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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Colisao primaria

Primeiro evento de colisdo de uma particula e um atomo em
repouso no material (em ordem cronolégica):
m Interagdo da particula incidente com o atomo-alvo

m Transferéncia de energia cinética para o atomo, gerando o
primeiro atomo deslocado (PKA, primary knock-on atom)

m Deslocamento do PKA no reticulado

m Trajeto do PKA no reticulado, gerando atomos adicionais
deslocados

m Criacdo da cascata de dano (colecao de defeitos
puntiformes criados pelo PKA)

m Repouso do PKA criando um auto-intersticial (SIA,
self-interstitial atom)
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Equacao de taxa de dano

Emax
Ry=N i o (E) Xp(Ej)dE;
m ¢ (E)): fluxo de particulas com energia E;
mY

(Ej): secao de choque de deslocamento para a energia
E;
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Secéao de choque de deslocamento

Tmax

To(E)= [ #(E.T)w(T)aT

m 7 (E;, T): probabilidade de que o 4tomo, atingido por uma
particula de energia E;, ira adquirir energia cinética T
(deduzida na aula 1)

m v (T): numero de 4&tomos deslocados (objeto dessa aula)
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Probabilidade de deslocamento

Primeira aproximacao

P — 0 T<ED
P71 17>Ep

m Ep: energia necessaria para deslocar o atomo no
reticulado
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Probabilidade de deslocamento

De forma mais realista (reticulado, agitagao térmica):

0 T < ED,min
Pp = f(T) Epmin < T < Ep max
1 T > ED,max

B Ep min, Ep,max: intervalo de energias em que o
deslocamento pode ocorrer

m f(T): fungdo monotdnica crescente da energia cinética
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de Kinchin — Pease (KP)

Hipo6teses:

A cascata é resultado de colisdo de dois corpos, evento
por evento

A probabilidade de deslocamento € 1 para T > Ep
(modelo simplificado)

N&ao héa dissipagao de energia para o reticulado

Existe uma energia E; que nao pode ser ultrapassada
(ligada a frenagem pelos elétrons)

Secao de choque é a do modelo de esferas rigidas
A O arranjo dos atomos € aleatério
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de KP

Dedugéo

O PKA de energia T colide com um atomo, transferindo
energia ¢ — Ep para o segundo atomo e pemanecendo com
energia residual T — ¢. Assumindo que € > Ep:

v(T)=v(T —¢)+rv(e)
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de KP

Dedugéo

Usando o modelo de esferas rigidas:

_ _X(T)
O'(T,E) = ’}/77-

Como estamos tratando de um atomo colidindo com um atomo
do mesmo tipo (em geral), temos v = 1.
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de KP

Dedugéo

A probabilidade de transferéncia de energia do PKA no
intervalo e, ¢ + de é:

g (T,e)de de

¥ (7) T
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de KP

Dedugéo

Multiplicando e integrando sobre os valores permitidos de ¢
teremos o numero médio de 4&tomos deslocados.

-
v(T) = _1,_/0 V(T —¢e)+v(e)de
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de KP

Dedugéo

O integrando, entretanto é positivo, assim, definindo a
mudanca de variaveis ¢’ = T — ¢, com de’ = —de:

17(T):7 [/Toy(al)da’—i—/oTy(s ] T/ (e)de
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de KP

Solugéo

ou seja

_ 2Ep 2 (T
V(T)—T+T/2EDV(5)d€

Was mostra que a solugao definitiva para o intervalo 2Ep - E;
é:
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LTeoria simplificada do deslocamento de atomos

Modelo de KP

Solugéo
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L Limites energéticos

Estimativa da energia critica de deslocamento

m Energias tipicas de sublimagédo: ~5a 6 eV

m Na sublimag&o o atomo esté na superficie, no interior do
cristal ha o dobro de ligagdes a romper: =~ 10 - 12 eV

m Considerando que o processo acontece sem relaxagao e
ndo na dire¢cdo mais ideal: Ep ~ 20 a 25 eV
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LLimites energéticos

L Cristalografia

Barreiras de potencial para o deslocamento
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L Limites energéticos

L Cristalografia

Barreiras de potencial para o deslocamento

Exemplos

—0O— Curecoil in Cumatrixat 0K |
—®— Aurecoil in Cu matrix at 0 K
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LLimites energéticos
LO limite de perda de energia por elétrons

Limite superior (E;)

Exemplo: Grafite

—  (eV/nm)

Recoil energy, T (eV)
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L Limites energéticos

LO limite de perda de energia por elétrons

Limite superior (E;)

Exemplo: Grafite
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LModificagées do modelo KP

Considerando Ep no balango energético

T=T+e+Ep

Se permite que os atomos se movam apos a colisao,
independente da sua energia.

