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LCaminho livre médio

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 atorm)
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LCaminho livre médio

Caminho livre médio de deslocamento

Por defini¢ao:

com

E
&D(E)Z/E o (E, T)dT

Para o modelo de esferas rigidas:

o(E,T)= S

como v = 1, temos, integrando:
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LCaminho livre médio

Caminho livre médio de deslocamento

Por definigao:

com

E
50(E)= [ o(ET)aT
Ep
Para o modelo de esferas rigidas:

5 (E)
~E
Usando o modelo de esferas rigidas, em que & = 4xr?:

o(E, T)=

5p (E) = 4nr® (E) (1 - %)
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LCaminho livre médio

Caminho livre médio de deslocamento

Por definigao:

com

E
5o (E) = / o (E, T)dT
Ep
Para o modelo de esferas rigidas:

o (E)
~E

oc(E, T)=

com r (Born - Meyer):

50 (E) = 4nB? {In (if‘)T <1 _ %)
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LCaminho livre médio

Caminho livre médio

Exemplo: Cobre em Cobre
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L Espectro primario de ricochete

Aglomerado de deslocamentos (displacement spike)

Modelo de Brinkman (1956)
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L Espectro primario de ricochete

Aglomerado de deslocamentos (displacement spike)
Modelo de Seeger (1958)
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L Espectro primario de ricochete

Distribuicao de energia na profundidade

Fp (x)dx = dE = NS,E (x)dx
Onde S, é o poder de frenagem nuclear. Usando o potencial
de lei de poténcia (V = r=9):
T x\ (zm—1)
Fo () = 55 (1- 5)

Onde T é a energia do PKA, m= s~ e R é o alcance do PKA,
que corresponde a distancia média percorrida pelo PKA antes

de repousar no sélido.
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L Espectro primario de ricochete

Energia de dano
Modelo de Norgett, Robinson, Torrens (1975)

NUmero de deslocamentos:

Ny — kEr k(T —n)
47T 2E, T T 2E,

onde Et é a energia total disponivel para gerar deslocamentos
na cascata, também conhecida como energia de dano, n é a
fracao de energia dissipada com a colisdo do PKA com
elétrons e kK = 0, 8 é a eficiéncia de deslocamento.
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L Espectro primario de ricochete

Energia de dano
Modelo de Norgett, Robinson, Torrens (1975

-
Ef= ———
[1+ kng (en)]
onde
6 3
g(en) = 3.4008cy, + 0.40224= % + ey
com
1 Z
ky =0.133728 \ [ =
Ay

Z;, Ay = nimero atémico do PKA e massa atdmica do PKA.
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L Espectro primario de ricochete

Energia de dano
Modelo de Norgett, Robinson, Torrens (19

T
Ep= ————
[1+ kng (en)]
onde
6 3
g(en) = 3.4008cy, + 0.40224= % + ey
com
e
ky = 0.1337Z, a

1

AT a
eN= | ———
(A + 42) | \ 212203

Z;, Ay = nimero atémico do PKA e massa atdmica do PKA.

Z,, Ay = nlimero atébmico e massa atémica do atomo espalhado, ge é a carga elementar do elétron.
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L Espectro primario de ricochete

Energia de dano
Modelo de Norgett, Robinson, Torrens (19

-
Ef= ———
[1+ kng (en)]
onde
6 3
g(en) = 3.4008cy, + 0.40224= % + ey
com
1 Z
ky =0.133728 \ [ =
Ay
AT a
en=|—2— | ——
(A + 42) | \ 212203
e

1 1
972\ 3 Z% Z% 3
a=(— | a +
128 L

Z;, Ay = nimero atémico do PKA e massa atdmica do PKA.
Z,, Ay = nlimero atébmico e massa atémica do atomo espalhado, ge é a carga elementar do elétron.

ay = 5.29177 x 10~ " m = raio de Bohr
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L Espectro primario de ricochete

Distribuicao de dano

Usando o modelo de Kinchin - Pease modificado, ou o NRT
(onde a eficiéncia de deslocamento, x = 0.8) temos:

& _ 0.8Fp(x)
¢  2Ep
ou
N, 0.4Fp(x
dpa(x) = ¢ = 2021,
O dano total é: OADE
dpa~ — oET

NRE,
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L Espectro primario de ricochete

Densidade de ricochete (recoil)

A probabilidade de ricochete é
dada por:

-
P (E;, T)= I1\I/,_: g, (Ei, T')dT’

D

ar € a sec¢ao de choque de
uma particula incidente com
energia E;, produzing um
ricochete com energia T,e N é
0 numero total de ricochetes.

