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O evento primario de coliséo Descricao

Colisao primaria

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

@ Transferéncia de energia cinética para o atomo, gerando o
primeiro atomo 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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Escala de tempo

Tempo (s) Evento Resultado
10~18 Transferéncia de energia PKA
1013 Deslocamento do PKA Cascata de dano
10~ 11 Dissipacao de energia Pares de Frenkel estaveis (lacunas - SIA) e clusters de defeitos
> 108 Difusao Recombinag&o, clustering efc. ..
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e Colis&o elastica néutron - nucleo
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Coliséo elastica néutron - nicleo Secdes de choque

Secao de choque diferencial dupla

Probabilidade de colisao

——

US(Eia Ef’Q) (1) N

@ E;: energia do 4tomo incidente l L o
@ E;: energia transferida ao

atomo —_— / ]
C@[Y

@ Q: angulo sélido de |
espalhamento

£

dA
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Colisdo elastica néutron - nicleo Secdes de choque

Definicbes

@ Secao de choque simples
35(6.9) = [ os(Ei 1 R)E;
@ Secao de choque total

Yo(E) = / G5(E;, Q)dQ = / / os(E;, Er, Q)dEdQ
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Colisao binaria

Referenciais

lab-before lab-after
Vh Eg
x B No referencial do centro de massa (CM).
v, By Y ~ . .
— @ O @ Conservagédo do momento linear:
mn CcM M
O vem — VeM =0
! ! _
CM-before CM-after Vem — VcM =0
vy %
Ve, Em Ve Ent () = SR
> ® €)@ Conservagao da energia cinética:
L M M
Vi, Ey
¢ 12 o 1 2 _ 1 "2 1 2
® /) EchJFEMVc —Em(vc) +§M(VC)
Implica:
VC = Vé
Ve = Vg
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Colisao binaria

Referenciais

lab-before lab-after
Vh Eg
0
R PG @w donde
m o™ M ve=Ve—Vey=ve— V¢
OVL\T> .
CM-before CMeafter v ( m )
v, Ely cM = Ve
Ve, B Ver Ent A(» M+m
m o cM v Ef Pela adigcao vetorial (Fig. b):
¢ EM
@
2, 2
(VZ) (Vem)® + ( Vé) —2Vem Vé cos ¢
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Colisao binaria

Referenciais

Expressando em termos de energia:

lab-before lab-after

vp, Eg
N2 _ 2T
. 0 V)™=
6E Vom o 2E; m 2
- e S @ JRY. ST S
m o™ M ® (VCM) 7 (M+m)
E/
O (V9)? = 27n
CM-before CM-after
% resultando em:
Uy Em Ve, Em ¢
™
" ™ . V‘:’,Ef T =mnE + *Er,7772"71 V EiEr/nC05¢
® 2
com
— m
= Wm
_ M
= M+m
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Colisdo elastica néutron - nicleo Cinematica

Energia cinética transferida ao PKA

vE/2

+~ 7YE/4 -

0.0

0.0
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/2

Substituindo E;, por E;:

T= %5(1 ~ cos &)

com
4mM
Y= 2
(M + m)
para néutrons
_ 4A
T AT A2
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Colisdo elastica néutron - nicleo Cinematica

Secao de choque da interagcao néutron - ndcleo

Definimos a probabilidade de espalhamento do a&tomo incidente em
um angulo ¢ + d2 no referencial do centro de massa (d2 € um
elemento de angulo sdlido centrado na diregéo ¢):

as(Ei, ¢)dQ
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Relagbes geométricas

hollow cone is dQ

an = 4
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Coliséo elastica néutron - nicleo

Relagbes geométricas

dQ:dA

r2

(27rsin @)
dQ = rolgb”T

= 27 sin ¢d¢p
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Colisdo elastica néutron - nicleo Cinematica

Secao de choque em funcao da energia transferida

os(Ei, T) = s (Ei, ¢)dQ = 2155 (Ej, ¢) do

como

T = %E;(1 —cos¢) = dT = %E,-sin ¢do

temos .
_ T
os(Ei,T) = EUS(Eiaﬁb)

1
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Colisdo elastica néutron - nicleo Cinematica

