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Teoria simplificada do deslocamento de atomos

Colisao primaria

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

@ Transferéncia de energia cinética para o atomo, gerando o
primeiro a&tomo deslocado (PKA, primary knock-on atom)

@ Deslocamento do PKA no reticulado

@ Trajeto do PKA no reticulado, gerando atomos adicionais
deslocados

@ Criacao da cascata de dano (colegao de defeitos puntiformes
criados pelo PKA)

@ Repouso do PKA criando um auto-intersticial (SIA, self-interstitial
atom)
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos Probabilidade de deslocamento

Equacao de taxa de dano

EmaX
Rd:N/E. ¢ (Ej) Xp (E;) dE; (1)

@ ¢ (E)): fluxo de particulas com energia E;
@ Y p (E;): segao de choque de deslocamento para a energia E;

C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2 21-08-2019 3/46



Probabilidade de deslocamento
Secao de choque de deslocamento

TmaX
To(E)= [ " #(E.T)w(T)aT @)

min

@ 5 (Ej, T): probabilidade de que o atomo, atingido por uma
particula de energia E;, ira adquirir energia cinética T (deduzida
na aula 1)

@ v (T): nimero de atomos deslocados (objeto dessa aula)
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos Probabilidade de deslocamento

Probabilidade de deslocamento

Primeira aproximagao

Pr — 0 T<ED
P71 17>Ep

@ Ep: energia necessaria para deslocar o atomo no reticulado
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos Probabilidade de deslocamento

Probabilidade de deslocamento

De forma mais realista (reticulado, agitagao térmica):

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

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

@ f(T): fungdo monotdnica crescente da energia cinética
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Modelo de Kinchin — Pease (KP)

Hipdteses:

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

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

© O efeito do poder de frenagem elastico é ignorado (toda energia é
compatilhada entre o atomo incidente e o deslocado)

© Existe uma energia E; que ndo pode ser ultrapassada (ligada ao
poder de frenagem eletrdnico)

© Secédo de choque usada é a do modelo de esferas rigidas
© O arranjo dos atomos é assumidamente aleatério (sélido amorfo)
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Modelo de KP

Deducao

O PKA de energia T colide com um atomo, transferindo energia

e — Ep para o segundo atomo e pemanecendo com energia residual
T — e. Assumindo que ¢ > Ep:

v(T)=v(T —¢e)+v(e)
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Modelo de KP

Deducao

Usando o modelo de esferas rigidas:

= (7)

5’(7-,6) = ’Y—T

Como estamos tratando de um atomo colidindo com um atomo do
mesmo tipo (em geral), temos v = 1.
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Modelo de KP

Deducao

A probabilidade de transferéncia de energia do PKA no intervalo ¢,
£+ deé:

d(T,e)de de
Y (T) T
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Modelo de KP

Deducao

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

)
5(T) = lT/o (T — &) + v (2)] de
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Modelo de KP

Deducao

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

0 T T
D(T):; /y(s’)ds’-l—/o v(e)de :é/o v(e)de

T
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Modelo de KP

Solugéo

Ep Ep

o [ rEo 2E, T
D(T):? A Oda—l—/ 1d€+/2 v(e)de

ou seja

_ 2Ep 2 (T
V(T)—?-i-T/zEDV(&‘)dE

Was mostra que a solugao definitiva para o intervalo 2Ep - E; é:
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Modelo de KP

Solugéo
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos Energia critica de deslocamento (Ep)

Estimativa da energia critica de deslocamento

@ Energias tipicas de sublimagédo: ~5a6 eV

@ Na sublimagéo o atomo esta na superficie, no interior do cristal h
0 dobro de ligacbes a romper: ~ 10 - 12 eV

@ Considerando que o processo acontece sem relaxacdo e nao na
direcao mais ideal: Ep ~ 20 a 25 eV
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos Energia critica de deslocamento (Ep)

Estimativa da energia critica de deslocamento

Estimativa mais precisa

@ Considere uma determinada diregao [hkl] no reticulado.

© Mova um atomo ao longo dessa direcao, registrando a energia do
cristal (por exemplo, usando o potencial de Born - Meyer ou
outro).

© Quando essa energia atinge um valor maximo, tempos um ponto
de sela, a energia correspondente é a energia do estado ativado
(E™).

© A energia de deslocamento nessa diregéo particular é
Eg’k’] = E* — Ep, onde Ey é a energia interna do cristal perfeito.

© O procedimento pode ser repetido para diversar direcdes e se
calcula um valor médio para Ep.
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos Energia critica de deslocamento (Ep)

Barreiras de potencial para o deslocamento

Exemplos

Anisotropia da energia de
deslocamento.

