towards a 3-dimensional network for an enhanced
shown at the 95% probability level. mobility of Li atoms. Experimentally determined Li

positions correspond to the calculated minima.

Related publications

[1] D. Rettenwander, A. Welzl, L. Cheng, J. Fleig, M. Musso, E. Suard, M.M. Doeff, G.J. Redhammer, G. Amthauer.
Inorganic Chemistry 54, 10440 - 10449 (2015)

[2] R. Wagner, G.J. Redhammer, D. Rettenwander, A. Senyshyn, W. Schmidt, M. Wilkening, G. Amthauer. Chemistry
of Materials 28, 1861 - 1871 (2016)

[3] D. Rettenwander, G.). Redhammer, F. Preishuber-Pfliigl, L. Cheng, L. Miara, R. Wagner, A. Welzl, E. Suard, M.M.
Doeff, M. Wilkening, J. Fleig, G. Amthauer. Chemistry of Materials 28, 2384 - 2392 (2016)

[4] G.). Redhammer, A. Senyshyn, S. Lebernegg, G. Tippelt, E. Dachs, G. Roth. Physics and Chemistry of Minerals 44,
669-684 (2017)

[5] G.J. Redhammer, M. Meven, S. Ganschow, G. Tippelt, D. Rettenwander. Acta Crystallographica B77, 123-130
(2020)

Techn. Univ. Wien - TRIGA MARK-II REACTOR

The TRIGA-reactor at the Atominstitut (Techn. Univ. Wien) is a research reactor of the swimming-pool type
that is used for training, research and isotope production (Training, Research, Isotope Production, General
Atomics = TRIGA). Throughout the world there are more than 35 TRIGA-reactors in operation, Europe alone
accounting for 8 of them.

The TRIGA-reactor Vienna has a maximum continuous power output of 250 kW (thermal). The reactor core
consists of 83 fuel elements. At nominal power, the center fuel temperature is about 200°C. Because of the
low reactor power level, the burn-up of the fuel is very small and most of the fuel elements loaded into the
core in 2012 are still in use.
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The main moderator is zirconium-hydride and has the design-property of moderating less efficiently at high
temperatures. Next to making the TRIGA-reactor Vienna inherently safe, operation in a pulsed mode (with a
rapid power rise to 250 MW for roughly 40 milliseconds) is possible. The power rise is accompanied by an
increase in the maximum neutron flux density from 1x10* cm?s™ (at 250 kW) to 1x10* cm™ (at 250 MW).

The reactor is controlled by three control rods, which contain boron carbide as absorber material. If the
absorber rods are withdrawn from the core the number of fissions in the core and the power level

increases. The start-up process takes roughly five minutes for the reactor to reach a power level of 250 kW
from the sub-critical state.

The TRIGA Mark-Il is equipped with a number of irradiation devices such as irradiation tubes at a neutron
flux density of 10%cm?s™, beam extraction tubes and pneumatic transfer systems or the neutron
radiography facility. The four beam tubes permit extraction of neutron beams of all energies into the
reactor hall to deliver neutrons for the experiments.

The image below shows the location of the corresponding installations:

B Thermal white beam: general
purpose neutron facility

F Neutron interferometry,
material science

¥ Reactor physics, neutron acti-
vation in tubes, CIT

B Fully automized ultra fast NAA
(planned)

F Neutron spin manipulations,
uncertainty relations

® Neutron radiography
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