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Questoes

O alumineto de niquel (NizAl) é um composto intermetalico que tem excelentes propriedades
mecanicas a altas temperaturas (o limite de escoamento aumenta com a temperatura, até uma
temperatura de cerca de 973K) tornando esse material interessante para o uso em aplicacdes que
envolvam essas temperatura elevadas, dentre as quais alguns dos projetos de reatores nucleares
de geracdo IV. O alumineto de niquel pode ser usado como material monolitico, ou como fase
de refor¢co em superligas de niquel (nesses materiais esse composto é conhecido como fase 7').
A Figura 1 apresenta a estrutura ideal do composto NizAl. Nota-se que o composto corresponde
a uma reticulado CFC com dois subreticulados, um ocupado por niquel (chamado de I), e o
outro ocupado por aluminio (chamado de Il). Os defeitos puntiformes possiveis nesse composto
correspondem a:

V4 Lacunas no subreticulado do aluminio

Vn; Lacunas no subreticulado do niquel

Aly; Atomo de antisitio (aluminio) no subreticulado do niquel
Niu Atomo de antisitio (niquel) no subreticulado do aluminio
14, Intersticial de aluminio

In; Intersticial de niquel

Apesar do composto ser definido por sua estrutura estequiométrica, ele pode ser encontrado
em outras composicoes, a variacdo da composicao ideal é acomodada pela introducao de defeitos
de antisitio. Define-se o pardmetro de ordem como:

M1, = Divi — Pivi (1)
onde p%} é a probabilidade de se encontrar um atomo de niquel no reticulado especificado.
Essa quantidade varia entre 1 para o composto na estequiometria ideal e O para uma estrutura
completemente desordenada. O parametro de ordem pode variar por desvios da composicdao
em relacdo a composicao estequiométrica e pela variacao da temperatura, tendendo a diminuir
com o aumento da temperatura.
Recentemente Voskoboinikov! publicou um artigo em que relata resultados de simulacdes
por dinamica molecular de danos ocasionados por PKAs de niquel e de aluminio com diferentes
energias iniciais, em diferentes temperaturas. Iremos usar esse artigo para responder as questoes.

IR. Voskoboinikov “MD simulations of primary damage formation in L1y NisAl intermetallics” J. Nucl.
Mater. 522 (2019) 123 — 135.
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Figura 1: Estrutura cristalina do NizAl estequiométrico.

1. Primeiramente o autor faz uma simulacdo usando um cdédigo de simulacdo de cascatas
de dano, chamado de SRIM2013, para determinar valores para os poderes de frenagem
eletrdnico (S.) e eldstico (S,,) e para determinar os alcances (R) para as duas espécies
atémicas do composto. Os resultados se encontram nas Figuras 2a e 2b.

Com base nessas informacdes e nos dados que serdo descritos no final desses enunciados,
responda:

a. Considerando a expressao do modelo que prevé o valor do poder de frenagem elastico
(vide o Formuldrio), discuta a enorme diferenca (ordens de grandeza) que ha entre o
espalhamento de niquel e o espalhamento de aluminio nesse composto? (vale 0,5 ponto)

b. O autor usa esses resultados para concluir que pode ignorar o efeito do poder de
frenagem eletrénica no caso do espalhamento de niquel, enquanto que, em principio,
deveria considerar esse efeito no caso do aluminio, por qué ele pode fazer isso? (vale
1,0 ponto)

c. Nota-se que essas diferencas do poder de frenagem total levam a alcances bem diferen-

tes para as duas espécies atémicas, discuta a implicacdo desse resultado para o dano
de radiagdo no composto (vale 1,0 ponto)

2 . A Figura 3 mostra um resultado tipico de uma simula¢do realizada pelo autor, descreva
os eventos que ocorrem (incluindo os tempos tipicos) durante a geragdo dessa cascata de
dano, iniciada por um PKA de aluminio com energia de 20 keV, e qual seu resultado sobre
a estrutura de defeitos produzida, qual é o defeito mais frequente? (vale 2,5 pontos)

3. O autor inicia suas simulacdo ao longo de direcées < 123 > afirmando que o objetivo
é “reduzir a probabilidade de ocorréncia dos fenémenos de canalizacdo e de focalizacdo e

2Assuma por simplicidade que tanto o niquel quanto o aluminio encontram apenas niquel durante o espa-
Ihamento.
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Figura 2: Poderes de frenagem (a) e alcances (b) para as duas espécies atémicas do composto
NisAl, de acordo com o cédigo SRIM2013.