Secao de choque total
Assumindo espalhamento isotropico:
s (E) = /58(5', T)dQ = 27T5S(Ei,¢)/0 sin ¢d¢ = 4nos (Ej, §)

Y s(E;
5S(Ei7 T) = :_SY(EI)
1

C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 1 23 de agosto de 2020 13/62



Colisdo elastica néutron - nicleo Cinematica

Energia média transferida

TmaX
T oe me,,, Tos(Ei, T)dT Tmax + Trmin

[ 55 (6, T)ydT 2
assumindo que Tpin =~ 0 e que Tmax = YE;:
E;
<T>= 72 (4)
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Colisdo inelastica néutron - nicleo

© Colisao inelastica néutron - nticleo
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Colisao inelastica néutron - nicleo Colisao inelastica

Colisao inelastica

@ As particulas incidentes mantém sua identidade, mas parte da
energia & consumida no processo de colisao (por excitagao do
nucleo ou emissao de radiacao)

@ A energia cinética ndo € conservada (Q; < 0 é a energia dos
estados excitados)
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Colisao inelastica néutron - nicleo Colisao inelastica

Secao de choque a colisao inelastica

_ _ . d
gsj (Eia (Djv T) =0gj (Eia (Djv ¢) sin d)d_f-
Conservagao da energia (total):

M
M+ m
Conservacao do momento resulta em:

———E+Q=E,+Ey

ME,, = mE},
Resolvendo:
M M
E, = Mem (Qj + mﬁ') =12 (Q + 12E))
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Energia cinética

T =mneE;i + %Er/n — 21/ EiEfycos ¢
Substituindo:

1
A+1\]? -
T(E,-,Qj,qb):%E,-—%[E;(E,-Jraj%ﬂzcosgbjt Y
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Secéao de coque da colisdo inelastica

55 (E.Q, T) = =6 Q)

1
1i + gAi 2
~E; E A
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Colisao inelastica néutron - nicleo Colisao inelastica

Exemplo

néutrons e C'2

103 T T I
]
:
:é,
)
b")

1 1 i 1

1 0.5 0 -0.5 -1
cosf
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Colisdo inelastica néutron - nicleo

Exemplo

néutrons e niquel

Meutron Energy {eV}
iEG6  1E04  TED3 EDZ B0 1E00  JEeDi TE0E 1EeD3  1EeDd4  Ee05  1EeD8  1EWOT  1E40B
1E+

16402
Ni-59 (n,ct)

1E+01

1E+00

Ni-58 (ny)

Ni-58 + n — Ni-59 + Y R
Ni-59+n— Fe-56+a .
o +2e — He-4 Jeor

g
(swieq) uonoas ssoud)

1E08

1E-10

1E-11

1E-12

nax
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Colisao inelastica néutron - nicleo Colisao inelastica

Limite de altas energias

Quando a energia cinética € alta, os niveis de energia do nucleo se superpdem:

o5 (Eiy Epy T) = s (i) ———ml
4= VEE
e !

& f(E, E})
os(Ei, T) =%, E// 1 _dE,
s(Ei,T) s()o i VEEE

com

) En E
(8.8 = yee (- g)

@ Ep: energia necessaria para deslocar o atomo
@ /(E)): fator de normalizagdo=- fOE'/"’maX f(Ei, Em)dEr, =1

@ E,™ ¢ dada pela equagéo 5 com Q; = Q™" (o menor nivel de energia)
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Colisbes entre atomos

° Colisbes entre atomos
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Potenciais interatomicos

Apéds a formacio do PKA (ou mesmo antes, se o atomo projétil for um
ion, por exemplo), 0 mesmo passa a se mover pela rede, interagindo
com outros atomos =- potenciais interatdmicos.
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Potencial da esfera rigida

O potencial da esfera rigida é formalmente definido por:

| 0 para r>n
V(r)_{oo para r<rn
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Potenciais

Perspectiva geral

r<ry (Coulomb)

ry<r<a, {Coulomb blindado)

r~a, (Born - Meyer)

C. G. Schén (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 1 23 de agosto de 2020

26/62



Potencial de Coulomb

Para distancias pequenas, os nucleos dos dois atomos se comportam
como cargas puntiformes:

2
_ Z1 Zgée
r

V(r)

onde e = 1,602 x 10~ 1° C é a carga elementar do elétron, e Z; e Z>
s80 0s numeros atémicos dos 4tomos incidente e espalhado.
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Potencial de Born - Meyer

Para distancias comparaveis a distancia interatdbmica, o potencial se
comporta como:

V(r) = Aexp (—é)

onde A e B sédo parametros.
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Potencial de Coulomb blindado

Para distancias intermediarias a carga do nucleo passa a ser blindada
pelos elétrons do carogo, levando ao potencial de Coulomb blindado:

V(r)= @exp <—£>

a
onde

Cao

2 _2\:2
(Zﬁ +223>

com ay =5,29 x 107" m = 5,28 x 102 nm (raio de Bohr) e C =
0,8853.

a=
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Potencial inverso quadratico

Um potencial valido para a regiao de penetra¢éo £ < ry, <5aéo
potencial inverso quadratico, que é obtido ajustando-se a expressao
do potencial de Coulomb blindado:

2ER ap 2

V(r)= (Z12Z2)¢ (7>
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Potencial completo

Aproximagao zero

V(r)= @zegexp (—g) + Aexp (—L)

B
com
A=258x1075(22)"
e
B = Laﬂ
(Z122)5
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Potencial completo

Aproximagao zero

108 . : :

6 SAuem °Au
10° F

10 F :

10% k 1

V(r) [eV]

100 L

102 | .

104 | aprox. zero .
Coulomb blindado
6 Born - Meyer . .

0
0.0001 0.001 0.01 0.1
r [nm]
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Aproximacao de Brinkman |

Atomo incidente e espalhado sdo 0os mesmos

Atracao muito intensa a longas distancias.

0 Zhun(-5) < (1~ )
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Aproximacao de Brinkman |l

2 _
V(r)= ZyZpe5 exp (—Br)
1 —exp(—Ar)
Coulomb para distancias pequenas, Born - Meyer para distancias

intermediarias. Confiavel para Z > 25 até distancias ~ 0.7re, onde re
€ a distancia interatdomica.
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Colisbes entre atomos Potenciais interatdmicos

Aproximacao de Brinkman |l

V(r)= Z1Zo¢2 exp (—Br)
1 —exp(—Ar)

Coulomb para distancias pequenas, Born - Meyer para distancias
intermediarias. Confiavel para Z > 25 até distancias ~ 0.7re, onde re
é a distancia interatébmica.

Outros potenciais: Firsov, Thomas- Fermi, ndo serdo discutidos aqui.
Conferir o livro texto.
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Colisbes entre atomos Cinematica da colisdo

Geometria da colisao e variaveis

Coordenadas polares com relagdo
ao centro de massa (CM): ry, ro, ¢,
.

Parametro de impacto: b.
Velocidades radiais e transversais:
ry, 2, 1, r2p.

Velocidade resultante:

=

v, = <r12 - I’12¢2)
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Energia cinética

No referencial do laboratério:

My (ve)?
g M (2 )
No referencial do centro de massa:
M
Ecy=-——+FE
cMm M1 ¥ Mg 1
Energia disponivel para transformagoes:
Mo
E=Er—Ecy=-———FE
T cM M1 T Mg 1
Na colisdo eléastica:
we o M(ERE) m(Eed)
= n,r
A 5 + 5 +V(n,n)
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Energia cinética

No referencial do laboratério:

My (ve)?
£ M (2 )
No referencial do centro de massa:
M;
Ecy=-——+FE
cMm M1 ¥ Mg 1
Energia disponivel para transformagoes:
Mo
E=Er—Ecy=-——-—FE
T cM ,\/,1 T M2 1
Na colisdo elastica: Definindo a distanciatotal r=ri +r»
i (iz + rzq/;z)
nE = ———5—=+ V(r)
M. My M.
COM 1) = w3 © 1= W
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Colisbes entre atomos Cinematica da colisdo

Conservacao do momento
Momento linear:
Miviby + Mavobo = by
Momento angular: ‘ ‘ ‘
My 24 + Mor2y = ur?y
Conservacao do momento total:
pbvg = préy

Substituindo na equagao da energia cinética, eliminando v e
resolvendo para r:

-G ve]
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Calculo da secéao de choque

Distancia de maxima aproximagao

O ponto de maxima aproximagao ocorre quando i = 0:

vuy:<r7%>na

Was faz um malabarismo algébrico/analitico para deduzir a equagéo que produz a
1

o6rbita das particulas:
1
dx [ 1 V)] el
rriek il K<t
ondex =r—".

