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Fluid	  Flow	  

The	  flow	  of	  complex	  fluids	  through	  
complex	  geometries	  is	  relevant	  to	  many	  
industrical	  processes	  including	  polymer	  
processing	  and	  oil	  recovery.	  
	  
Microfluidic	  devices	  are	  increasingly	  used	  
for	  chemical	  and	  pharmaceu:cal	  discovery,	  
produc:on	  and	  processing.	  
	  
There	  is	  a	  need	  to	  understand	  structural	  
effects	  of	  flow	  both	  for	  prac:cal	  puroposes	  
and	  to	  compare	  with	  fluid	  flow	  models.	  

Measuring	  the	  deforma:on	  of	  
polymer	  chains	  allowing	  
development	  of	  new	  models	  of	  
polymer	  flow	  (Clarke	  et	  al.	  (2010)	  
Macromolecules	  43,	  1539)	  

Fluid	  thread	  breakup	  under	  microfluidic	  confinement	  
(Cabral	  group,	  Imperial	  College)	  

Shear	  Banding	  in	  CTAB	  wormlike	  
micelles	  providing	  confirma:on	  of	  
rheological	  model.	  (Helgeson	  et	  al.	  
(2009)	  J.	  Rheol	  53,	  727)	  	  



Mul:ple	  Length	  Scales	  &	  Kine:cs	  

Double	  network	  hydrogels	  provide	  strength	  and	  
resiliance	  together	  with	  high	  water	  content.	  
	  
Gel	  structure	  forms	  over	  mul=ple	  length	  scales.	  
	  
Kine:cs	  of	  gela:on	  can	  be	  rapid	  needing	  sub-‐second	  
:me	  resolu:on.	  
	  
Neutrons	  provide	  the	  structure	  of	  each	  component	  in	  
the	  presence	  of	  the	  other.	  

Swelling	  of	  a	  double	  
network	  hydrogel	  designed	  
for	  use	  as	  a	  cornea	  
replacement.	  (Frank	  Group,	  
Stanford)	  

Amyloid	  fibrils	  have	  been	  associated	  with	  more	  than	  
20	  human	  diseases	  including	  Alzheimer’s	  and	  
Parkinson’s	  diseases	  and	  rheumatoid	  arthri:s.	  
	  
Fibril	  forma:on	  and	  growth	  is	  a	  mul:-‐length	  scale	  
problem	  and	  to	  understand	  methods	  of	  forma:on	  
and	  inhibi:on	  the	  structural	  evolu:on	  must	  be	  
observed.	  



In-‐Operando	  Behaviour	  

Lithium	  Ion	  BaEeries	  are	  a	  crucial	  
technology	  for	  the	  expansion	  of	  electric	  
vehicle	  use	  and	  for	  mobile	  compu:ng.	  
	  
Higher	  energy	  densi:es	  could	  be	  achieved	  
with	  alterna=ve	  anode	  materials	  and	  
new	  electrolytes.	  
	  
Analysis	  of	  opera=ng	  devices	  allows	  the	  
monitoring	  of	  nano-‐	  and	  micro-‐structural	  
change.	  

Dendrite	  growth	  in	  lithium	  metal	  anode	  baaeries	  observed	  by	  x-‐ray	  
microtomography.	  (Harry	  et	  al.	  (2013)	  Nature	  Materials	  13,	  69)	  

Organic	  Solar	  Cells	  promise	  to	  provide	  cheap	  
and	  accessible	  solar	  energy.	  
	  
The	  lifespan	  and	  efficiency	  of	  the	  devices	  
depends	  on	  the	  nano-‐structure	  of	  the	  bulk	  
heterojunc:on	  polymer	  mixture.	  
	  
