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L’étude des dégâts causés par irradiation dans les matériaux est devenue un sujet de 

recherche d’une importance considérable car ces dommages nuisent grandement au bon 

fonctionnement des composants électroniques embarqués dans les engins spatiaux qui sont 

exposés aux rayonnements omniprésents dans l’espace. 

Dans le domaine spatial, l’importance des dispositifs électroniques destinés aux 

applications dans les domaines des télécommunications, de l'observation de la terre et de 

l'exploration de l’espace ne cesse d’augmenter. Ces composants sont exposés de façon 

permanente aux rayonnements (particules chargées, neutrons et rayonnements gamma), dont 

les principales sources sont le vent solaire et le rayonnement cosmique. Lorsqu’une particule 

chargée énergétique pénètre dans un matériau semi-conducteur, elle peut générer des 

électrons dans la bande de conduction, augmentant ainsi le bruit électronique ou menant à des 

calculs erronés dans un circuit numérique [1-5]. 

Dans une centrale électronucléaire, les neutrons produits par les réactions nucléaires 

qui ont lieu au cœur du réacteur, provoquent, dans les matériaux à proximité, des processus 

complexes parmi lesquels les réactions de transmutation et les déplacements atomiques. Ces 

derniers créent un désordre structural en produisant des défauts ponctuels notamment des 

lacunes et des interstitiels. Ces défauts peuvent migrer et s’agglomérer pour former des amas 

qui évoluent en des dislocations et des cavités. Ces changements, à l'échelle atomique, 

affectent fortement, à long terme, les propriétés physico-chimiques et mécaniques du matériau 

telles les conductivités électrique et thermique, la résistance à la corrosion, la fragilisation et 

le gonflement. Ces dégradations menacent la sécurité des centrales nucléaires [6-11]. 

La compréhension des mécanismes de vieillissement des matériaux irradiés, de façon à 

pouvoir prédire le nombre de défauts produits, leur évolution et le volume de la zone 

endommagée est d'un grand intérêt technologique et économique puisqu’il permet d’estimer 

la durée de vie des composants électroniques destinés à l’utilisation spatiale et à la 
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technologie nucléaire et d’améliorer leur performance. Une motivation supplémentaire pour 

l'étude des dégâts produits par irradiation est apportée par des domaines tels que 

l’implantation ionique dans les semi-conducteurs, l'imagerie médicale et les traitements 

médicaux. 

Notre intérêt pour le tungstène (W) vient des enjeux technologiques et économiques 

très importants liés à ses propriétés physiques, chimiques et mécaniques particulièrement 

attrayantes. Le tungstène (sous sa forme pure ou sous forme de composé) est utilisé dans des 

applications dans des secteurs variés notamment l’électronique et le nucléaire. 

Le tungstène est un métal de transition très dur et lourd de numéro atomique 74 et de 

masse atomique 183.84 uma [12]. Il est cassant et difficile à travailler lorsqu'il est impur. Il a 

le plus haut point de fusion de tous les métaux (point de fusion à 3422 °C) ce qui en fait un 

métal très réfractaire [13-15]. Il a l’une des plus hautes densités (19.3 g/cm3). Il a, également, 

la plus grande résistance à la traction de tous les métaux à une température supérieure à 

1 650 °C et la plus faible pression de vapeur. Sa résistance à la corrosion est excellente et il ne 

peut être que légèrement attaqué par les acides minéraux grâce à la formation d'un film 

protecteur [16-20].  

Ces propriétés trouvent des applications dans des domaines très variés. En électricité, 

il est présent dans les filaments des ampoules électriques, les tubes cathodiques et les 

électrodes. Son point de fusion très élevé fait de lui un élément de choix dans un contexte de 

très hautes températures, comme la rentrée atmosphérique d'un véhicule spatial ou 

l'écorceur du réacteur thermonucléaire. La dureté et la densité de ce métal le rendent idéal 

pour faire des alliages, notamment d'aciers, utilisés dans l'armement et dans les pièces d'usure 

dans les outils à haute vitesse [16-20]. 

Les travaux antérieurs sur les défauts dans le tungstène irradié ont débuté par le calcul 

du coefficient d’efficacité du déplacement et le nombre de paires de Frenkel produites pour 
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différentes énergies d’irradiation [21]. Pour parvenir à leurs fins, Caturla et al. ont utilisé la 

dynamique moléculaire et le modèle NRT. Ils ont, également, examiné l’évolution des défauts 

en des amas. Broeders et Konobeyev ont analysé la section efficace de déplacement pour le 

tungstène irradié avec des protons à des énergies comprises entre plusieurs keV et 1 GeV 

[22]. Fikar et Schäublin ont utilisé la dynamique moléculaire pour calculer l’énergie de 

formation des défauts et leur migration dans le tungstène irradié [23]. 

La modélisation des interactions entre des particules énergétiques et la matière peut 

être réalisée par deux méthodes : l’approximation des collisions binaires (BCA pour Binary 

Collision Approximation) et la dynamique moléculaire (MD pour Molecular Dynamics). 

Notre choix pour la méthode d’étude des dommages causés par irradiation dans le  

tungstène s’est porté sur la BCA car elle est mieux adaptée à notre étude. Elle permet, en un 

temps relativement court, l’accumulation d’une quantité importante de statistiques nécessaires 

à une étude adéquate des caractéristiques de la cascade qui présentent un haut degré de 

variabilité. La BCA est fréquemment utilisée dans la modélisation de divers phénomènes liés 

à l’irradiation des matériaux tels que la pulvérisation, l’implantation ionique, la canalisation, 

la rétrodiffusion et la production de dégâts [24-31]. 

L’objectif du présent travail est d'étudier, par simulation basée sur la BCA, certaines 

caractéristiques des cascades de déplacements dans le tungstène irradié. Nous examinons de 

près la production de défauts, leur configuration spatiale, la contribution des séquences de 

remplacements à la création des dégâts et le volume de la zone endommagée. Nous 

utiliserons, pour parvenir à cette fin, le code Marlowe. 

Ce manuscrit est réparti en quatre chapitres. Dans le premier chapitre, nous présentons 

des rappels concernant les défauts cristallins : les défauts ponctuels, linéaires, surfaciques et 

volumiques qui peuvent apparaitre et perturber l’empilement régulier d’un cristal. Le 

deuxième chapitre est consacré au modèle utilisé pour simuler l’irradiation du tungstène. 
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Nous exposons la méthode de l'approximation des collisions binaires et les phénomènes qui 

peuvent se produire lors du développement d’une cascade de déplacements. Dans le troisième 

chapitre, nous présentons le programme Marlowe utilisé dans la simulation des cascades de 

déplacements dans le tungstène. Dans le quatrième chapitre, nous rapportons les résultats que 

nous avons obtenus par simulation. Les résultats relatifs au développement temporel des 

cascades, le nombre de paires de Frenkel produites, la fonction de distribution des ces paires 

en fonction de la distance de séparation lacune-interstitiel et la distribution des volumes des 

cascades. Enfin, notre clôturons notre mémoire par une conclusion générale retraçant les 

principaux résultats obtenus et nous donnerons les perspectives envisagées pour la poursuite 

de ce travail. 
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1.1. Introduction 

Les cristaux parfaits formés par arrangement régulier et périodique des atomes, des 

ions ou des molécules dans les trois dimensions de l’espace sont des cristaux idéaux. Les 

matériaux cristallins les plus répandus, tels que les métaux et les alliages métalliques ont des 

structures qui s’écartent de cet assemblage périodique et comportent différents types 

d’imperfections. Ces défauts provoquent des distorsions locales et affectent certaines 

propriétés des matériaux telles que les propriétés optiques, électriques et mécaniques [32, 33]. 

Les défauts peuvent être sans dimension (ponctuels), à une dimension (linéaires), à deux 

dimensions (plans) ou à trois dimensions (volumiques). 

 

 

Figure 1.1. Représentation schématique d’un cristal monoatomique. 