7(T) = 0.56 <1 +ETD>

para T > 4Ep.
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LModificagées do modelo KP

Usando uma secao de choque realista

Para o potencial
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LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Efeitos da cristalografia

m Focalizagao (Focusing)
m Canalizagéo (Channeling)

Possibilitam o transporte a longas distancias do atomo
deslocado e reduzem o (T) em comparagcao com o modelo KP.
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao

Modelo de coliséo de esferas rigidas

Concentragao de energia por colisdes quase de frente
envolvendo uma fileira de atomos.

AP sinfy = PBsin 6,
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao

Modelo de coliséo de esferas rigidas

Concentragao de energia por colisdes quase de frente
envolvendo uma fileira de atomos.

para g, 61 ~ 0.
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao

Modelo de coliséo de esferas rigidas

Concentragao de energia por colisdes quase de frente
envolvendo uma fileira de atomos.

Ainda:
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao

Modelo de coliséo de esferas rigidas

Concentragao de energia por colisdes quase de frente
envolvendo uma fileira de atomos.

Resultando em
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao

Modelo de coliséo de esferas rigidas

Definindo:

Para:

f<1=D<4R = 0y > 04

D n
— fNp _
n—f90—<2R 1> 6o

Para n colisoes:
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LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao critica

Procuramos 0, = 6y =61 = . ..

Sin(ﬂ—90—€91) . D

sin (6) 2R
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LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao critica

Procuramos 0, = 6y =61 = . ..

sin (6o + 64) D

sin(6o) 2R
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LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao critica

Procuramos 6. = 6y = 01 = . ..

sin(26p) D

sin(dy) 2R
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LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao critica

Procuramos 0. = 0y =61 = ...

D
200300:ﬁ



PMT3540 - Aula 2
LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao critica

Procuramos 0. = 0y =61 = ...

cosf, = iR
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LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Probabilidade de focalizagao

Focalizagéo s6 é possivel se o0 &tomo for espalhado dentro de um cone definido por 6.
da direcao cristalina correspondente, a probabilidade disso ocorrer, para um
espalhamento aleatério, é:

2
p,_ (%)
4
mas, como vimos
D
cosfe = —
°~ 4R

Como 6. em geral é pequeno, podemos expandir em serie de poténcias, retendo
somente o termo quadratico:

b
4R

1 D
Pi=—(1-—=
f 2( 4&

132
1— - (0c) =
2 (00)

resultando em:
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LModificagées do modelo KP

L Cristalografia

Focalizacao

A dependéncia da energia

E possivel mostrar que ha uma energia maxima em que a focalizagdo é possivel. Para
tanto consideramos que o potencial de interagéo entre os atomos é dada pelo
potencial de Born-Meyer:

V(r) =Aexp (,é>

A energia de interagéo entre &tomos para uma colisdo direta é:
2R
%E = V(2R) = E = 2Aexp (—§>

Para uma coliséo direta temos 6 = 0 = cos (6¢) =1 = %, portanto:

Ei. = 2Aexp (—%)

E;. marca a energia em que apenas colisdes diretas podem ser focalizadas, portanto
para energias cinéticas maiores que essas, focalizagdo néo ocorre.
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Angulo critico de focalizacdo

Dependéncia da energia

Podemos inverter o resultado anterior, levando a:

2A
D = 2Bl —
”(E)

fc
Da mesma forma podemos resolver a separagao interatdbmica que corresponde a uma

dada energia cinética:
2A
4R =2BIn | —
T

obtendo:

Valido para T < Ey.
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Probabilidade de focalizagao

Dependéncia da energia

Usando o resultado anterior temos:

|- o) oy

In(E—TC)
. [()} r<E
0 T>0

onde n é o nimero de diregdes equivalentes no cristal.

|
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LModificar;()es do modelo KP

L Cristalografia

Probabilidade de focalizagao

Dependéncia da energia

0.45

Cu [110] (n=12)
0.4 A = 20000 eV
035 | Efo =80 eV
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02 f
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LModificagées do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Deslocamentos de reposicao

Focalizagéo, estritamente falando, envolve a transmissao da energia do impacto do PKA a longas distancias da
origem, mas quando a energia é suficientemente alta, o PKA pode deslocar o 4tomo em que incide inicialmente,
tomando seu lugar. A esse processo se da o nome de delsocamento de reposigao (replacement collision).