Understanding	  the	  structural	  evolu=on	  under	  
opera:on	  guides	  development	  of	  new	  devices.	  
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Goals	  

A	  broad	  Q	  range,	  high	  flux	  SANS	  instrument	  
for	  materials	  science	  and	  soO	  maaer	  

Science	  Based	  Goals	  
	  

• Rapid	  data	  collec:on	  /	  short	  coun:ng	  :mes	  to	  enable	  kine:cs	  
• Probe	  broad	  size	  range	  to	  examine	  hierarchical	  structures	  
• Small	  sample	  volumes	  for	  scanning,	  biological	  and	  complex	  samples	  
• Integrated	  flexible	  sample	  environment	  for	  non-‐equilibrium	  studies	  
• Integra:on	  of	  complementary	  techniques	  experimentally	  and	  in	  data	  analysis	  
• Simplicity	  of	  opera:on	  to	  allow	  users	  to	  focus	  on	  science	  
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Goals	  

Technological	  Goals	  
	  

• Broad	  simultaneous	  Q	  range	  with	  Qmax/Qmin	  =	  1000	  
• Good	  Q	  resolu:on	  over	  the	  whole	  Q	  range	  
• High	  flux	  making	  best	  use	  of	  ESS	  source	  
• Single	  pulse	  scaaering	  measurements	  
• Op:mized	  use	  of	  new	  detector	  technologies	  

A	  broad	  Q	  range,	  high	  flux	  SANS	  instrument	  
for	  materials	  science	  and	  soO	  maaer	  



Requirements	  

High-‐level	  Scien4fic	  Requirements	  for	  the	  Instrument	  	  
	  

•  The	  instrument	  shall	  allow	  data	  to	  be	  collected	  to	  a	  Qmin	  of	  <	  0.001	  Å-‐1.	  
•  The	  instrument	  shall	  allow	  data	  to	  be	  collected	  to	  a	  Qmax	  of	  >	  1	  Å-‐1.	  
•  The	  instrument	  shall	  allow	  data	  to	  be	  collected	  simultaneously	  over	  a	  con:nuous	  Q	  

range	  with	  Qmax/Qmin	  >	  1000.	  
•  The	  instrument	  shall	  match	  the	  size	  of	  the	  neutron	  beam	  to	  the	  size	  of	  the	  sample.	  
•  The	  instrument	  should	  allow	  the	  Q	  resolu:on	  (dQ/Q)	  to	  be	  op:mised	  for	  the	  

experiment.	  
•  The	  instrument	  should	  be	  capable	  of	  providing	  a	  Q	  resolu:on	  <	  10%	  dQ/Q	  over	  the	  

whole	  Q	  range.	  
•  The	  instrument	  should	  allow	  data	  collec:on	  from	  samples	  <	  9	  mm3	  volume	  
•  The	  instrument	  should	  maximise	  the	  signal-‐to-‐background	  (S/B)	  ra:o	  of	  the	  small	  

angle	  scaaering.	  

A	  broad	  Q	  range,	  high	  flux	  SANS	  instrument	  
for	  materials	  science	  and	  soO	  maaer	  
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Overview	  

Bender	  

Guide:	  	  	  	  	  	  3	  cm	  x	  3	  cm	  	  
	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  m=1	  

Collima:on:	  	  	  	  	  Up	  to	  10	  m	  	  
	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  A1	  	  =	  20	  mm,	  10	  mm,	  8	  mm,	  4	  mm	  

Variable	  Opening	  
Choppers	  

SDD:	  	  	  	  	  	  2m,	  5m,	  10m	  

SDD:	  	  	  	  	  	  ~1	  -‐	  10	  m	  

Heavy	  Shuaer	   Bender	  
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Line-‐of-‐sight	  and	  Bender	  

LoKI	  Bender	  op:miza:on	  summary	  
•  Simula:ons	  of	  instrument	  

performance	  with	  various	  bender	  
op:ons	  for	  2x	  line-‐of-‐sight	  
curvature,	  including	  cost.	  

•  Result	  :	  2x	  line-‐of-‐sight	  leads	  to	  
approx.	  50%	  reduc:on	  in	  flux	  

•  Now	  need	  shielding	  simula:ons	  
to	  see	  whether	  2x	  line-‐of-‐sight	  is	  
required	  –	  cost/performance	  
ra:o.	  