 

1.2. Défauts ponctuels 

Les défauts ponctuels sont des imperfections présentes en des points isolés du cristal et 

entraînent des distorsions locales du réseau cristallin. Ils sont de plusieurs types : lacunes, 

auto-interstitiels et extrinsèques en insertion ou en substitution [34]. 
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1.2.1. Lacune 

Elle est due à l'absence d'un atome ou d’un ion dans un site du réseau qui devrait en 

principe en contenir un (figure 1.2).

 

Les lacunes sont toujours présente

résistivité du cristal et diminuent sa densité. 

dépend de la température, T, du matériau suivant la rel

 

 

où n est le nombre de lacunes se trouvant dans un ensemble contenant 

l’énergie de formation d’une lacune, de l’ordre de 1

de Boltzmann. La concentration des lacunes est de l’ordre de 10

[35]. 

La présence des lacunes dans les solides facilite la diffusion des atomes. Cette 

migration s’effectue vers des régions où leurs concentratio

à l'absence d'un atome ou d’un ion dans un site du réseau qui devrait en 

principe en contenir un (figure 1.2). 

 

Figure 1.2. Schéma d’une lacune. 

 

toujours présentes dans les cristaux réels. Elles augmentent la 

résistivité du cristal et diminuent sa densité. Leur concentration atomique 

dépend de la température, T, du matériau suivant la relation : 

�� � ��� �	
��,                                                   

est le nombre de lacunes se trouvant dans un ensemble contenant 

l’énergie de formation d’une lacune, de l’ordre de 1 eV dans les métaux, et 

de Boltzmann. La concentration des lacunes est de l’ordre de 10-15 à la température de 20

La présence des lacunes dans les solides facilite la diffusion des atomes. Cette 

s’effectue vers des régions où leurs concentrations sont faibles.
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à l'absence d'un atome ou d’un ion dans un site du réseau qui devrait en 

Elles augmentent la 

Leur concentration atomique n/N à l'équilibre 

                                                   (1.1) 

est le nombre de lacunes se trouvant dans un ensemble contenant N atomes, EV est 

eV dans les métaux, et kB est la constante 

à la température de 20°C 

La présence des lacunes dans les solides facilite la diffusion des atomes. Cette 

ns sont faibles. La diffusion se 
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produit grâce aux sauts successifs des atomes d'un site à un site libre voisin à travers le cristal 

comme il est montré sur la figure 1.3 [35

 

Figure 1.3. 

1.2.2. Auto-interstitiel 

C’est un atome en surnombre de même nature chimique que les atomes du cristal et 

qui est positionné en un emplacement normalement vide (voir figure 1.4). L’énergie de 

formation d’un interstitiel est plus élevée que celle de la formation d’une lacune. 

métaux, elle est de l’ordre de 7

avec la température. Elle obéit 

10��� à la température 20°C [35

La présence d’un inters

provoque l’écartement des atomes voisins de leurs positions. 

 

produit grâce aux sauts successifs des atomes d'un site à un site libre voisin à travers le cristal 

est montré sur la figure 1.3 [35-37]. 

Figure 1.3. Diffusion d’une lacune dans un cristal. 

C’est un atome en surnombre de même nature chimique que les atomes du cristal et 

qui est positionné en un emplacement normalement vide (voir figure 1.4). L’énergie de 

formation d’un interstitiel est plus élevée que celle de la formation d’une lacune. 

elle est de l’ordre de 7 eV [35]. La concentration des interstitiels dans le cristal croit 

avec la température. Elle obéit à une loi similaire à celle des lacunes. Elle est de l’ordre de 

C [35]. 

La présence d’un interstitiel dans un cristal produit une forte distorsion locale et 

l’écartement des atomes voisins de leurs positions.  

 

Figure 1.4. Schéma d’un auto-interstitiel. 
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produit grâce aux sauts successifs des atomes d'un site à un site libre voisin à travers le cristal  

 

C’est un atome en surnombre de même nature chimique que les atomes du cristal et 

qui est positionné en un emplacement normalement vide (voir figure 1.4). L’énergie de 

formation d’un interstitiel est plus élevée que celle de la formation d’une lacune. Dans les 

La concentration des interstitiels dans le cristal croit 

Elle est de l’ordre de 

distorsion locale et 
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1.2.3. Défauts de Schottky et de Frenkel 

Dans les solides ioniques, les défauts ponctuels sont produits par paires afin de 

maintenir une charge électrique neutre du cristal. Un défaut de Schottky résulte de 

l’association d’une lacune cationique et une lacune anioniques au sein du cristal, comme il est 

illustré sur la figure 1.5. Un tel défaut on le retrouve, par exemple, dans NaCl [36, 38, 39]. 

Les atomes voisins se meuvent pour combler ces sites vacants, provoquant la formation de 

nouvelles lacunes. Les défauts de Schottky conduisent à une diminution de la densité du 

cristal et leur nombre est donné par l’expression [36, 38, 39] : 

 

�� ≈ ����∆��� �����  ,                                            (1.2) 

 

où N est le nombre de sites du réseau et ∆!"� est l’enthalpie standard de formation du défaut 

de Schottky. 

 Un défaut de Frenkel ou une paire de Frenkel correspond à l’association d’une lacune 

d’une espèce donnée et d’un atome de cette même espèce en position interstitielle, comme il 

est schématisé sur la figure 1.5. Les défauts de Frenkel peuvent être produits directement au 

sein du cristal sans nécessité de déplacement d’ions ou de lacunes hors de la matrice. C’est le 

cas,  par exemple, dans l’irradiation des matériaux où la particule irradiante crée par collisions 

des interstitiels et des lacunes. Le nombre de défauts de Frenkel est donné par l’expression 

[38, 39] : 

 

�" ≈ #��$���∆�%� �����  ,                                       (1.3) 
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Ni étant le nombre de sites interstitiels et 

Frenkel. 

Figure 1.5

 

1.2.4. Défauts extrinsèques 

Lorsqu’il y a présence d’un atome de nature chimique différente de celle des atomes 

composant le cristal, alors on parle de défaut extrinsèque. 

de l’atome et de ses propriétés chimiques, le défaut peut être en substitution ou

Dans le cas de la substitution, l’atome étranger remplace un atome du cristal et induit 

une distorsion locale du réseau (figure 1.6). Les défauts en substitution peuvent se déplacer 

dans le cristal et ont une influence appréciable sur les p

matériaux [35].  

 

Figure 1.6. Défaut extrinsèque substitutionnel.

étant le nombre de sites interstitiels et ∆!"� l’enthalpie standard de formation du défaut de 

Figure 1.5. Défauts de Schottky et de Frenkel. 

Lorsqu’il y a présence d’un atome de nature chimique différente de celle des atomes 

composant le cristal, alors on parle de défaut extrinsèque. Dépendamment du rayon atomique 

de l’atome et de ses propriétés chimiques, le défaut peut être en substitution ou

Dans le cas de la substitution, l’atome étranger remplace un atome du cristal et induit 

une distorsion locale du réseau (figure 1.6). Les défauts en substitution peuvent se déplacer 

dans le cristal et ont une influence appréciable sur les propriétés mécaniques 

 
Figure 1.6. Défaut extrinsèque substitutionnel. 
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l’enthalpie standard de formation du défaut de 

 

Lorsqu’il y a présence d’un atome de nature chimique différente de celle des atomes 

Dépendamment du rayon atomique 

de l’atome et de ses propriétés chimiques, le défaut peut être en substitution ou en insertion.  

Dans le cas de la substitution, l’atome étranger remplace un atome du cristal et induit 

une distorsion locale du réseau (figure 1.6). Les défauts en substitution peuvent se déplacer 

ropriétés mécaniques et électriques des 
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L’insertion en position interstitiel

devant ceux du cristal. L’insertion 

l'atome inséré se loge au centre d'un tétraèdre dont les sommets sont formés par les atomes du 

cristal (figure 1.7-a et figure 1.8

centre d'un octaèdre (figure 1.7

 

Figure 1.7. Positions

 

Figure 1.8. Positions

 

 

ertion en position interstitielle concerne, en général, des atomes de petites tailles 

devant ceux du cristal. L’insertion se fait en des sites préférentiels ;  site tétraédrique où 

l'atome inséré se loge au centre d'un tétraèdre dont les sommets sont formés par les atomes du 

a et figure 1.8-c) ou en site octaédrique où l’atome introduit est placé au 

re 1.7-b et figure 1.8-d). 