O atomo K é deslocado em diregéo ao atomo L ao longo da

linha tracejada indicada.
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos Energia critica de deslocamento (Ep)

Barreiras de potencial para o deslocamento

Exemplos

Anisotropia de Ep em cobre e ouro. Dependéncia de Ep na orientagao
cristalina em cobre.
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos O limite de perda de energia por elétrons

O limite superior para o numero de deslocamentos

@ O deslocamento de atomos na rede é acompanhado de
dissipacao de energia (poderes de frenanagem elastico e
eletrénico, Aula 1).

@ Para baixas energias cinéticas (T < 1000 eV) domina o poder de
frenagem eléstico que é aproximadamente constante.

@ Para altas energias cinéticas, o poder de frenagem eletrénico
comega a dominar e ele é, dentro de um certo regime, linear na
energia cinética.

@ Devido a natureza das colisdes, a maioria dos eventos gera
ricochetes (recoils) com energia muito baixa, o que significa que o
poder de frenagem eletrénico pode ser inicialmente ignorado
— Eg.
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Estimativa de E,

Kinchin e Pease assumem que E. = Ex ( Ex é a energia cinética em
qgue os poderes de frenagem elatico e eletrénico tem o mesmo valor),
abaixo de E. os deslocamentos respondem pela dissipacao de
energia, acima de E; as contribui¢cdes eletrbnicas dominam.

A méaxima energia que um atomo em deslocamento pode transferir a
uma elétron é

4me
T= E
M
Igualando a energia média de ionizagao (/):
M
E.= 4mel
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos O limite de perda de energia por elétrons

Limite superior (E;)

Exemplo: Grafite

E _ Tmin (i—f)e dE
o (ﬁ dE

Recoil energy, T (V)
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Teoria simplificada do deslocamento de atomos O limite de perda de energia por elétrons

Limite superior (E;)

Exemplo: Grafite
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Alternativas ao modelo KP Teoria de Snyder e Neufeld

O tratamento de Snyder e Neufeld

Snyder e Neufeld iniciam sua anadlise distinguindo o que chamam de
“colisdes elasticas” e “colisdes inelasticas”, correspondentes aos
regimes em que frenagem elastica e frenagem eletrénica sao
predominantes. A diferenciagdo dos dois processos € dada pela
energia da particula incidente, colisdes inelasticas ocorrem quando:

Me* o M(VO,H)2

f2B=%m =

onde vo iy = 2,18 x 108 m s~ é a velocidade do elétron no orbital 1s
do hidrogénio (modelo de Bohr).
W. S. Snyder, J. Neufeld “Disordering in solids by neutron radiation” Phys. Rev. 97(6) pp. 1636 — 1646.
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A equacao integral de Snyder e Neufeld

Snyder e Neufeld, entdo definem a probabilidade K (E;, E') dE’ de que o &tomo
incidente de energia E; perca dE’ de energia em torno da energia E’, como:

3 (Ei, E")
* (E)
onde & (E;, E') é a segéo de choque diferencial de espalhamento de um projétil com

energia inicial E; para uma energia E’ e ¥ (E;) é a segdo de choque de espalhamento
total. Eles entdo escrevem a equacgéo integral do nimero de deslocamentos:

K (E,E') =

Ej Ej
v (Ej) :/ v(Ei—E')K (E,E")dE’ +/ v (E' — Ep) K (Ej, E") dE’
0 Ep
A solucdo dessa equacédo é estritament valida para E; > Ep, mas os autores sugerem
impor the v (x) = 0 para x < 0, entédo a solugdo serd valida em qualquer
circunstancia.

W. S. Snyder, J. Neufeld “Disordering in solids by neutron radiation” Phys. Rev. 97(6) pp. 1636 — 1646.
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Alternativas ao modelo KP Teoria de Snyder e Neufeld

Andlise do espalhamento

A seguir os autores procedem a uma analise laboriosa do
espalhamento, usando o potencial blindado. Eles
concluem entretanto que, na regiao de energia entre

Ep < E; < E, o nimero de deslocamentos é
aproximadamente dado por:

E;
26

v(E) =

Que é o resultado de Kinchin - Pease.
Os autores ainda analisam os deslocamentos produzidos
no regime acima de E-, obtendo:

Ri+ Ry +R2 E

v(E)~ TR (B - )+ 5

Para Z baixo, o coeficiente angular de v (E;) para
E; > E, serd quase nulo — como E, = E; — resultado
de Kinchin - Pease.

Ry e R> como fungdes de Z

R, AVERAGE Re

K 2 4
R

W. S. Snyder, J. Neufeld “Disordering in solids by neutron radiation” Phys. Rev. 97 (1955) pp. 1636 — 1646.
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Alternativas ao modelo KP Derivagao de Sanders

Usando uma secéo de choque realista

Sanders relaxa a restricdo a segao de choque da esfera rigida ao escrever a equagao
integral:

v(E) = s szD 5 (E;, E')dE'+
+Z(E) IZED (Ei,E"Y[v(Ei— E')+ v (E")]dE’
Resolvendo para o potencial
Uscr =5 (B E) o —— 3)
Es (E)s
obtendo

v(E)=s (27 1) 2'2"0 (Ep < E < E.)