Fraction of recoils

0.8
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02

fraction of recoils
with energy above
E4 and below T

1-MeV ions — Cu
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L Espectro primario de ricochete

Fracao de energia no ricochete

Podemos também calcular a fragdo de dano produzida no
ricochete por meio de uma média ponderada:

1 T
W(E.T) = g5 /E 5 (€, T) Er (T')dT’

com

vEi
ET(E;) = /E o (E,', T,) Er (T/) dT’
D
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L Espectro primario de ricochete

Casos limites

Sem perda por excitagao eletrénica

Prétons (interacao coulombiana):

7TM1 (Z1 qug)Q
E T2

ac(Ei,T)=

Néutrons (esferas rigidas):

_ A
oer(Ei, T) = =

i
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L Espectro primario de ricochete

Casos limites

Sem perda por excitagao eletrénica

Assumindoque E7(T) =T
Prétons (interacao coulombiana):

InT —InEp
In7E,- —InEp

Néutrons (esferas rigidas):
T2 - E3
(VEi)?
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L Espectro primario de ricochete

Fracao de energia no ricochete

Exemplo: cobre
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L Espectro primario de ricochete

Typical damage

1 MeV particles in Ni
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L Energia de dano na cascata e volume da cascata

Densidade de energia na cascata

Er
PEr R 17—
T NVC&S
Vcas € 0 volume da cascata e N é a densidade atdémica do alvo.

3
2

onde AX e Y sao as extesdes médias da cascata na direcao
longitudinal e transversal, respectivamente, e 6 € um redutor
que corrige a estimativa de AX e Y usando a teoria simples de

transporte.
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L Energia de dano na cascata e volume da cascata

Propriedades da cascata

Temperatura média:
PE
TK = L
3ks

onde kg = 8.3145 J mol~! K~ é a constante de Boltzmann.
Variancia do perfil de temperatura:

Rrx = 2VDr

Onde D ~ 102 nm2 s~ é a difusividade térmicae 7 é a
meia-vida da cascata.
K
D=L
Cp
onde k7 € a condutividade térmica e Cp a capacidade térmica,
ambos do alvo.
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L Energia de dano na cascata e volume da cascata

Propriedades da cascata

Escrevendo: 4
s
Er=3 (Rrk)® UaN

onde Uz =~ 0.3 eV ¢é a energia por atomo.
Resolvendo para 7:

_ 1 (BET Y\ 512
T_4D<47TNU3>N1O >
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L Estagios do desenvolvimento da cascata

Configuracdes apos incidéncia do PKA

Simulagao por Dinadmica Molecular

2 —
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2ps apds a coliséo. 18ps apds a coliséo.
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L Estagios do desenvolvimento da cascata

Funcao de correlagao de pares
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L Estagios do desenvolvimento da cascata

Etapas do desenvolvimento da cascata

Coliséo - Fase que se segue a incidéncia do PKA e continua até que
nenhum outroa atomo tenha energia para sofrer
deslocamento (tipicamente < 1 ps).

Superaquecimento - Nessa fase a energia introduzida pelo PKA e pelos
atomos de ricochete é compartilhada na forma de calor, a
temperatura aumente consideravelmente e o material se
assemelha a um estado fundido (cerca de 0,1 ps).

Témpera - O restante do material, muito mais macigo, rapidamente
restabelece o equilibrio térmico, o material da regido da
cascata retorna ao estado condensado e a maioria dos
defeitos produzidos ¢ aniquilada (=~ 10 ps).

Recozimento - Os defeitos produzidos ou formam configuragoes estaveis,
ou migram para fora da regido da cascata, essa fase pode
durar indefinidamente ou ser interrompida caso outra cascata
seja produzida na mesma regiéo.
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L Defeitos produzidos

L Defeitos puntiformes

Intersticiais

Intersticios

FCC
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L Defeitos produzidos

L Defeitos puntiformes

Intersticiais

Intersticios

BCC
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L Defeitos produzidos

L Defeitos puntiformes

Intersticiais

Intersticios

HCP
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L Defeitos produzidos

L Defeitos puntiformes

Autointersticiais

Autointersticiais sdo mdveis tendem a se combinar em defeitos
multiplos, formando clusters de defeitos altamente estaveis.
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L Defeitos produzidos

L Defeitos puntiformes

Lacunas

Complexos de lacunas

FCC
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L Defeitos produzidos

L Defeitos puntiformes

Lacunas e autointersticiais

Propriedade Autointersticial Lacuna

Energia de formacao alta >2eV baixa <2eV
Volume de relaxagéao alto ~ 2Q baixo 0,1a0,50Q
Entalpia de migracao baixa ~ 0.15eV alta > 0,5eV

Q: volume atémico.
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