Positions interstitielles dans la structure cubique centrée

Positions interstitielles dans la structure cubique à faces centrées.
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concerne, en général, des atomes de petites tailles 

site tétraédrique où 

l'atome inséré se loge au centre d'un tétraèdre dont les sommets sont formés par les atomes du 

c) ou en site octaédrique où l’atome introduit est placé au 

 

e. 

 

cubique à faces centrées. 
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1.3. Dislocations 

Les dislocations sont des défauts linéaires ou

désigne une ligne d’imperfections séparant la partie qui a glissé relativement

restée immobile [40]. Elle traduit

cristalline. Elle est caractérisée p

norme donne l'amplitude de la déformation engendrée. 

considérable sur les propriétés mécaniques des matériaux [33, 35

deux types de dislocations : les dislocations coin et

 

1.3.1. Dislocation coin 

Ce type de défaut est caractérisé par la présence d’un demi

supplémentaire dans le réseau cristallin comme il est illustré sur la figure 1.9. 

demi-plan représente la ligne de dislocation. 

vecteur de Burgers de la dislocation qui représente la grandeur et la direction du glissement.

Figure 1.9

 

 

Les dislocations sont des défauts linéaires ou unidimensionnels

désigne une ligne d’imperfections séparant la partie qui a glissé relativement

Elle traduit donc une discontinuité dans l'organisation de la structure 

Elle est caractérisée par un vecteur de glissement appelé vecteur de Burgers dont la 

norme donne l'amplitude de la déformation engendrée. Les dislocations 

tés mécaniques des matériaux [33, 35]. Il existe, principalement, 

: les dislocations coin et les dislocations vis. 

Ce type de défaut est caractérisé par la présence d’un demi

dans le réseau cristallin comme il est illustré sur la figure 1.9. 

représente la ligne de dislocation. Le vecteur &'(, perpendiculaire à cette ligne, est le 

vecteur de Burgers de la dislocation qui représente la grandeur et la direction du glissement.

 

Figure 1.9. Schéma d’une dislocation coin. 
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unidimensionnels. Une dislocation 

désigne une ligne d’imperfections séparant la partie qui a glissé relativement à une autre 

donc une discontinuité dans l'organisation de la structure 

vecteur de Burgers dont la 

Les dislocations ont un impact 

Il existe, principalement, 

Ce type de défaut est caractérisé par la présence d’un demi-plan atomique 

dans le réseau cristallin comme il est illustré sur la figure 1.9. Le bord du 

perpendiculaire à cette ligne, est le 

vecteur de Burgers de la dislocation qui représente la grandeur et la direction du glissement. 
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1.3.2. Dislocation vis 

Le deuxième modèle de déformation montré sur

vis. Elle est caractérisée par un vecteur de Burgers 

Dans les cristaux réels, la ligne de dislocation n’est pas toujours rectil

avoir des dislocations mixtes, dont la ligne fait un angle quelconque avec le vecteur de 

Burgers. 

 

Figure 1.10

 

1.4. Défauts surfaciques 

Les matériaux cristallins les plus répandus, tels que les métaux et les alliages 

métalliques, se présentent sous une forme polycristalline qui est une 

petits cristaux juxtaposés de tailles et d'orientations 

Les joints se sont les zones de raccordement entre les grains. Ce sont des surfaces et 

donc des défauts bidimensionnels

phases.  

e modèle de déformation montré sur la figure 1.10 est la dislocation dite 

Elle est caractérisée par un vecteur de Burgers &'( parallèle à la ligne de dislocation. 

Dans les cristaux réels, la ligne de dislocation n’est pas toujours rectil

avoir des dislocations mixtes, dont la ligne fait un angle quelconque avec le vecteur de 

Figure 1.10. Schéma d’une dislocation vis. 

Les matériaux cristallins les plus répandus, tels que les métaux et les alliages 

métalliques, se présentent sous une forme polycristalline qui est une agrégation

de tailles et d'orientations différentes appelés grain

Les joints se sont les zones de raccordement entre les grains. Ce sont des surfaces et 

bidimensionnels. Ces défauts comprennent les joints de grains et
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la figure 1.10 est la dislocation dite 

parallèle à la ligne de dislocation.  

Dans les cristaux réels, la ligne de dislocation n’est pas toujours rectiligne. On peut 

avoir des dislocations mixtes, dont la ligne fait un angle quelconque avec le vecteur de 

 

Les matériaux cristallins les plus répandus, tels que les métaux et les alliages 

agrégation de plusieurs 

appelés grains [5, 33].  

Les joints se sont les zones de raccordement entre les grains. Ce sont des surfaces et 

omprennent les joints de grains et les joints de 
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Lorsque les cristaux juxtaposés sont de nature 

appelée joint de grains. Pour des cristaux de nature différente, la surface d’accolement est 

appelée joint de phases (figure 1.11).

 

Figure 1.11. Représentation schématique
 

1.5. Défauts volumiques 

Les défauts volumiques sont des agrégats tridimensionnels d'atomes ou de lacunes. Ils 

sont répartis en trois classes : les pores, les inc

 

1.5.1. Pores 

Les pores sont des cavités qui se 

condensation de lacunes ou des gaz piégés durant la phase de solidification. Ces défauts 

provoquent la dégradation de certaines propriétés mécaniques des matériaux. Ils diminuent, 

par exemple, la résistance mécanique du matériau et 

charges. 

 

1.5.2. Inclusions 

Les inclusions sont des

généralement, pendant l’étape de l’élaboration du matériau. Elles constituent da

Lorsque les cristaux juxtaposés sont de nature identique, leur surface d’accolement est 

appelée joint de grains. Pour des cristaux de nature différente, la surface d’accolement est 

appelée joint de phases (figure 1.11). 

 

Représentation schématique d’un joint de grains et d’un joint de ph

Les défauts volumiques sont des agrégats tridimensionnels d'atomes ou de lacunes. Ils 

les pores, les inclusions et les précipités [5, 41, 42

Les pores sont des cavités qui se forment dans le matériau et qui résultent de la 

condensation de lacunes ou des gaz piégés durant la phase de solidification. Ces défauts 

provoquent la dégradation de certaines propriétés mécaniques des matériaux. Ils diminuent, 

écanique du matériau et favorisent, ainsi, la rupture à de faibles 

Les inclusions sont des impuretés enrobées dans le matériau. Elles s’infiltrent, 

généralement, pendant l’étape de l’élaboration du matériau. Elles constituent da
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identique, leur surface d’accolement est 

appelée joint de grains. Pour des cristaux de nature différente, la surface d’accolement est 

d’un joint de grains et d’un joint de phases. 

Les défauts volumiques sont des agrégats tridimensionnels d'atomes ou de lacunes. Ils 

lusions et les précipités [5, 41, 42]. 

forment dans le matériau et qui résultent de la 

condensation de lacunes ou des gaz piégés durant la phase de solidification. Ces défauts 

provoquent la dégradation de certaines propriétés mécaniques des matériaux. Ils diminuent, 

favorisent, ainsi, la rupture à de faibles 

. Elles s’infiltrent, 

généralement, pendant l’étape de l’élaboration du matériau. Elles constituent dans le solide 
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des sites préférentiels pour la rupture. Elles affectent les propriétés électriques des dispositifs 

microélectroniques en introduisant des effets indésirables [5]. 

 

1.5.3. Précipités 

Les précipités sont de petites particules de seconde phase formées par combinaison entre les 

atomes du métal de base et les atomes des éléments d'alliage. Ils sont utilisés pour augmenter 

la résistance structurale des alliages. Leur efficacité dépend, en partie, de leur taille et de leur 

distribution dans le matériau [5]. 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 

 

Chapitre 2 : Modèle de simulation 

17 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

Chapitre 2 : Modèle de simulation 

18 

2.1. Introduction 

Lors de l’irradiation d’un matériau, les particules énergétiques irradiantes interagissent 

avec les atomes composant le matériau provoquant l’excitation des électrons et le 

déplacement des atomes hors de leur position d’équilibre. Ces déplacements créent un 

désordre structural en générant des défauts ponctuels tels que les lacunes et les interstitiels. 