Baseado na descri¢ao por D. R. Olander (“Fundamental aspects of nuclear fuel elements”, United States Department of Energy,
Office of Scientific and Technical Information: Oak Ridge-TN, 1985) da tese de J. B. Sanders, defendida em 1967 na

Universidade de Leiden.
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A anélise alternativa de Sigmund
Densidade de ricochete

Sigmund, em 1969, fornece uma visao alternativa para o problema de determinar o nimero de
deslocamentos causados por um PKA.

Esse autor define a densidade de ricochetes, F (E;, Ey) dEy, definida como o nimero médio de
atomos de ricochete espalhados com energia (Ep, dEgp) dado que um atomo primario
desacelerou da energia E; para zero. Essa fungao obedece a seguinte equagéo integral:

Ej
0= / dE'K (E;,E') [F (Ei, Eo) — F (E — E', Eo) — F (E' — U, Eo) — 5 (E' — Ey)]
0

onde U < Ep é a energia de ligagao envolvida na remogéo de um étomo de sua posi¢éo no
reticulado e § (x) € um termo de fonte ndo especificado.
O autor fornece a solugéo assintética para F, valida para a secao de choque da Equagéo 3:

s E;
F(E, E) = ' E>E>U
(5. Fo) Y1) =9 (1-8) (B + U)' 5 (E)'*s >Fo>

onde v (x) é a funcao digama, definida como a derivada logaritmica da fungao I'(x):

dx) = = Inr(x)

P. Sigmund “On the number of atoms displaced by implanted ions or energetic recoil atoms” Appl. Phys. Lett. 14 (1969) pp. 114 —
117.
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Solucéao

Aplicando ao problema de determinar o nimero de deslocamentos:

S
E)= [ 4EF(E.E (1+&4) ' & E>Ep>U
v ( ,)—/ED oF (Ei, °)_¢(1)—¢(1—3)U i > Ep>
o autor argumenta que o valor de s deve ser limitado a s < 0,25 para
reproduzir a condi¢do de colisdo de baixa energia (pouca penetracao

dos orbitais). Nota-se que a dependéncia em E; é linear.

O autor ainda fornece o resultado para o caso especial em que s — 0:

6 E; U
v(Ej) = ﬁUIln (1 + ED)

lembrando que se trata de um limite superior para 0 numero de
colisdes, pois colisdes com reposicdo nao sdo consideradas.
P. Sigmund “On the number of atoms displaced by implanted ions or energetic recoil atoms” Appl. Phys. Lett. 14 (1969) pp. 114 —

117.
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Solucéao

Aplicando ao problema de determinar o nimero de deslocamentos:

)
E " ESF (E. E (1+4) ' & E>Ep>U
v ( ,)—/ED oF (Ei, °)_¢(1)—¢(1—3)U i > Ep>

Assumindo alguns valores tipicos dos parametros: Ep = 25 eV,
U=4¢eVes=0,25;0,20 e 0,15 temos que o fator de
proporcionalidade €, respectivamente, 0,01858; 0,019423 e 0,020241.
Isso compara com o fator de Kinchin - Pease, que é (2Ep)~' = 0,02.
Caso substituissemos para valores tipicos do Si (a saber, Ep= 14 eV e
U =2 eV), esses fatores de proporcionalidade se alterariam,
respectivamente, para 0,033369; 0,0348976 e 0,03638066, o0 que é
superior ao valor de Kinchin - Pease. Esse era o resultado
experimental que Sigmund buscava explicar.

P. Sigmund “On the number of atoms displaced by implanted ions or energetic recoil atoms” Appl. Phys. Lett. 14 (1969) pp. 114 —

117.
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Alternativas ao modelo KP Teoria da equiparticéo da energia de Lindgard

Competicao entre deslocamento e espalhamento de
elétrons

Definindo:
@ pedTe = NGe (E;, Te) dTedx : probabilidade de transferéncia de energia cinética em
Te,dTe para um elétron quando o PKA atravessa uma distancia dx do material.
@ padTa = NGa(Ej, Ta) dTadx : probabilidade de transferéncia de energia cinética em
Ta,d T, por deslocamento quando o PKA atravessa uma distancia dx do material.
@ pp=1- fOTe*maX Ge(Ei, Te)dTe — fOE" Ga(Ei, Ta) dT5 : probabilidade de nada acontecer
quando o PKA atravessa uma distancia dx do material.

d —dx dx
- TE TA
©)
( PA
E-T,
E Td
COLLISION WITH COLLISION WiTH NO COLLISION
ELECTRON LATTICE ATCM

Baseado em D. R. Olander “Fundamental aspects of nuclear reactor fuel elements” United States Department of Energy, Office

of Scientific and Technical Information: Oak Ridge-TN, 1985.
C. G. Sché
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Alternativas ao modelo KP Teoria da equiparticéo da energia de Lindgard

Competicao entre deslocamento e espalhamento de
elétrons

Definindo:

@ pedTe = NGe (E;, Te) dTedx : probabilidade de transferéncia de energia cinética em
Te,dTe para um elétron quando o PKA atravessa uma distancia dx do material.