Para calcular a se¢éo de choque € necessario expressar a 6rbita em termos do
angulo ¢.

Notamos gue o ponto de maxima aproximagé&o corresponde a ¢ = 5 € escrevemos a
distancia correspondente & maxima aproximagao como rmin.

Notamos que, pela defini¢ao, v, ¢ e x se relacionam tal que:

{x:o:¢:g

Tmin
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Colisbes entre atomos Cinematica da colisdo

Calculo da secéao de choque

Integrando a equagéao da trajetoria:

B [ [ 1 V (x) :
[T el @] e e

O segundo ingrediente é o valor de rm;,, que pode ser obtido por:

nE; = & )
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Colisbes entre atomos Cinematica da colisdo

Calculo da secéao de choque

Integrando a equacéao da trajetoria:

B e 1 V()
¢_ﬂ_2/o {b2[1_nE/

O segundo ingrediente é o valor de r;,, que pode ser obtido por:

V' (min)

(1-%)

— xz}; dx (6)

nki =
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Colisées entre dtomos Cinematica da colisdo

Calculo da secéao de choque

db d¢

g (E,', T) = 27bdb = 27de_¢d_T

Tmin
db ¥
! 7
> o] I ) .
2mthdb -
7
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Calculo da secéao de choque

Receita

Was fornece uma receita aparentemente simples para calcular as
secdes de choque relevantes para o processo de colisdo:

@ Escolha um potencial

© Resolva as equacdes 6 e 7 para obter a trajetéria em fungdo de
Eie ¢.

© Resolva a equacgao 2 para obter T em fungéo de E; e ¢.
© Resolva as equagdes 8 e 9.

Ele enfatiza, entretanto, a importancia do passo 1 (escolha do
potencial), e lembra que a solucéo da integral no passo 2 de forma
analitica s6 é possivel para potenciais razoavelmente simples.
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Colisbes entre atomos Cinematica da colisdo

Calculo da secéao de choque
Escolha do potencial

A escolha do potencial depende da distancia com que o ion se
aproxima do nucleo alvo.

10% -
} Born-Mayer
) F inverse square @) ions leves energéticos (E; > 1
} screened MeV)
Coulomb

@ fions pesados muito energéticos
(Ey > 102 MeV, M; ~ 100), por

pla

exemplo, produtos de fissdo

20 MeV p* il ¢ -

= Cimple. © ions pesados pouco energéticos
outom! (E; < 1 MeV), produzidos em
10 acelerador ou como resultados
» de colisGes anteriores
10 1 1 1 1 1 1 1 1
1 10° 10* 10° 108
T (eV)
P = I'min
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Colisbes entre atomos

Fim da primeira parte

C. G. Schén (PMT - EPUSP)

PMT3540 - Aula 1



Dissipagédo de energia

Q Dissipacao de energia
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Dissipacao de energia

Definicdes

Procuramos determinar como quantificar a perda de energia que um
ion sofre ao viajar pelo reticulado, definimos:

@ Perda de energia por unidade de comprimento: — .

dE dE N dE n dE

dx dx / , dx / dx /,
onde o0s subscritos n, e e r se referem a componentes elasticas,
eletronicas e radiativas, respectivamente.

@ Poder de frenagem (stopping power), S, em unidades de energia

% distancia?. E
d
——— =NS(E
ix (E)
C. G. Schon (PMT - EPUSP) PMT3540 - Aula 1
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Questoes de escala

Was relata que esses processos ocorrem em uma ampla gama de
energias, entre Tpin ~ 10 eV e Thax ~ 1 MeV (discussdo sobre o
potencial) — problemas de multi-escala.