Ces défauts migrent dans le matériau. Le rapprochement des interstitiels et des lacunes mène à 

la recombinaison alors que l’agglomération des défauts ponctuels de même espèce conduit à 

la formation d’amas qui peuvent évoluer à leur tour en des cavités et en boucles de 

dislocations. 

Pour comprendre comment une cascade de déplacements se développe, il faut se 

tourner vers la simulation par ordinateur. Les deux méthodes les plus utilisées pour simuler 

l’irradiation des matériaux sont ; la méthode de la dynamique moléculaire et la méthode de 

l'approximation des collisions binaires. 

En dynamique moléculaire, les trajectoires d’un système de N particules sont générées 

par intégration des équations de mouvement de Newton en faisant un choix approprié du 

potentiel d’interaction, des conditions initiales et des conditions aux limites. Elle conduit à des 

simulations réalistes des phénomènes étudiés. Les inconvénients de cette méthode résident 

dans :  

� son coût élevé en temps de calcul ; 

� sa pauvreté en accumulation de statistiques. 

 

L'approximation des collisions binaires repose essentiellement sur 2 hypothèses : 

1)  la collision se fait entre deux atomes : un projectile en mouvement et une cible immobile ; 

2) les trajectoires réelles des atomes avant le choc et après le choc sont remplacées par leurs 

asymptotes. 
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Les avantages de la BCA se résument dans les points suivants : 

� elle est plus rapide en temps de calcul ; 

� elle est mieux adaptée à l’irradiation à hautes énergies  

� elle permet une accumulation énorme de statistiques, ce qui la rend appropriée pour 

l’étude de phénomènes de nature aléatoire telle que les collisions atomiques. 

L’inconvénient de cette méthode est qu’elle est moins précise que la MD à très basses 

énergies (les quelques eV). 

 

2.2. Approximation des collisions binaires 

Ce modèle est appliqué avec succès aux phénomènes à relation avec l’irradiation des 

matériaux notamment la rétrodiffusion, la pulvérisation, l’implantation d’ions et les dégâts 

causés par irradiation [24-31]. 

Dans la BCA, une cascade de déplacements est décrite comme une suite de collisions 

binaires entre les atomes en mouvement et les atomes immobiles du matériau. Les trajectoires 

réelles des atomes avant et après les collisions sont remplacées par leurs asymptotes. La perte 

d’énergie des particules en mouvement et la somme d’une partie due aux chocs élastiques 

avec les noyaux du milieu et une partie inélastique due à l’excitation des électrons atomiques. 

 

2.2.1. Description de la cascade de déplacements 

Lorsqu’une particule énergétique pénètre un matériau, elle entre en collision avec un 

atome du milieu et lui communique une partie de son énergie cinétique. L’atome quitte sa 

position d’équilibre et devient un projectile. Un tel atome est appelé primaire ou PKA (pour 

Primary knock-on atom). Le primaire percute les atomes se trouvant dans sa trajectoire 

produisant des atomes secondaires qui peuvent à leur tour éjecter d’autres atomes du réseau 

en ainsi de suite. On assiste alors à une avalanche de collisions atomiques appelée cascade de 
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déplacements (figure 2.1). Les atomes collisionnés du réseau sont déplacés définitivement de 

leurs positions d’équilibres s’ils acquièrent une énergie supérieure à l’énergie seuil de 

déplacement Ed du matériau. Si l’énergie acquise est inférieure à 

autour de sa position d’équilibre et dissipera l’énergie

pertes d’énergies élastiques et inél

ralentissent et finissent par s’immobiliser

cascade.  

 

Figure 2.1. Représentation schématique d

 

De nombreux phénomènes physiques peuvent se manifester lors du développement 

d’une cascade de déplacements. Parmi ces phénomènes on cite la canalisa

et les séquences de remplacements.

 

2.2.2. Canalisation  

Le phénomène de canalisation se produit

énergie. La particule se meut dans le matériau parallèlement à une direction 

Les atomes collisionnés du réseau sont déplacés définitivement de 

leurs positions d’équilibres s’ils acquièrent une énergie supérieure à l’énergie seuil de 

du matériau. Si l’énergie acquise est inférieure à Ed, l’atome cible oscillera 

autour de sa position d’équilibre et dissipera l’énergie reçue sous forme de chaleur [43

pertes d’énergies élastiques et inélastiques font qu’à long terme, les atomes en mouvement 

par s’immobiliser. Ceci se traduit par l’arrêt de l’expansion de la 

Figure 2.1. Représentation schématique d’une cascade de déplacements.

De nombreux phénomènes physiques peuvent se manifester lors du développement 

d’une cascade de déplacements. Parmi ces phénomènes on cite la canalisa

et les séquences de remplacements. 

Le phénomène de canalisation se produit le plus souvent dans l’irradiation à haute 

énergie. La particule se meut dans le matériau parallèlement à une direction 
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Les atomes collisionnés du réseau sont déplacés définitivement de 

leurs positions d’équilibres s’ils acquièrent une énergie supérieure à l’énergie seuil de 

, l’atome cible oscillera 

reçue sous forme de chaleur [43]. Les 

es atomes en mouvement 

êt de l’expansion de la 

 

cascade de déplacements. 

De nombreux phénomènes physiques peuvent se manifester lors du développement 

d’une cascade de déplacements. Parmi ces phénomènes on cite la canalisation, la focalisation 

le plus souvent dans l’irradiation à haute 

énergie. La particule se meut dans le matériau parallèlement à une direction cristallographique 
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de bas indice. Comme il est illustré sur la figure 2.2, la particule suit une trajectoire entre les 

atomes et parcourt une longue distance avant de subir des collisions importantes

Figure 2.2. Schéma d’un atome se déplaçant dans un can

 

2.2.3. Focalisation 

La focalisation consiste en une série de collisions successives d’atomes voisins 

d'une rangée atomique (figure 2.3)

cascades de basses énergies ou vers 

43].  

 

Figure 2

 

 

Comme il est illustré sur la figure 2.2, la particule suit une trajectoire entre les 

parcourt une longue distance avant de subir des collisions importantes

 

Schéma d’un atome se déplaçant dans un canal dans un réseau cristallin [44

La focalisation consiste en une série de collisions successives d’atomes voisins 

d'une rangée atomique (figure 2.3). Ce phénomène a tendance à se manifester dans les 

cascades de basses énergies ou vers la fin du développement des cascades énergétiq

Figure 2.3. Schéma d’une séquence de focalisation [43]. 
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Comme il est illustré sur la figure 2.2, la particule suit une trajectoire entre les 

parcourt une longue distance avant de subir des collisions importantes.  

réseau cristallin [44]. 

La focalisation consiste en une série de collisions successives d’atomes voisins le long 

Ce phénomène a tendance à se manifester dans les 

la fin du développement des cascades énergétiques [5, 
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2.2.4. Séquences de remplacements

On parle d’un événement de remplacement lorsque l’atome en mouvement transfère la 

totalité de son énergie à l’atome cible et s’immobilise à sa place. 

effet domino qui se crée. Le long d’une rangée atomique,

projectile évince un atome du réseau et prend sa place. L’atome éjecté déplace à son tour un 

atome voisin et prend sa place et ainsi de suite. Un tel mécanisme, qui est favorisé à bas

énergie, est schématisé sur la figure 2.4

retrouve avec un atome interstitiel qui a, approximativement, la même énergie cinétique que 

le premier atome de la séquence [5]. 

Les séquences de remplacements peuvent contribuer à la création des défauts 

permanents en transportant les interstitiels loin des sites vacants et défavorisent ainsi la 

recombinaison. Plus elles sont nombreuses et longues plus la probabilité de production de 

défauts permanents est grande.