@ padTs = NGa(Ej, Ta) dTadx : probabilidade de transferéncia de energia cinética em
Ta, d T, por deslocamento quando o PKA atravessa uma distancia dx do material.

@ py =1—%e(Ej) — Xa(E;) : probabilidade de nada acontecer quando o PKA atravessa
uma distancia dx do material.

d —dx dx
@Te Ta
ST Sa 4, :
E-T, ;
E T,
COLLISION WITH COLLISION WITH NO COLLISION
ELECTRON LATTICE ATOM

Baseado em D. R. Olander “Fundamental aspects of nuclear reactor fuel elements” United States Department of Energy, Office
of Scientific and Technical Information: Oak Ridge-TN, 1985.
C. G. Sché
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Alternativas ao modelo KP Teoria da equiparticdo da energia de Lindgard

Competicao entre deslocamento e espalhamento de
elétrons

Equacéo integral geral:

Ei Te,max
v (E) = /O [V (E — Ta) + v (Ta)] padTa +/0 v (E — To) pedTe + pov (E))

com Te max Maxima energia cinética transferivel a elétrons.

d; ——dx dx
‘ _)'r Ta
E 6?} 22 /> E@’* E @ E
E-T,
E T,

COLLISION WITH COLLISION WITH NO COLLISION
ELECTRON LATTICE ATCM

&\
«

Baseado em D. R. Olander “Fundamental aspects of nuclear reactor fuel elements” United States Department of Energy, Office

of Scientific and Technical Information: Oak Ridge-TN, 1985.

C. G. Schén
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Alternativas ao modelo KP Teoria da equiparticdo da energia de Lindgard

Competicao entre deslocamento e espalhamento de
elétrons

Equacéo integral geral:

[Za(E) + Ze (E)v(E) = [y [v (Ei — Ta) + v (Ta)| 7a (Ei, Ta) dTat
+ O v (E; — Te) Ge (Ei, Te) dTe + pov (E)

com Te max Maxima energia cinética transferivel a elétrons.

d ——dx dx
@_)TE Ta
E-T,
E T,
COLLISION WITH COLLISION WiTH NO COLLISION
ELECTRON LATTICE ATCM

Baseado em D. R. Olander “Fundamental aspects of nuclear reactor fuel elements” United States Department of Energy, Office
of Scientific and Technical Information: Oak Ridge-TN, 1985.

C. G. Schén
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Alternativas ao modelo KP Teoria da equiparticdo da energia de Lindgard

Competicao entre deslocamento e espalhamento de
elétrons

Como Te < Ej:
dv
v(Ei—Te) = v (E) + dE (Ei—Te)

" —dx dx
@_)TE Ta
E @Aj < /‘) E@~ € Gra) €
E-T,
E T,
COLLISION WITH COLLISION WiTH NO COLLISION
ELECTRON LATTICE ATCM

Baseado em D. R. Olander “Fundamental aspects of nuclear reactor fuel elements” United States Department of Energy, Office

of Scientific and Technical Information: Oak Ridge-TN, 1985.
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Alternativas ao modelo KP Teoria da equiparticdo da energia de Lindgard

Competicao entre deslocamento e espalhamento de
elétrons

Equagao integral geral:

dE,)
(W dv E Ga(Ei, Ta)

E)+ |—l8 | — = E—T. T. 24T,
vE) | mro ey | aE = J, WUE T+ v (Tl 2 T
d: -——dx dx

T Ta
N
e e A ORI CS 12 ;
E-T, B
E T,
COLLISION WITH COLLISION WITH NO COLLISION
ELECTRON LATTICE ATOM

Baseado em D. R. Olander “Fundamental aspects of nuclear reactor fuel elements” United States Department of Energy, Office

of Scientific and Technical Information: Oak Ridge-TN, 1985.

C. G. Schén
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Teoria da equiparticéo da energia de Lindgard
Solucéo de Lindgard

Lindgard fornece uma solu¢ao da equagao integral geral assumindo a
secao de choque da esfera rigida e:

(4) —KVE @)

),

onde k = 0,3NZ%.