Ele argumenta, entretanto, que essas contribuicdes normalmente se
referem a diferentes faixas de energia, podendo ser computadas
separadamente.

@ Para altas energias rmi, < a = Se > S, — colisdes coulobianas
@ Para baixas energias rmin, ~ a= S, > Se
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Dissipagédo de energia Teoria da perda de energia

Célculo do poder de frenagem

Dada a se¢éao de choque para o processo em questao, calculamos a
energia cinética média transferida, T:

- [ TadT
T ="—
[&dT

Dado o caminho livre médio dessas colisdes, \ = % temos:

dE T Tinas
—=—_=N T5(E;, T)dT
dX )\ ‘/Tm/'n U( ) )

onde N é a densidade de alvos na linha da trajetoria.
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Poder de frenagem elastico

@ Poder de frenagem elastico
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Poder de frenagem elastico Colisbes de alta energia

Colisdes elasticas de alta energia

I'min < @

Secao de choque para colisbes coulombianas:

_ ™™g ’}’Ei
o(ET) =4 72
onde
b . 212262
0 vEi
A dissipacao de energia €
dE b3 vE; b3 ~E;
<d_x>,,_ NS, (E))=N - T i 72 4T = N—nyI T
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Estimativa de T,

O contexto das colisdes de baixa energia, Tpin = Tp, que é a energia cinética que produz b = a:

SVEE
4E

Tp =

onde E, é a energia que produz rp, = a:

My + Mo

7
E,=2ERr(Z125)6
2 r(Z£122) Voo

sendo Eg = 13,6 eV, a energia de Rydberg.
Substituindo:

2
T, = 4E2(212)? (21 2,)6

a2E,-
Usando a relagdo a = —2—:
(Z122)8 ,
_ 4ERE (Z12)
b 2E;

onde ag = 5,29 x 102 nm é o raio de Bohr
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Poder de frenagem elastico Colisdes de alta energia

Poder de frenagem elastico

Limite de altas energias

Por simplicidade trataremos o caso em que o atomo incidente é
idéntico ao atomo alvo (Z; = Z> = Z e My = M»). Consideramos a
relagao fundamental do atomo de Bohr:

€2 =2ayER
e substituindo, temos:

 ANrZ*2RE%  aPE?

NSn(E) =—F " 42E2 7% (10)

Expresséao valida para colisdes energéticas.
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Poder de frenagem elastico Energias baixas

Limite de energias baixas

I'min = &

Para energias intermediarias e baixas o potencial de Coulomb
blindado deve ser preferido.
Lindhard, Nielsen, Scharff (secao de choque universal):

~—
=

n& f(r
2 T

o =

Nl

onde 7 é um parametro de colisdo adimensional, definido como:
T

Tmin

T=&

com ¢ definida como a energia adimensional:

aM2

& —
21253 (My + Mz)

E;
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Poder de frenagem elastico Energias baixas

Funcao de escala
f(7)

Relacéo analitica (Winterbon):

f(t%) — Nt [1 + (2)\’1‘3)%}
onde )\ = 1,309, ou ainda
f(t%) = Atz

com )\%=1 ,309, A% = 0,327 e \q
0,5.
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Poder de frenagem elastico
Potencial de Coulomb blindado

Para o potencial de Coulomb blindado:

dE N7T32Tmax Tmax 1 1
<dx) e /0 f (1) e

Definindo o comprimento universal:

N47T32 M1 M2

PR = My + My

onde R é uma medida caracteristica do referencial de laboratério.
Escrevendo a relagéo entre Sy (E) e Sp (&) como:

Sn (&) = Sn(E)

7ra2E

Pode-se escrever a equagdo 11 em forma universal:

& € N 1
3, =5 = 5’/0 f(tz)dtz

Essa equacéo deve ser resolvida numericamente.
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Poder de frenagem eletrénico

a Poder de frenagem eletrénico
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Poder de frenagem eletrénico Limite de ions répidos

Colisao entre ions e elétrons
Regime de ions rapidos

Quando a velocidade dos ions, v;, € maior que a do elétron mais
ligado (ou seja, 0 mais rapido), ve, vale a teoria classica. Neste caso:

Tmax =~ YeEi

onde

dmeM
(me + M)?
Para estimar o limite inferior consideramos o valor médio dos niveis de
excitacdo do 4tomo (em primeira aproximacao, | = 11,52), e a
densidade eletrénica do alvo, que € dada por N = NZ,. Obtemos
entdo uma primeira aproximacao para o poder de frenagem eletrénico:

dE\  Ne [eF __ B 2225t My ~eE;

Ye =
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Poder de frenagem eletrénico Limite de ions répidos

Colisao entre elétrons e ions rapidos

Corregdes quanticas e relativisticas

Numa segunda aproximagao usa-se a aproximacao de Born (o ion
incidente n&o perturba signficativamente o movimento dos elétrons)
resultando em um fator 2:

dE 224 My
<dx>e = —2N7r—Ei EB (14)

onde B é o numero de frenagem, definido como:

B=2ZIn 767’5"
No caso de velocidades relativisticas (definindo 5 = ) temos:
B =B = 2 [In (%7'5") —In (1 — 52) — 52]

Was estima que para protons com energias na faixa dos MeVs,
Se =~ 200085,
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Poder de frenagem eletrénico Limite de ions mais lentos

Limite de velocidades mais baixas

Para velocidades do projétil proximas a velocidade dos elétrons com
energia proxima a de Fermi, os elétrons de carogo passam a néo
influir e efeitos de neutralizagdo dominam — S,  v;.

Nesse regime (aproximacao de Lindhard-Scharff):

Se (&) = k&2
com
$0 M, 2
©0,0793723 2 (1+ 1)

k =
2 2\ 4 1
(zs + z;) Mz

w
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Poder de frenagem eletrénico Limite de ions mais lentos

Poder de frenagem

Comparacao

&

02

Stopping power

(PMT - EPUSP)

cln

PMT3540 - Aula 1
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Poder de frenagem eletrénico Calculo da extensao percorrida

Extensao percorrida
Range

Assumindo que os processos de frenagem s&o independentes,
podemos calcular o poder de frenagem total como:

ST = N(Sn+ Se)

Com auxilio dessa quantidade podemos calcular a distancia média
percorrida por um projétil de energia E; antes de entrar em repouso no

sélido:
E;
R:/ _4dE
o ST(E)
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Poder de frenagem eletrénico Calculo da extens&o percorrida

Exemplo

Potencial inverso quadratico
Para o potencial inverso quadratico temos:
2@ Eyy

os(EiT)= —5 5
8(E)2T

nojw | NI

donde se calcula (Was):

Nr2a?
St(E) = —5—Eay

A extensdo média percorrida entao é:

4E;
R= 55— E; < E,
meatyE, (Ei = Ea)
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Poder de frenagem eletrénico Calculo da extens&o percorrida

Detalhamento da distribuicao de extensao

Extensdo média projetada (Rp)

Para T <« E (Lindhard):

E oy (x) dx]

- / Bdfl::’ {/E

» distance

B1 (x)
onde: NS, (E)
HINOn
Ey=""10
at (E) oF .
e L 2
Q2(E
51(E) = N |81(E) + S0 () - 21 )]
target surface
com
Q2 (E) = / T227bdb
0
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Poder de frenagem eletrénico Calculo da extens&o percorrida

Detalhamento da distribuicao de extensao

Desvio padrdo da extenséo projetada (ARp)

Definindo:

-y - =]
\\
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Poder de frenagem eletrénico Calculo da extens&o percorrida

Detalhamento da distribuicao de extensao

Desvio padrdo da extenséo projetada (ARp)

Para T < E;

(FT)z - E 2R7p (E’) dE’
¢/ " Jo NISa(E')+ Se(E")]

=2 _ [E 2Rp (E') dE’ y E' 3ap (x)
F) =) “mer = [/E B2 () dx}

dado - __ 7 N
) Z[Hr(E)]2+[Hc(E)]2 = (52 EE R

@) - —5—-["©) P
] Rc
com a (E) ~
o2 (E) = 2 \\
NuQ? (E
52 (8) = 5y () - 50 E)
e
o (5= o
30+ M)
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