 

Figure 2

 

2.2.5. Collisions élastiques 

2.2.5.1. Cinématique d’une collision binaire

Dans ce qui suit, nous allons examiner de près une collision binaire. La collision est 

supposée être composée d’une partie élastique qui conserve l’énergie cinétique totale du 

emplacements  

On parle d’un événement de remplacement lorsque l’atome en mouvement transfère la 

totalité de son énergie à l’atome cible et s’immobilise à sa place. Pour une séquence, il y a un

qui se crée. Le long d’une rangée atomique, le plus souvent de

projectile évince un atome du réseau et prend sa place. L’atome éjecté déplace à son tour un 

atome voisin et prend sa place et ainsi de suite. Un tel mécanisme, qui est favorisé à bas

énergie, est schématisé sur la figure 2.4. À la fin d’une séquence de remplacements, on se 

retrouve avec un atome interstitiel qui a, approximativement, la même énergie cinétique que 

le premier atome de la séquence [5].  

Les séquences de remplacements peuvent contribuer à la création des défauts 

transportant les interstitiels loin des sites vacants et défavorisent ainsi la 

recombinaison. Plus elles sont nombreuses et longues plus la probabilité de production de 

défauts permanents est grande. 

Figure 2.4. Schéma d'une séquence de remplacements. 

.1. Cinématique d’une collision binaire 

Dans ce qui suit, nous allons examiner de près une collision binaire. La collision est 

composée d’une partie élastique qui conserve l’énergie cinétique totale du 
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On parle d’un événement de remplacement lorsque l’atome en mouvement transfère la 

Pour une séquence, il y a un 

le plus souvent de bas indice, un 

projectile évince un atome du réseau et prend sa place. L’atome éjecté déplace à son tour un 

atome voisin et prend sa place et ainsi de suite. Un tel mécanisme, qui est favorisé à basse 

une séquence de remplacements, on se 

retrouve avec un atome interstitiel qui a, approximativement, la même énergie cinétique que 

Les séquences de remplacements peuvent contribuer à la création des défauts 

transportant les interstitiels loin des sites vacants et défavorisent ainsi la 

recombinaison. Plus elles sont nombreuses et longues plus la probabilité de production de 

 

Dans ce qui suit, nous allons examiner de près une collision binaire. La collision est 

composée d’une partie élastique qui conserve l’énergie cinétique totale du 
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système et d’une partie inélastique causée par l'excitation ou l'ionisation des électrons 

atomiques. 

Deux modèles sont utilisés conjointement pour calculer les grandeurs physiques 

d’intérêt dans une collision binaire : la mécanique des chocs et la diffusion d’une particule par 

un champ de force central. Les calculs sont effectués dans le référentiel du laboratoire (L) et 

dans le référentiel du centre de masse (CM). 

L’application des lois de conservation  de l’énergie, de la quantité de mouvement et du 

moment cinétique donne les énergies du projectile et de la cible après la collision ainsi que 

leurs angles de diffusion. Dans la plage d’énergie qui nous intéresse, un traitement classique 

du phénomène de la collision atomique suffit amplement.  

Considérons, dans le système de référence du laboratoire, une collision binaire entre 

un atome de masse )*, de vitesse +(� et d’énergie ,� et un atome de masse )� immobile. 

Désignons par +(*, +(�, respectivement, les vitesses du projectile et de l’atome cible après la 

collision et par - l’énergie inélastique perdue par excitation ou ionisation des électrons 

atomiques (voir figure 2.5). Les lois de conservation de l’énergie totale et de la quantité de 

mouvement du système dans (L) permettent d’écrire [5, 45]   

 

*� )*+�� = *� )*+*� + *� )�+�� + -                                  (2.1) 

)*+(� = )*+(* + )�+(�                                           (2.2) 

 

En faisant la projection sur l’axe du mouvement /0 et un axe perpendiculaire /1 nous 

aurons : 

2)*+� = )*+*3456* + )�+�3456�0 = )*+*57�6* − )�+�57�6� 9                            (2.3) 
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6* et 6� étant, respectivement, l’angle de diffusion du projectile et l’angle de diffusion de 

l’atome cible par rapport à la direction d’incidence.

Figure 2.5. Schéma d’une collision binaire dans le système du laboratoire.

 

Les angles de diffusion 6$ peuvent ê

(2.3) : 

345

où : est le rapport entre les masses des deux atomes en collision

Soit +( la vitesse du centre de masse dans le référentiel du laboratoire, 

vitesses du projectile et de l’atome cible avant la collision dans (CM) et 

vitesse après la collision dans le même référentiel. La loi de compo

[5, 45] : 

 

étant, respectivement, l’angle de diffusion du projectile et l’angle de diffusion de 

l’atome cible par rapport à la direction d’incidence. 

Schéma d’une collision binaire dans le système du laboratoire.

peuvent être obtenus par un calcul direct des relations (2.1) et 

3456* = *� ;<=<� >1 + :? + *� ;<�<= @1 − : A1 − B<�

3456� = *� ;<C<�
*DE
√E + *� ;<�<C

*
√E B<�                                  

est le rapport entre les masses des deux atomes en collision : : = )�⁄
la vitesse du centre de masse dans le référentiel du laboratoire, 

vitesses du projectile et de l’atome cible avant la collision dans (CM) et 

vitesse après la collision dans le même référentiel. La loi de composition des vitesses donne 

2+(*H = +(� − +(+(�H = −+( 9                                               
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étant, respectivement, l’angle de diffusion du projectile et l’angle de diffusion de 

 

Schéma d’une collision binaire dans le système du laboratoire. 

tre obtenus par un calcul direct des relations (2.1) et 

�IJ                    (2.4) 

                                  (2.5) 

)*⁄ . 

la vitesse du centre de masse dans le référentiel du laboratoire, +(*H et +(�H les 

vitesses du projectile et de l’atome cible avant la collision dans (CM) et +′'''(*H et +′'''(�H leur 

sition des vitesses donne 

                                               (2.6) 
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D’autre part, étant donné que la quantité du mouvement du système dans (CM) est nulle, alors 

nous avons : 

)*+(*H + )�+(�H = )*+′'''(*H + )�+′'''(�H = 0                        (2.7) 

 

Tirons des relations (2.6) et (2.7) la vitesse du centre de masse et les vitesses des deux atomes 

en collision : 

+( = *
*DE +(�                                                 (2.8) 

+(*H = E
*DE +(�                                                 (2.9) 

+(�H = − *
*DE +(�                                              (2.10) 

 

Dans le référentiel (CM), la conservation de l’énergie totale se traduit par l’équation : 

 

*
� )*+*H� + *

� )�+�H� = *
� )*+′*H� + *

� )�+′�H� + -                   (2.11) 

 

À partir des relations (2.9), (2.10) et (2.11), l’énergie totale dans le système (CM) prend la 

forme :  

,M = ,*H + ,�H = E
*DE ,�                                        (2.12) 

 

Nous avons les relations entre les vitesses dans les deux référentiels (voir figure 2.6) : 

+(* = +(′*H + +(                                               (2.13) 

La projection sur les axes /0 et /1 donne les expressions suivantes : 

2 +′*H57�� = +*57�6*+′*H345� + + = +*3456*
9                                  (2.14) 
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Figure 2.6.  Relations entre les vitesses dans les référentiels du laboratoire et du centre de masse.

 

Les deux relations de (2.14) permettent de tirer l’angle de diffusion 

Afin d’établir une relation directe entre les angles 

les relations  (2.7), (2.9) et (2.11)

où  N = ;1 − B<O  puis les relations (2.8), (2.9) et (2.16)

pour écrire (2.15) sous la forme finale

pour l’angle de diffusion de l’atome cible 

 

 

.  Relations entre les vitesses dans les référentiels du laboratoire et du centre de masse.

permettent de tirer l’angle de diffusion 6* : 
PQ�6* = R$�SHTRSDU UV=W⁄                                         

Afin d’établir une relation directe entre les angles 6* et �, utilisons, dans un premier temps, 

et (2.11) : 

AUV=WU=W I� = 1 − *DEE B<� = 1 − B<O = N�                           

puis les relations (2.8), (2.9) et (2.16) : 

UUV=W = >N:?�*                                       

pour écrire (2.15) sous la forme finale : 

PQ�6* = EXR$�S*DEXHTRS                                       

pour l’angle de diffusion de l’atome cible 6�, nous obtenons par un calcul similaire

PQ�6� = R$�S*�XHTRS                                       

26 

.  Relations entre les vitesses dans les référentiels du laboratoire et du centre de masse. 