&=~ ) (26)

v(E) = |1 —

’ Yo (Ei) Nv2Ep | \2Ep

Nesse formalismo n&o h4 uma transigéao nitida entre os regimes de
dissipacao por deslocamento ou por frenagem eletrénica, como em
Kinchin - Pease, assim torna-se desnecessario postular a energia E..
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Teoria da equiparticéo da energia de Lindgard
Teoria da equiparticao de energia de Lindgard

A teoria desenvolvida por Lindgard ndo é exclusivamente uma teoria
para os deslocamentos e Lindgard nota que v (E;) pode se referir a
qualquer processo de dano produzido pela radiagéo. A sua teoria €
entdo conhecida como teoria da equiparticao de energia. Lindgard
define:

E(E)=" 5:'[7_-_/)

Esse parametro € usado para estimar o numero de deslocamentos
com uma expressao valida para energias altas:

E;

v(E) =¢(E) 2E,
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Alternativas ao modelo KP Teoria da equiparticéo da energia de Lindgard

Teoria da equiparticao de energia de Lindgard

Solugéo

Lindgard resolve a equagao integral para o potencial da lei de poténcia (Equagéo 3) e
o poder de frenagem da Equacgéo 4:

1
§(E) = 1 3
140,13 [3,4(er)8 +0,4(en) + (er)]
Parametro de dano de Lindgard, a linha
tracejada indica o valor de E; em K-P.
com
oo Ea
Tz %4
e 5
O, 8853 x ag £ o6
a=——7 g
Z§ & 0.4
sendo ap é o raio de Bohr. E:
g 02

10! 107 10° 10t 10° 108
PKA ENERGY (E), eV
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Alternativas ao modelo KP

Fim da primeira parte.

C. G. Schén (PMT - EPUSP)

PMT3540 - Aula 2



Efeitos da cristalografia

Andlise de Kinchin - Pease ou mesmo outras mais precisas —

distribuicao aleatéria de atomos (sélido amorfo). Para sélidos
cristalinos:

@ Focalizagéo (Focusing)
@ Canalizagao (Channeling)

Possibilitam o transporte a longas distancias do atomo deslocado e
reduzem v (T) em comparagao com o modelo KP.
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Focalizacao
Modelo de coliséo de esferas rigidas

Anisotropia de Ep — Concentragao de energia por colisdes quase de

frente envolvendo uma fileira de atomos para direcbes em que Ep é
reduzida.

Fsin 00 = P_Bsin 91
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Focalizacao
Modelo de coliséo de esferas rigidas

Anisotropia de Ep — Concentragao de energia por colisdes quase de

frente envolvendo uma fileira de 4&tomos para diregées em que Ep €
reduzida.

AP0y ~ Pbb;

para 6y, 61 ~ 0.
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Focalizacao
Modelo de coliséo de esferas rigidas

Anisotropia de Ep — Concentragao de energia por colisdes quase de

frente envolvendo uma fileira de 4&tomos para diregées em que Ep €
reduzida.

Ainda: o
AP~AB-PB=D-2R
e p—
PB = 2R
C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Focalizacao
Modelo de coliséo de esferas rigidas

Anisotropia de Ep — Concentragao de energia por colisdes quase de

frente envolvendo uma fileira de atomos para direcées em que Ep é
reduzida.

Resultando em

0o (D — 2R) = 0; (2R)
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagéo

Focalizacao

Modelo de coliséo de esferas rigidas

Definindo:

Para:

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

n
0, = "o = (%—1) 0

Para n colisoes:

C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2 21-08-2019
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagéo

Focalizacao critica

Procuramos 6. = 6y =61 = ...

sin(7r—90—91) D

sin (90) N 2R
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagéo

Focalizacao critica

Procuramos 6. = 6y =61 = ...

sin (6 + 61) D

sin (90) 2R
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagéo

Focalizacao critica

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

sin(26p) D

sin (90) n 2R
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagéo

Focalizacao critica

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

D
2costpy = >R
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagéo

Focalizacao critica

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

cosf. =

4R
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Probabilidade de focalizagao

Focalizagao sé é possivel se o atomo for espalhado dentro de um cone definido por 6. da
direcao cristalina correspondente, a probabilidade disso ocorrer, para um espalhamento
aleatorio, é:

2
Pf — (90)
4
mas, como vimos
D
Oc = —
cos f¢ iR

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

b
4R

1 D
Pr=—(1--—=
f 2( 4R)

1 2
1——(6c) =~
5 (00)

resultando em:
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Focalizacao

A dependéncia da energia

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

V(r) =Aexp (—é)

A energia de interagéo entre atomos para uma colisdo direta é:
2R
%E = V(2R) = E =2Aexp (_F)
Para uma colisao direta temos ¢ = 0 = cos (0c) =1 = %, portanto:

Ef. = 2Aexp (—%)

E;. marca a energia em que apenas colisdes diretas podem ser focalizadas, portanto para

energias cinéticas maiores que essas, focalizagdo nao ocorre.