•  2x	  LOS	  has	  repercussions	  on	  
space	  requirements	  
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Line-‐of-‐sight	  and	  Bender	  

10m	  collima:on	  
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Wavelength	  Selec:on	  

Variable	  opening	  double	  disc	  choppers	  at	  6.5	  m	  and	  9.5	  m	  

14	  Hz	  
	  

3	  -‐	  10.5	  Å	  

7	  Hz	  
	  

3	  -‐	  20	  Å	  



Frame	  Overlap	  Contamina:on	  

13	  

LoKI	  Chopper	  simula:ons	  report	  

•  Simula:ons	  to	  assess	  issue	  of	  long-‐wavelength	  frame	  overlap	  

•  Worst	  case	  is	  10-‐5	  contamina:on	  at	  7Hz	  
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Sample	  Posi:on	  

A	  flexible	  space	  with	  2.5	  m	  along	  the	  beam	  and	  3	  m	  
perpendicular	  to	  the	  beam	  

	  
A	  system	  of	  sample	  environment	  pallets	  that	  can	  be	  
quickly	  interchanged	  allowing	  offline	  setup	  of	  
equipment	  
	  
Space	  for	  magnets,	  rheometers	  and	  shear	  cells,	  
pressure	  cells,	  sample	  changers,	  auto-‐sampling	  robots,	  
flow-‐through	  cells	  ...	  whatever	  the	  user	  can	  think	  of!	  
	  
Space	  for	  complementary	  measurement	  techniques	  
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Detectors	  

Evalua:on	  of	  the	  different	  technologies	  for	  detectors	  
•  Inclined	  Geometry	  10B	  Detectors	  

	  Mul:-‐Blade	  	  
	  10B	  barrel	  

•  Micro-‐Paaern	  Gaseous	  Detectors	  (MPGD)	  
•  Scin:llator	  detector	  
•  3He	  detector	  
•  Semiconductors	  
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“Lined	  Tube”	  Detectors	  

Q	  range	  of	  1m	  
diameter	  high	  angle	  

detector	  
	  

0.03	  Å-‐1	  	  <	  	  1.0	  Å-‐1	  
	  

using	  3Å	  -‐	  10.5	  Å	  neutrons	  

12	  Å	  

2	  Å	  
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“Window	  Frame”	  Detectors	  

Accessible	  Q	  ranges	  with	  3	  Å	  -‐	  10.5	  Å	  neutrons	  

Front:	  	  	  	  	  3	  m	  x	  3	  m	  with	  1	  m	  x	  1m	  hole	  
Middle:	  	  	  2.4	  m	  x	  2.4	  m	  with	  0.5	  m	  x	  0.5	  m	  hole	  
Back:	  	  	  	  	  	  0.5	  m	  x	  0.5	  m	  



Detectors:	  Current	  status	  of	  technology	  
	  op:ons	  
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Performance	  

Scaaering	  from	  1mm	  H2O	  using	  “Window	  Frame”	  detector	  layout	  



Sleipnir	  Op:on	  

SAC	  Recommenda:on	  to	  incorporate	  Sleipnir	  into	  LoKI	  
	  

Two	  Possible	  Approaches	  

Sample	  Environment	  
&	  

SoOware	  

Suppor:ng	  science	  case	  of	  
Sleipnir	  as	  far	  as	  possible.	  

Incorpora:ng	  specific	  aspects	  
of	  the	  design	  

Short	  collima:on	  
&	  

Resolu:on	  Enhancing	  Choppers	  



Resolu:on	  Enhancing	  Choppers	  

•  Choppers	  at	  7m,	  10m	  and	  12m.	  

•  3x,	  2x	  and	  1x	  source	  frequency	  

•  Provide	  short	  pulses	  for	  short	  
wavelengths	  to	  improve	  resolu:on	  

•  Can	  be	  thought	  of	  as	  enhanced	  
flux	  at	  a	  given	  resolu:on	  
compared	  with	  not	  using	  short	  
wavelength	  bins	  in	  data	  processing	  

•  Calcula:ons	  being	  done	  by	  G	  Nagy	  
at	  PSI	  to	  adapt	  to	  LoKI	  

•  Will	  be	  costed	  as	  add-‐on	  with	  
design	  accommoda:ng	  future	  
addi:on	  of	  choppers	  

42	  Hz	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  28	  Hz 	  	  	  	  	   	  14	  Hz	  
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•  Instrument	  2m	  longer	  
•  Chopper	  pits	  1	  and	  2	  only	  slightly	  larger	  –	  put	  

double	  disk	  as	  top/boaom	  rather	  than	  back-‐
to-‐back	  

Extra	  2m	  
	  

•  Will	  reduce	  bandwidth	  from	  
7.5Å	  (9.5Å)	  to	  6.8	  Å	  (9.1Å)	  	  

•  Can	  s:ll	  meet	  Qmax/Qmin	  =	  
1000	  requirement	  assuming	  
necessary	  detector	  coverage	  

•  Will	  clean	  up	  beam	  aOer	  
second	  bender	  with	  straight	  
sec:on	  

•  Will	  ease	  space	  problems	  at	  
the	  sample	  posi:on	  



SoOware	  

DMSC	  work	  outside	  of	  instrument	  scope	  ....	  
...	  But	  we	  provide	  requirements.	  