                                        (2.15) 

, utilisons, dans un premier temps,  

                           (2.16) 

                                       (2.17) 

                                       (2.18) 

, nous obtenons par un calcul similaire : 

                                       (2.19) 



 

 

Chapitre 2 : Modèle de simulation 

27 

ou encore sous la forme cos en utilisant la relation trigonométrique 

3456$ = 1 #1 + PQ��>6$?⁄  : 

3456* = *DEXHTRS
#*D� EXHTRSDECXC                                    (2.20) 

et 

3456� = *�XHTRS
#���  XHTRS�>*�XC?HTRCS                               (2.21) 

Ainsi, nous avons calculé les angles de diffusion du projectile et de l’atome cible après la 

collision dans (L) en fonction de l’angle de diffusion ϑ. 

 

2.2.5.2. Energie transférée  

Calculons, maintenant, l’énergie cinétique du projectile après la collision et l’énergie 

transférée à l’atome cible en fonction de l’angle de diffusion dans le système (CM). Pour se 

faire, calculons tout d’abord les rapports ,* ,�⁄  et ,� ,�⁄  à partir des expressions (2.4) et (2.5)   

 

<=
<� = *

>*DE?C �3456* ± #:�N� − 57��6* �  = AU=
U�I�

                            (2.22) 

<C
<� = E

>*DE?C �3456� ± #N� − 57��6� �  = : AUC
U�I�

                           (2.23) 

 

Utilisons ensuite les expressions (2.20) et (2.21) :            

<=
<� = *

>*DE?C A>1 + :N?� − 4 :N57�� S
�I                            (2.24) 

<C
<� = E

>*DE?C A>1 − N?� + 4 N57�� S
�I                                (2.25) 

Donc, l’énergie transférée à l’atome cible a de (2.12) et (2.25) pour expression : 

,� = \ = <O
>*DE? A>1 − N?� + 4 N57�� S

�I                          (2.26) 
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Elle prend sa valeur maximale lorsque la perte d’énergie inélastique est nulle (- = 0, ce qui 

revient à poser N = 1) et 57��>� 2⁄ ? = 1 : 

\̂ _` = a
*DE ,M = a  E

>*DE?C ,�                                   (2.27) 

 

Il est clair de (2.27) que plus la masse du noyau cible est grande par rapport à celle du 

projectile (: = )� )*⁄ ) plus la fraction maximale de l’énergie transmise diminue. 

 

2.2.5.3. Angle de diffusion 

Les grandeurs physiques qui nous intéresse dans une collision binaire telles que les 

angles de diffusion donnés par (2.20) et (2.21) et l’énergie transférée à l’atome cible donnée 

par (2.26) sont toutes exprimées en fonction de l’angle de diffusion �. Nous allons, 

maintenant,  essayer de calculer cet angle en fonction des données initiales. Désignons par 

b>c? le potentiel d’interaction atomique qui décrit l’interaction entre le projectile et l’atome 

cible. Il n’est fonction que de la distance c entre les deux atomes. Ecrivons l’énergie cinétique 

totale dans le système (CM) : 

,H = =
C)*+*H� + =

C)*+�H�                                           (2.28) 

À l’aide des relations (2.9) et (2.10), l’expression de ,H se transforme à la forme : 

,d = =
C

^=^C
^=D^C +�� = ,M                                          (2.29) 

L’énergie donnée par (2.29) peut être considérée comme l’énergie cinétique d’une particule 

de masse e = )*)� >)* + )�?⁄  et de vitesse +� qui se déplace dans un champ de force 

central b>c?. En coordonnées polaires (figure 2.7), l’énergie totale d’une telle particule est 

donnée par : 

f
C>cg � + c�hg �? + b>c? = ,M                                      (2.30) 
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Figure 2.7. Angle de diffusion 

La loi de conservation du moment cinétique permet d’écrire

où 5 est le paramètre d’impact qui est la distance perpendiculaire entre la trajectoire initiale du 

projectile et la position initiale de l’atome cible. En éliminant 

obtenons pour la vitesse radiale

cg
Posons : 

La distance i pour laquelle la vitesse radiale et la fonction 

cg = 0) est appelée distance minimale d’approche. 

Pour le calcul de l’angle de diffusion 

soit encore : 

j khSl
 

 

Angle de diffusion � dans le référentiel du centre de masse.

n du moment cinétique permet d’écrire : 

c�hg � 8+�5                                       

est le paramètre d’impact qui est la distance perpendiculaire entre la trajectoire initiale du 

projectile et la position initiale de l’atome cible. En éliminant hg  entre (2.31) et (2.30), nous 

obtenons pour la vitesse radiale l’expression:  

cg � .;Cfm,M 8 b>c?n 8 o�	C pCOC �	.+�;1 8 	>O?�O �

q>c? � ;1 8 	>O?�O �pCOC                                         

pour laquelle la vitesse radiale et la fonction q>c? s’annulent (

) est appelée distance minimale d’approche.  

Pour le calcul de l’angle de diffusion �, nous avons de (2.31) et (2.32) : 

rsrO � sgOg � Z Rt>M?MC                                           

kh 	� j RuMMC	t>M?vw 8 j RuMMC	t>M?wv � 2	5 j uMMC	t>M?vw                        
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du centre de masse. 

                                       (2.31) 

est le paramètre d’impact qui est la distance perpendiculaire entre la trajectoire initiale du 

entre (2.31) et (2.30), nous 

> ?�pCOC                 (2.32) 

                                         (2.33) 

s’annulent (q>i? � 0 et 

                                           (2.34) 

                       (2.35) 
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ce qui donne pour l’angle de diffusion

L’intégrale du temps est donnée par la relation [45, 46

Les intégrales présentes dans les relations (2.36) et (2.37) sont évaluées numériquement. Les 

points d’intersection des asymptotes du projectile et de l’atome cible ont pour abscisses 

0� [46] : 

Figure 2.8. Trajectoires de deux atomes en collision

 

2.2.6. Perte d’énergie  

La perte d’énergie d’une particule en mouvement

principalement,  par deux mécanismes

ce qui donne pour l’angle de diffusion : 

� = x − 2	5 j uMMC	t>M?wv                                  

s est donnée par la relation [45, 46] : 

y � √i� 8 5� 8 j kc z *t>M? 8 *
;*�pCOC

{wv                                 

Les intégrales présentes dans les relations (2.36) et (2.37) sont évaluées numériquement. Les 

points d’intersection des asymptotes du projectile et de l’atome cible ont pour abscisses 

0* � @>*DX?|D>XE�*?R}_�~CJX>*DE?                                      

0� � 5PQ� S� 8 0*                                        

Trajectoires de deux atomes en collision dans le référentiel du laboratoire

rgie d’une particule en mouvement dans un milieu se fait, 

principalement,  par deux mécanismes : les collisions élastiques et les collisions inélastiques

30 

                                 (2.36) 

                                (2.37) 

Les intégrales présentes dans les relations (2.36) et (2.37) sont évaluées numériquement. Les 

points d’intersection des asymptotes du projectile et de l’atome cible ont pour abscisses 0* et 

                                     (2.38) 

                                        (2.39) 

 

dans le référentiel du laboratoire. 

dans un milieu se fait, 

: les collisions élastiques et les collisions inélastiques. 
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Les collisions élastiques ou nucléaires se rapportent aux chocs avec les noyaux du milieu 

alors que les collisions inélastiques traduisent l’interaction entre le projectile et les électrons 

atomiques du milieu conduisant à l’excitation et l’ionisation de ceux-ci.  

Le pouvoir d’arrêt linéaire d’un matériau pour une particule est une mesure de la 

quantité d’énergie que celle-ci perd par unité de longueur le long de son parcours. Il est 

dénoté par >−k, k0⁄ ?. Lorsqu’on rapporte le pouvoir d’arrêt linéaire à la densité atomique N 

du milieu, on parle de pouvoir d’arrêt atomique : 

� = *� A− u<u`I m��b. 3)�/QP4)�n                      (2.40) 

Le pouvoir d’arrêt massique est obtenu en divisant le pouvoir d’arrêt linéaire par la masse 

volumique � du milieu :  

A− u<u`I^ = *� A− u<u`I m��b. 3)�q�*n                           (2.41) 

2 .2.6.1. Pertes d'énergie inélastiques  

Le pouvoir d’arrêt, >− k, k0⁄ ?�, dépend de la vitesse + du projectile et de sa 

charge�*�. Trois domaines de vitesse sont à distinguer, définis par rapport à la quantité 

b� �*� �⁄  où b� est la vitesse orbitale de Bohr donnée par b� = �� >4x��ℏ?⁄ avec � la charge 

élémentaire,  �� la permittivité du vide et ℏ la constante de Planck réduite.  