C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2 21-08-2019
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Angulo critico de focalizacdo
Dependéncia da energia

Podemos inverter o resultado anterior, levando a:

D =2BIn (2A)
Efc

Da mesma forma podemos resolver a separagéo interatdémica que corresponde a uma dada

energia cinética:
2A
4R =2BIn | —
"(T)

obtendo:
D In (E:—A
- = _ fo
cos (0¢) = iR 7| (%
T
Vélido para T < Eg.
C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizacao

Probabilidade de focalizagao

Dependéncia da energia

Usando o resultado anterior temos:

o[y @) o[ m(E)
- [1 '"(?‘)] _zlln(E’C

2A) +In (ET,-C)]
Considerando que E, < Ae Elfc ~1:

3 ['" (E:C>] T < Eg

2 In (Efc>
0 T>0

onde n é o nimero de diregdes equivalentes no cristal.

Py

>}
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagéo

Probabilidade de focalizagao

Dependéncia da energia

0.45 T T T
Cu [110] (n=12)

0.4 A = 20000 eV ]
035 | Ei =806V

0.25 B
0.2 F E
0.15 E
0.1 E
0.05 ]

55 60 65 70 75 80
T [eV]
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Deslocamentos de reposicao

Dynamic crowdions

Focalizagao, 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 &tomo em que incide inicialmente, tomando seu lugar. A esse
processo se da o nome de delsocamento de reposicéo (replacement collision).

(Péndulo de Newton)
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagdo com reposicao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica
| D | 2 !
A, V1oT . Apsy -
N —0O— % m Vi + e V:
t 4O—|—+—( ——+ cM = 1 2
i—. Vem my + mo my + mo
=1, i? ; (l)_+_o Definindo g = v» — v
(a) mid}.)omt b
m:
vi = Vem + 5750
m
Vo = Vou + 5559
®
21-08 - 2019
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagdo com reposicao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

®

C. G. Schén (PMT - EPUSP)

PMT3540 - Aula 2

Energia cinética:

_my(w)? n mp (v2)?
o 2 2
Definindo a massa reduzida p:

K

o mymo
H my + my
temos

1 1
K= (mi+me) Véu + 519

2

21-08-2019
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagdo com reposicao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica
I D I D | Conservagao da energia:
05 O O—
Y+ e S -+ V() = Eo
— M
e
t=t, i O ; O——0O
P le——] 1 1
@ midpoint b Eugz + V(x) = E“gg
O tempo transcorrido no processo é dado
por:
Xm V(xm)
e [ [ Y
o 9 vio) G

®
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagdo com reposicao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

| D | D | Derivando o potencial de Born - Meyer, temos:
05+ — O ——O— v X A X v
4, V1o| Ay — = —Aexp (77) = ——exp (,,) - _ _
"% 5| dx dx B B B B
! O i+ O + (D_ além disso, invertendo g:
i-' Vem
= Y N
= O O——0 : .
'l — — | =pg? — hd
@ midpoint p el [2 Hgl V(x)] -
E 4
= [7 — V(x)] -
2 m
E V(x
_o [7 A )]
2m m
ondeusamos my =my =m=p =T = Lugd = E.

®
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagdo com reposicao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica
| D | D | Substituindo:
T OR R T OO om (£ av
Je——%—| m [?2
— O+ O O t. = B\/i/ A
I |"V+CM " ¢ E V(D) V\/@
- I Q‘—' a 2m 2V (D)
® midpoint b = B\/;tanh_1 |: 1_ £
para £ < 1:
2m 2E
tc = B ? In m

®
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagdo com reposicao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

Como Vg = %0 =4/ %, a distancia trancorrida pelo atomo

| D | D | incidente durante a coliséo sera dada por:
A"I Vol Arﬁ|~l . E
N X = —
‘O —O—+—0O— “Vem
oM
=t [ ) O O quando x > % o atomo incidente ira substituir o 4&tomo atingido
¢ ! \IJ I * em sua posig:ézo, relacionando com a energia:
@ midpoint b
X 2E,
5~ "\vip
eparax = 2
( D ) 2E, E A ( 7D>
exp| — )= ——F— = Er= —exp| —
D
2B Aexp (_ E) 2 2B

®
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Efeitos da estrutura cristalina Focalizagdo com reposicao

Deslocamentos de reposicao

Cinematica

= Vem
Assim, reposicao sera possivel para
t=1, ) ; O——0O J
N energias E:
(a) mid].)omt b

®
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Efeitos da estrutura cristalina Canalizagao

Canalizacao

Canais na estrutura CFC
1 05

1‘% Q9oL

@2Q 0 OO

O» O O O @---[100]

T O DO
FgE8b %
| s cmerd e o Canalizacao se refere ao evento

[100] s o0 i vevedslone the&)[,(l)(s)zlt]aﬂx“i [110] axis , . . .
rowtion em que o atomo incidente viaja por

é g g g g é é é § longas distancias no reticulado em
direcbes menos densas (canais).