v 3751 1200
~ ]
E -y - |T'E 100
35350 1 @ 900
© ] -
S Tliotg |
o E % o
£ 325- £ Je0o
= L,
2 410 g
%300 = 1300
= 410°
N
2754 : : : : : : 0
0,0 2,0x10* 4,0x10* 6,0x10*
Al PKA is initiated MD steps, N,_,

Figura 3: Resultado de uma simulacao de MD tipica, essa iniciada por uma PKA de Al com
energia 20 keV. T": temperatura do bloco, Ngp: nimero de pares de Frenkel, Nas: nimero de
defeitos de anti-sitio.

n3

imitar uma distribuicdo isotrdpica e aleatdria, no espaco e no tempo, de PKAs.">. Interprete

essa afirmacdo e a explique (vale 2,5 pontos).

4 . A Figura 4 mostra o formato das cascatas de dano obtidas com PKAs de Al e de Ni com
energia de 20 keV. O autor argumenta que esses formatos s3o ditados pelo poder de frena-
gem total. O niquel produziria cascatas mais densas, enquanto que o aluminio produziria
cascatas mais dispersas, orientadas ao longo da trajetéria do PKA original, explique como
o poder de frenagem total poderia produzir esse efeito (vale 0,5 ponto).

5. Os resultados do autor indicam que o nimero médio de pares de Frenkel resultantes da
cascata de dano segue uma lei de poténcia na forma:

Npp = A(T) [Epxa]™ (2)

onde m = 0.87 e 0.85 respectivamente para PKAs de Al e de Ni, jd a constante A (T') é
dada na Tabela 1.

A Figura 5 apresenta a fracdo de clusters formados nas cascatas de dano, em fun¢do da
temperatura. Ja a Figura 6 mostra a evolucdo do nimero médio de dtomos de antisitio
produzidos por cascata de dano.

3Traduzido livremente do original.
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Figura 4: Formatos de cascata de dano produzidas por PKAs de (a) Al e (b) Ni, com energia

de 20 keV.

Tabela 1: Constante da lei de poténcia para a produ¢ao de pares de Frenkel no composto

T( K) 100 300 600 900 1200
PKAAl 52 49 44 37 32
PKANi 50 43 36 29 24
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Figura 5: Fracdo de defeitos organizados na forma de clusters em funcdo da energia do PKA
e da temperatura: (a) - clusters de lacunas (com trés ou mais lacunas) e (b) - clusters de
intersticiais (com quatro ou mais intersticiais).
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Figura 6: Evolugao do nimero médio de dtomos de antisitio por cascata de dano simulada em
funcao da energia do PKA e da temperatura.

Com base nessas informacgdes, para PKAs de 20 keV em temperatura 7' = 1200 °C, res-

ponda:

a. Estime o nimero de lacunas e intersticiais isolados, ou seja, que nao estao organizados
como clusters. (vale 0,5 ponto)

b. Discuta o que o resultado do item anterior implica para a difusividade do composto,
assumindo por simplicidade que defeitos organizados em clusters sdo imdveis (vale 0,5

ponto)

c. Compare o nlmero total de lacunas e de intersticiais com o nimero de dtomos de
antisitio. Por qué a diferenca de ndmero de defeitos é tdo grande? (vale 0,5 ponto)

d. O que se espera para o parametro de ordem do composto com o progresso do dano por
irradiagdo? (vale 0,5 ponto)

Dados

o /ni =28, Za = 13, Ani = 58,6934, Ap; = 26,9815386.

o FE;(Ni)=23+£2¢eV, E;(Al) = 16 £ 3 eV, nos dois casos assuma que E. é maior que
a maxima energia do PKA.

e Parametro de rede do NizAl a 300 °C: ay = 0,35739 nm.

e Parametro de rede do NizAl a 1200 °C: ay = 0,3614 nm.



e Raios atémicos: rn; = 0,124 nm, 74 = 0,143 nm.
e Raio de Bohr: ag = 5.29 x 10 ~2 nm

e Energia de Rydberg: Fr = 13,6 eV

Formulario

e Poder de frenagem elastico

A (Z,75)* a% B2 22
Sn (E7) = m\ % %) pbhy, T
Ei 4CLZBE]2% (leg)
e Raio caracteristico da 6rbita
a= 4B
(Z129)%
e alcances iE
R=—"'_ E, < E,
m2a?~E, (i < Ea)
com
M My
e ——
(M, + M2)2

sendo F, o coeficiente do potencial do tipo lei de poténcia para o niquel