Day	  One	  “Hot	  commissioning”	  we	  need:	  
	  
•  Command	  line	  /	  scriptable	  control	  of	  instrument	  motors	  and	  data	  acquisi:on	  
•  Timestamped	  neutron	  event	  data	  being	  wriaen	  to	  disk	  
•  Instrument	  state	  data	  stored	  with	  neutron	  event	  data	  
•  Visualisa:on	  of	  detector	  and	  monitor	  TOF	  spectra	  as	  a	  func:on	  of	  detector	  channel/channels	  
•  Data	  reduc:on	  rou:nes	  running	  such	  that	  instrument	  calibra:on	  tests	  and	  instrument	  debugging	  are	  

possible	  (e.g.	  running	  scaaering	  standards)	  
	  
Day	  One	  "friendly	  users"	  we	  also	  need:	  
•  GUI	  control	  of	  instrument	  configura:on	  (motors,	  data	  acquisi:on,	  sample	  environment)	  
•  Automated	  data	  reduc:on	  (at	  least	  minimal	  push	  buaon,	  no	  typing	  "run	  numbers",	  ideally	  fully	  automated	  

pipeline)	  
•  Live	  visualisa:on	  of	  data	  as	  it	  is	  collected	  ("raw"	  and	  reduced)	  
	  
Day	  One	  "real	  opera:ons"	  we	  also	  need:	  
•  Automated	  pipeline	  for	  reduc:on	  and	  analysis	  
•  Experimental	  control	  feedback	  from	  analysis	  of	  reduced	  data	  (e.g.	  "count	  un:l	  my	  errorbars	  are	  small	  

enough”)	  
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•  Does	  the	  instrument	  meet	  its	  stated	  performance	  parameters?	  

•  Has	  the	  science	  case	  evolved	  and	  how	  does	  that	  impact	  the	  
instrument	  design?	  

•  Does	  the	  instrument	  meet	  the	  needs	  of	  its	  science	  case?	  

•  Does	  the	  layout	  of	  the	  instrument	  support	  the	  opera:on	  and	  use	  
of	  the	  instrument?	  

•  Does	  this	  instrument	  meet	  the	  users’	  needs	  for	  infrastructure,	  
sample	  handling,	  sample	  manipula:on,	  etc.	  ?	  

•  Can	  it	  be	  operated	  safely?	  

•  Do	  the	  proposed	  sample	  environments	  and	  user	  support	  facili:es	  
meet	  the	  needs	  of	  the	  users	  and	  match	  the	  science	  case	  for	  the	  
instrument?	  

•  Does	  the	  draO	  commissioning	  plan	  sufficiently	  evaluate	  the	  
instrument	  and	  prove	  that	  the	  instrument	  works	  as	  proposed?	  

•  Is	  the	  proposal	  feasible	  to	  build?	  
•  Has	  the	  team	  iden:fied	  all	  of	  the	  appropriate	  interfaces?	  
•  Has	  the	  team	  followed	  the	  ESS	  engineering	  and	  technical	  standards?	  
•  Can	  it	  be	  operated	  safely?	  
•  Are	  the	  cost	  and	  dura:on	  es:mates	  reasonable?	  
•  Has	  the	  team	  planned	  appropriately	  for	  the	  risks,	  both	  technical	  and	  

otherwise?	  

Second	  Week	  of	  December	  

Scien:fic	  Review	   Project/Engineering	  Review	  

Documents	  for	  TG2	  include	  ...	  

•  Conops	  
•  Requirements	  
•  PBS	  
•  P&ID	  
•  Preliminary	  System	  Design	  Descrip:on	  

•  Instrument	  Work	  Package	  Specifica:on	  
•  DraO	  Commissioning	  Plan	  
•  Budget	  
•  Schedule	  
•  CAD	  Model	  