� Pour des vitesses + ≫ b� �*� �⁄ , le pouvoir d’arrêt linéaire d’un milieu de numéro 

atomique �� et de poids atomique : pour une particule chargée lourde est donné avec une 

bonne approximation par la formule de Bethe et Bloch établie dans le contexte de la 

mécanique quantique relativiste [5, 47] : 

A− u<u`I� = ���� = ��
al��C^�dC �=C

�C ����CE @�� A� ^�dC�C
� I − ��>1 − ��? − �� − d�

� − �
�J  (2.42) 

où )� est la masse au repos de l’électron, � est le potentiel moyen d’excitation de l’atome 

cible, �_ est le nombre d’Avogadro et � = b �⁄  avec � la vitesse de la lumière dans le vide,  
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CK est une correction introduite pour tenir compte du fait que les électrons de la couche K sont 

bien liés pour pouvoir être éjectés facilement et � est une constante de correction de la densité 

de charge due au fait que le champ électrique de la particule incidente polarise les atomes près 

de sa trajectoire et mène à la réduction de la perte d’énergie. 

La formule de Bethe-Bloch constitue une bonne approximation pour les particules 

lourdes de quelques MeV jusqu’à des centaines de GeV.  

� Pour des vitesses + ≪ b� �*� �⁄ , la formule (2.42) n’est plus valable. Deux modèles 

basés sur les collisions binaires sont, habituellement, utilisés pour évaluer le pouvoir d’arrêt 

dans ce domaine de vitesses : le modèle de Firsov et le modèle développé par Lindhard, 

Scharff et Schiott (LSS).  

Dans le modèle de Firsov, le projectile et l’atome-cible sont supposés composer une 

quasi-molécule pendant la période d’interaction. L’interaction entre les deux corps donne lieu 

à des échanges électroniques qui nécessitent l’acquisition d’impulsion provenant de la 

collision. Le pouvoir d’arrêt linéaire obtenu par Firsov est donné par [5] :    

A− u<u`I� = 5.15 . 10�*� � >�* + ��? U
��                          (2.43) 

Dans le modèle LSS, le milieu dans lequel se produit l’interaction est décrit comme un 

gaz d’électrons libres. Les échanges d’électrons entre le projectile et les atomes cibles se 

traduisent par un transfert d’énergie au nuage électronique provoquant des vibrations 

thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’arrêt électronique dans ce modèle est donné par 

l’expression [5, 48] : 

A− u<
u`I� = ���� =  � �C�_��=�  ⁄ �C

ℰ���=C ¢⁄ D�CC ¢⁄  ¢ C⁄
U

��                       (2.44) 

où Q� = 0.529 Å est le rayon de Bohr. Si l’on tient compte de la relation entre l’énergie 

cinétique d’une particule et sa vitesse on peut réécrire la formule précédente comme suit :  
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A− u<u`I� =  ¥√,                                               (2.45) 

où ¥ est une constante. Dans ce domaine de vitesses, le taux de perte d’énergie croit avec 

l’énergie de la particule. La relation (2.45) montre que la perte d’énergie inélastique a un 

caractère non local puisqu’elle est indépendante de la position relative du projectile par 

rapport aux atomes cibles.  

� Dans la région des vitesses intermédiaires + ≈ b� �*� �⁄ , il est difficile d’établir  une 

expression théorique pour le pouvoir d’arrêt. Des phénomènes d’échange d’électrons entre le 

projectile et les atomes du milieu se produisent. Selon Varelas et Biersack, le pouvoir d’arrêt 

dans cette région peut être déduit à partir de ceux des deux autres régions par une 

interpolation de la forme [45] : 

*� = *��� + *�¦�                                                     (3.74) 

2.2.6.2. Pertes d'énergie élastiques  

Le pouvoir d’arrêt nucléaire d’un milieu pour une particule est donné par [5, 43] : 

A− u<u`I� = � j \ §>\? k\�̈ �©�¨ª«                                         (2.46) 

où \ est l'énergie transférée à l'atome cible donnée par (2.26) et qui est susceptible de le 

déplacer pour créer une lacune, § est la section efficace de diffusion et \̂ $� et \̂ _` sont, 

respectivement, l'énergie minimale et l’énergie maximale qui peuvent être transférées à 

l’atome cible. Lorsqu’un potentiel coulombien est utilisé pour modéliser l’interaction entre les 

atomes en collision, le pouvoir d’arrêt nucléaire obtenu est donné par l’expression : 

A− u<u`I� = �l�^=�=C�CC��
^C< �� A�̈ �©�¨ª«I                                        (2.47) 

Biersack, en se basant sur un potentiel écranté de type Thomas-Fermi développa pour le 

pouvoir d’arrêt nucléaire la relation suivante [5] : 
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où ¬ est l’énergie réduite et 

grandeurs sont données par :   

2.2.6.3. Perte d’énergie totale

Le pouvoir d’arrêt total d’un milieu pour une particule est la somme des pouvoirs 

d’arrêt nucléaire et électronique

Les deux mécanismes de la perte d’énergie élastique et inélastique sont en compétition et 

importance relative dépend des caractéristiques du projectile et de la cible. 

est essentiellement de nature électronique à 

nucléaire à très basse énergie (figure 2.9) [5].

 

Figure 2.9. Représentation schématique du pouvoir d’arrêt des ions dans la matière.

A− u<u`I� = 4x��*����Q*� ^=>^=D^C? �®�®>*�®¯=

est l’énergie réduite et Q*� est le paramètre d’écrantage de Thomas

:    

¬ � ^C_=C>^=D^C? <�=�C�C                                         

Q*� � �.a°±�
A�== C⁄ D�C= C⁄ IC ¢⁄                                        

.3. Perte d’énergie totale  

Le pouvoir d’arrêt total d’un milieu pour une particule est la somme des pouvoirs 

d’arrêt nucléaire et électronique : 

A8 u<u`I � A8 u<u`I� . A8 u<u`I�                          

Les deux mécanismes de la perte d’énergie élastique et inélastique sont en compétition et 

importance relative dépend des caractéristiques du projectile et de la cible. 

est essentiellement de nature électronique à haute énergie et il est pres

à très basse énergie (figure 2.9) [5]. 

Figure 2.9. Représentation schématique du pouvoir d’arrêt des ions dans la matière.
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=.�²?                (2.48) 

est le paramètre d’écrantage de Thomas-Fermi. Les deux 

                                         (2.49) 

                                       (2.50) 

Le pouvoir d’arrêt total d’un milieu pour une particule est la somme des pouvoirs 

                                      (2.51) 

Les deux mécanismes de la perte d’énergie élastique et inélastique sont en compétition et leur 

importance relative dépend des caractéristiques du projectile et de la cible. Le ralentissement 

haute énergie et il est presque exclusivement 

 

Figure 2.9. Représentation schématique du pouvoir d’arrêt des ions dans la matière. 
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2.2.7. Energie seuil de déplacement  

Dans le modèle de l’approximation des collisions binaires, pour qu’un déplacement 

atomique donne lieu à une paire de Frenkel stable, il faut que l’énergie transmise à l’atome 

cible soit supérieure à une valeur, Ed, appelée énergie seuil de déplacement. La valeur de cette 

énergie est difficile à déterminer vu sa forte dépendance des directions cristallographiques. 

Pour les simulations, les valeurs moyennes de Ed tabulées par la société américaine de test des 

matériaux (ASTM) (pour American Society for Testing of Materials) sont fréquemment 

utilisées [49]. 