(100) planar channel (100) planar channel

-
|
i
|
|
|
|
'

0.354a

% 9 I XLy

‘F @Q 0 0O

QL (edefeliel o)

O
g8 % FE880%
[110] channel [112] channel
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Efeitos da estrutura cristalina Canalizacdo

Canalizacao
Modelo

O potencial das paredes do canal é aproximadamente parabdlico:

Vch = kr
Usando o potencial de Born - Meyer:

=55 (75" oo ()

I, € 0 raio da secao lateral do canal.
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Efeitos da estrutura cristalina Canalizacdo

Canalizacao

Modelo
channel wall
O atomo penetra no canal com a velocidade:
0 26 0
Vz0 = Vg cos By = {/ — cos
20 0 0 m 0
O atomo percorre uma trajetéria dada pelo potencial harménico, com periodo: z
m
T =2m ) —
2k
O comprimento de onda () dessas oscilagdes é dado por: 00 -
E
A =24/ —
k
A componente radial da velocidade doatomo no interior do canal é dada por: !
Ven channel

2E 2F 1 potential
Vo = —sin 0y ~ ;90 I

0 Ren

(PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2 21-08-2019 38/46




Efeitos da es ra cristalina Canalizacdo

Canalizacao
Modelo

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

= 2
n =4/ =
‘max PR

e atrajetéria é

O angulo critico 6y além do qual canalizagéo nao pode ocorrer é dado por:

k
Oy = rep £

N&o ha uma energia maxima para canalizagdo, mas o angulo critico fica cada vez menor, quanto maior a energia, uma energia

minima pode ser estimada a partir da condi¢ao de que A X 2D, Was mostra que Eg, ~ 0.1kD? que resulta em um valor de

cerca de 300 eV para o Cu.

(PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2

21-08-2019

38/46



Efeitos da focalizacdo e da canalizacao

Assumindo que P representa a probabilidade do PKA ser focalizado/canalizado apds a primeira colizéo, temos:
~ 2Ep 2 T
PN =PM+11 =P [ =2+ = [ (e
T T JeEp
A equagdo diferencial a ser resolvida agora é:
T __2p 4P
a7

Cuja solugéo é:

cr-27) _p
7 (T) =
1—2P
com
. 1-p
- (ZED)(1—2P)
para P < 1:

T \(1-2P)
= (z)

(PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2 21-08-2019
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Deslocamentos e dano em fluxos rapidos de néutrons A secéo de choque de deslocamento

Taxa de dano

Retornamos as equagdes 1 e 2 para escrever:

Ry=N fED dEi¢ (E)) [or' 5 (Ei, E') v (E')dE' =
= NfED dEip (Ei) Xq (E;)

onde A é o parametro de transferéncia de energia, que, para néutrons
é:
. 4A
(1 + A)?
sendo A a massa atdémica do PKA.
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Deslocamentos e dano em fluxos répidos de néutrons A secdo de choque de deslocamento

Espalhamento de néutrons rapidos por nucleos

O espalhamento de néutrons pode ser:

@ Elastico: o nucleo nao é excitado para um estado energético
maior, a energia cinética é conservada, isotropico no referencial
do CM para E; < 0,1 MeV, apos, concentrado a frente

~

@ Inelastico: o nucleo é excitado para um estado energético mais
alto (E; = 1 MeV), isotrépico no referencial do CM

NE; Emax
5 (E) = /E 5o (€1 E) v (E') dE + / 51 (Ei, E') v (E') dE'
D

min
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Deslocamentos e dano em fluxos répidos de néutrons A secdo de choque de deslocamento

Secao de choque de espalhamento

Considerando que o espalhamento é axisimétrico no referencial do
CM (Aula 1), temos:
dQ =27 [dcos (0)] = 275 (Ej,0)dcosd =& (E;, T)dT

onde # é o angulo de espalhamento medido no referencial do
laboratério (vide transparéncia 6 da Aula 1). Com isso:

Y (E) = 2r [2F 5/ (Ei,0) |5

+27 fEmaX 5/n EI7 9) d§°ES/9

oV (E))dE'+
v(E")dE’

in
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Deslocamentos e dano em fluxos rapidos de néutrons A secéo de choque de deslocamento

Tratamento da dependéncia angular de ¢

A dependéncia angular pode ser tratada com polinGmios de Legendre:

Yol (Ei) >
Gel (Ei, 0) = %’)Z a (E;) P; (cos 6)
1=0

O Jacobiano da transformacéo de coordenadas é dado por:

_ 2

dcosf
dE;

e
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Deslocamentos e dano em fluxos répidos de néutrons A secdo de choque de deslocamento