(Péndulo de Newton)
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LModificar;()es do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Cinematica

®)

my mo
Vem = vi + V2
my + me my + mo
Definindo g = vo — w4

m;

Vi = VCM + Wzng
m

Vo = VCM —+ m1+1ng
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LModificar;()es do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

Energia cinética:

—x K

¢t ——O0+——0—+—0— 2 2
‘:‘°4!r0—+—<|)—+—0 Definindo a massa reduzida u:

@ midpoint _ myme
my + mo

" wa x m _ (V1 )2 i mo (V2)2

temos

2

1 1
K =5 (mi+mg) Véu + 5Hg

®)
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LModificar;()es do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

®)

Conservacéo da energia:

E + V(x) = En

1 1

SHg" + V(X) = 5166
O tempo transcorrido no processo €
dado por:

tc:_

*m dx vom) gy
o =2 / v
p 9 vio) 9
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L

Modificagdées do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

Derivando o potencial de Born - Meyer, temos:

| D | D | v d A ( x) A ( x) v
- — = —Aexp(——=)=——=exp|—= ) =—=
20— —O,,—+—O— oo PUTB 8"\ B B
Ay Vlo| nH
[Pt B S—
t — O+——O——0O— além disso, invertendo g:
-_.VCM
4"0_ O O 1 4
_ 2
(@ mldpom! 9= [E“go - V(X)] m
x E 4
; SIRGE
E v
-l
2m m
onde usamos

®)

1,02 E
m=m=m=p=0= Jug;=75.
2 z
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LModificar;()es do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

Substituindo:

—2 i —2
¢ 40—::1,&—0—*—0— ‘ E Jvoy vy, /1 _2v
‘='c4i—o—+—1 —+—)
i D By 2 M tanh " |41 - 2V(D)
(@) midpoint = E E
A v
para ¢ < 1:
2m 2E
t.=8B E In m

®)
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‘—Modificagbes do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

—2 2
4, Vm| An+1
Je—a—E )
‘O O——O—
‘—'VCM
(@) mldpomt

®)

_ 9% _ E ISP .
Como Vey = 5 = 4/ 5, a distancia trancorrida pelo
atomo incidente durante a coliséo sera dada por:

quando x > % D 4 atomo incidente ira substituir o atomo
atingido em sua posig&o, relacionando com a energia:

X ( 2E, >
— =In
B V(D)

(D) 2F, A (—D>

eX — )= = = — eX] R

P28 _,) 2%\ 2B
B

>
@
<
©
—~
(=)
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LModificar;()es do modelo KP

LFocalizagélo com reposi¢cao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

Assim, reposigéo sera possivel para

000 enemgias £:

E>E'_AeXp<2g> %

®)
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LModificagées do modelo KP

L Canalizagéo

Canalizacao

Canalizacao se refere ao evento em que o atomo incidente
viaja por longas distancias no reticulado em diregbes menos
densas (canais).
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LModificar;()es do modelo KP

L Canalizagéo

Canalizacao
Modelo

O potencial das paredes do canal é aproximadamente
parabdlico:

Vch = kf

Usando o potencial de Born - Meyer:

i () ()

ren € 0 raio da secgéo lateral do canal.
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LModificar;()es do modelo KP

L Canalizagéo

Canalizacao
Modelo

O atomo penetra no canal com a velocidade: channel wall

ES
7’71

Vz0 = Vo COS g cos 6

O atomo percorre uma trajetéria dada pelo potencial harménico, com periodo:

z
m
T =27y —
2k
O comprimento de onda () dessas oscilagdes é dado por: 00 NS
E
A =2m [ —
k
A componente radial da velocidade doatomo no interior do canal € dada por: Ven [ channel

1 | potential

2E 2F |
Vg =/ — Sinfp = [ —0
m m 0 Rch
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LModificar;()es do modelo KP

L Canalizagéo

Canalizacao
Modelo

A amplitude maxima das oscilagdes do atomo no interior do canal é dada por:

E

I'max = ;90
E_[rENS
r=20g ;sm (;) z

O angulo critico 6 além do qual canalizagdo n&o pode ocorrer é dado por:

k
0 = Ieh £

N&o h& uma energia méaxima para canalizagé@o, mas o angulo critico fica cada vez menor, quanto maior a energia,

e a trajetdria é

uma energia minima pode ser estimada a partir da condigéo de que A X 2D, Was mostra que Eqp, =~ 0.1kD? que

resulta em um valor de cerca de 300 eV para o Cu.
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LModificagées do modelo KP

L Canalizagéo

Efeitos da focalizac&o e da canalizacao

Assumindo que P representa a probabilidade do PKA ser focalizado/canalizado apds a primeira colizéo, temos:

2E, 2 /T
D + € de}

p(T)y=P(M)+[1—-P(T)] {? T e v
D

A equacéo diferencial a ser resolvida agora é:
dv
T—=(1-2P)+P
dT

Cuja solugéo é:

ct(1=2P) _p
v(T) =
1-—-2P
com
. 1-=P
 (2Ep)(1-2P)
para P < 1:

7 \(1-2P)
()
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