Tratamento da dependéncia angular de ¢

A dependéncia angular pode ser tratada com polinbmios de Legendre:

Retendo apenas os termoscom /=0e 1.

el (Eij 0) = Zeil(Ei)“

- + a1 (Ej) cos 6]

O Jacobiano da transformagéo de coordenadas € dado por:

2

Como o espalhamento inelastico é isotrépico no referencial do CM
apenas o termo com / = 0 é necessario.

dcos6
dE;

C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2 21-08-2019
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Secao de choque inelastica, gin

Seja Q o nivel energético excitado do nlcleo, o balango de energia é dado por:

1
AE; 1+AQ 1+AQ\?
o L e e S (PR e 0
2 [ 2A E ( A E,) °°s}

os limites de integrag@o séo determinados impondo § = +7:

1
AE; 1+4AQ 1+AQ\z2
E n=—1-—"=+(1-—==
max,min = o [ 2A E ( A E,-)

A menor energia capaz que excitar o nucleo é calculada impondo que o termo sob o radical seja

positivo:
1+A

(Emin = —4—Q

com E; < (Ej)pin = Gin = 0.
O Jacobiano da transformagéo de variaveis sera:

n  AE;

A E

’dcos@

2 T, 1+AQ73
dE,
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Deslocamentos e dano em fluxos rapidos de néutrons A secéo de choque de deslocamento

Secao de choque de espalhamento total

Desenvolvendo a expressao:

To(E) = S0 [25 [1 4 ay (B) x (1 2 )| w (E") aE'+

+ >in(Ep) EEmax (EI) dE’
/\E,-(1 %EQ) m

C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 2 21-08-2019
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A secéo de choque de deslocamento
Secao de choque de espalhamento

Exemplo

Doran (1972): Secao de choque em barns (b), aco inoxidavel e
tantalo, modelo de Lindgard.

4000 T II"HII T II[HII TT }lllll T IVIIIH T T T
- IRON i
£y =BV
3000 |- TOTAL -
= L INELASTIC |
z /
E 2000
A
wv ™ -~
S ELASTIC
S 1000 - E
Ll M A
0 1 1I| L] 1 Il II\HIP I]JlHII L1l
103 1072 107! 100 10! 102

NEUTRON ENERGY (MeV)

D. G. Doran “Nuclear displacement cross sections for stainless steel and tantalum based on Lindgard model” Nucl. Sci. Eng. 49,
1972, pp. 130 — 144.
C. G. Schén
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A secéo de choque de deslocamento
Secao de choque de espalhamento

Exemplo

Doran (1972): Secao de choque em barns (b), aco inoxidavel e
tantalo, modelo de Lindgard.

T IIIIUI T I[Illl] T II|l||| T |l|||l| T |||II|I
3000 - CHROMIUM g
E -33eV
d —
)
= 2000 |- i
=]
5 INELASTIC
2 L i
A
g ol ELASTIC |
o
- /«—N,ZN .
0 1 1l J_MA’?J 1 lIIIIII 1 lllllll L1
103 1072 10! 10° 10! 10?
NEUTRON ENERGY (MeV)

D. G. Doran “Nuclear displacement cross sections for stainless steel and tantalum based on Lindgard model” Nucl. Sci. Eng. 49,
1972, pp. 130 — 144.
C. G. Schén
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Deslocamentos e dano em fluxos rapidos de néutrons A secéo de choque de deslocamento

Secao de choque de espalhamento

Exemplo

Doran (1972): Secao de choque em barns (b), aco inoxidavel e
tantalo, modelo de Lindgard.

T III" T |||||l| T ||||l|l T ||l|'[|'| T |||||l|
1 N
NICKEL TOTAL—
2000 £y Bev i
INELASTIC

5

- - -
=
o
5
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% 000 - -
wv
2
o

L i

N, 2N
0 IR IIIIILLU llllllll/llllllll
103 102 10! 10° 10! 102
NEUTRON ENERGY (MeV)

D. G. Doran “Nuclear displacement cross sections for stainless steel and tantalum based on Lindgard model” Nucl. Sci. Eng. 49,

1972, pp. 130 — 144.
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Deslocamentos e dano em fluxos rapidos de néutrons A secéo de choque de deslocamento

Secao de choque de espalhamento

Exemplo

Doran (1972): Secao de choque em barns (b), aco inoxidavel e
tantalo, modelo de Lindgard.

CROSS SECTION (b)

T TTlIIII

1500 -

g

g

103 10

TANTALUM
Y
TOTAL
2 10! 100
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.—N,ZN =
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INELASTIC
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D. G. Doran “Nuclear displacement cross sections for stainless steel and tantalum based on Lindgard model” Nucl. Sci. Eng. 49,

1972, pp. 130 — 144.
C. G. Schén (PMT - EPUSP)
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