 

2.2.8. Nombre de déplacements  

Les déplacements atomiques causés par un primaire produisent des lacunes et des 

interstitiels. Le processus de guérison (recombinaison des lacunes et des interstitiels) a pour 

conséquence de réduire considérablement le nombre de défauts générés dans la phase  

balistique. Dans les simulations utilisant la BCA, une paire de Frenkel est considérée comme 

stable si la distance entre la lacune et l’interstitiel qui lui est associé est supérieure à une 

certaine distance appelée rayon de recombinaison [50, 51]. Ainsi, les positions relatives des 

défauts influent considérablement sur le nombre final de paires de Frenkel qui survivent à la 

fin de la cascade de déplacements.  

Des efforts considérables ont été consentis pour développer des modèles théoriques 

capables de prédire avec justesse le nombre de paires de Frenkel produites dans une cascade  

par un primaire d’énergie initiale E. Parmi les modèles les plus connus développés à cet 

égard, nous citons le modèle de Kinchin-Pease (KP) et le modèle de Norgett-Robinson-

Torrens (NRT). 
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2.2.8.1. Modèle de Kinchin-Pease  

Le modèle de Kinchin-Pease est le modèle le plus simple établi sur la base de 

l’approximation des collisions binaires qui permet d’estimer le nombre de déplacements dans 

un matériau à partir de l’énergie cinétique du primaire et l’énergie seuil de déplacement. 

Selon ce modèle, le nombre moyen d’atomes déplacés par un primaire d’énergie initiale , est 

donné par l’expression [5] : 

�u>,? =
³́
µ
¶́ 0                       57  , < ,u1        57    ,u ≤ , < 2,u<

�<r        57   2,u ≤ , < ,∗
<∗

�<r                    57     , ≥ ,∗
9                                 (2.52) 

où ,∗ est l’énergie seuil qui délimite deux zones ; pour , ≥ ,∗la perte d’énergie est purement 

électronique et pour , < ,∗, la perte d’énergie se fait exclusivement par collisions élastiques. 

La dépendance du nombre de défauts générés à l’énergie du primaire est montrée sur la 

figure 2.10.  

 

Figure 2.10. Nombre d’atomes déplacés dans le modèle de Kinchin-Pease. 
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Les études effectuées sur les métaux irradiés ont montré qu’il y a une surestimation du 

nombre de paires de Frenkel calculé à partir de la relation de Kinchin-Pease d’un facteur de 2 

à 10 [5]. Des améliorations successives ont été apportées au modèle de Kinchin-Pease citons 

parmi elles le modèle de  Norgett-Robinson-Torrens. 

2.2.8.2. Modèle de Norgett-Robinson-Torrens  

Le modèle de partition de l’énergie du primaire entre les pertes d’énergie électroniques 

et nucléaires établi par Lindhard et al. a permis un passage en douceur entre les deux régimes 

de perte d’énergie et a conduit à l’élaboration d’un modèle plus raffiné que celui de KP.  C’est 

le modèle proposé par Norgett, Robinson et Torrens [5, 52] : 

��v�>,? = 0.8 <r�¨><?
�<r                                            (2.53) 

où ,u_^ est l’énergie disponible pour le déplacement atomique. C’est l’énergie dissipée par 

collisions nucléaires et qui mène à la production des défauts. Elle est donnée par 

l’expression [52] : 

,u_^>,? = <*D�¼t>�¼?                                        (2.54) 

avec 

³́
µ́
´́
¶q>��? = 3.4008 ��* °⁄  + 0.40244 ��� a⁄ + ��

¥� = 0.1337 �** °⁄ A�=
E=I* �⁄

�� = A EC<
E=DECI A _

�=�C�CI
Q = A¿ lC

*�± I* �⁄ _�
;�=C ¢⁄ D�CC ¢⁄

9                     (2.55) 

 

où :* et :� sont, respectivement, les nombres de masse du primaire et de l’atome cible. Une 

amélioration est apportée au modèle NRT en introduisant le coefficient d’efficacité du 

déplacement À qui peut être déterminé expérimentalement à partir de la mesure de la 
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résistivité du matériau. Dans ce modèle, le nombre de paires de Frenkel créées dans une 

cascade de déplacements initiée par un primaire d’énergie , est donné par la relation [52] : 

�>,? = À ��v�                                                     (2.56) 
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3.1. Introduction 

Pour simuler les cascades de déplacements dans le tungstène, nous avons utilisé le 

programme Marlowe [53]. Ce code est basé sur le modèle de l’approximation des collisions 

binaires [46, 54-57]. Mis au point par M. T. Robinson au Laboratoire National de Oak Ridge 

(ORNL pour Oak Ridge National Laboratory, Tennessee, USA), le code a permis, en 1963, la 

prédiction du phénomène de canalisation dans le cuivre [58]. Il est écrit en langage Fortran et 

conçu pour s’exécuter sur les deux systèmes d’exploitation Windows et UNIX. Il est flexible 

et permet de simuler l’irradiation des matériaux à hautes énergies. En outre, son coût réduit en 

temps de calcul facilite l’accumulation de très grandes quantités de statistiques. 

 

3.2. Structure du programme  

Le code Marlowe recèle plus de 60 procédures. Cette structure facilite la modification, 

l’ajout ou l’omission de certaines parties du code. L’exécution de Marlowe comporte trois 

phases [53] : 

� Première phase : Elle est destinée à la lecture de données qui se rapportent au matériau 

irradié (structure cristalline, masse atomique, numéro atomique, énergie de liaison, 

température du matériau et température de Debye,…) et au projectile (masse, numéro 

atomique, énergie cinétique, nombre de projectiles,…). L’initialisation des paramètres du 

modèle de calcul (paramètres du potentiel interatomique, modèle de la perte d’énergie 

inélastique, irradiation interne ou externe, énergie de coupure) se fait, également, dans cette 

phase. Ces données sont organisées dans des « NAMELIST », dans un fichier de données qui 

est lu par le code.  

� Deuxième phase : Elle a pour but de générer les cascades, les analyser 

individuellement et débuter l’analyse statistique de l’ensemble des cascades.  
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Après la lecture des données, une cascade de déplacements est initiée par un primaire lancé à 

partir d'un site du réseau ou par une particule irradiante externe. Les collisions atomiques qui 

se produisent sont traitées dans le cadre de l’approximation des collisions binaires. Pour 

chaque collision binaire, le programme calcule l’angle de diffusion dans (CM) et l’intégrale 

du temps à l’aide de la quadrature de Gauss-Mehler, puis les angles de diffusion des deux 

atomes en collision dans le système (L), l'énergie transférée à l’atome cible ainsi que les 

abscisses 0* et 0� données par ( 2.38) et (2.39). Le nombre de collisions subies par un atome 

est contrôlé par une valeur maximale du paramètre d'impact spécifiée par l'utilisateur. 

� Troisième phase : L’analyse statistique de l’ensemble des cascades est complétée et les 

résultats sont transcrits dans un fichier de sortie.  

Les résultats comportent, entre autres, le nombre moyen de paires de Frenkel, leur distribution 

en fonction de la distance de séparation lacune-interstitiel, le nombre moyen de séquences de 

remplacements et leur distribution en longueur, l’évolution temporelle du nombre d’atomes 

déplacés et du nombre d’atomes en mouvement.  

 

3.3. Description de la cible  

La description du cristal est faite en donnant le type de réseau et les coordonnées 

cartésiennes d’un nombre réduit de sites atomiques de la maille élémentaire. Dans le cas des 

structures cristallines simples ; cubique, cubique centrée ou à faces centrées, les positions des 

sites atomiques sont générées automatiquement à partir du site à l’origine [53].  

La recherche d’un partenaire pour la collision pendant le mouvement du projectile 

nécessite la régénération des sites du cristal de temps à autre. Ceci est fait en plaçant l’origine 

des coordonnées au site le plus proche du projectile et en générant une liste des sites 

atomiques voisins jusqu’à une distance, DMAX, appropriée et précisée dans les données. Le 

cristal peut être de dimensions infinies, ou finies avec une épaisseur donnée séparant deux 
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surfaces parallèles. Dans le cas d’irradiation par une particule externe, la surface d'incidence 

est définie par un système d'axes dont l’un d’eux est perpendiculaire à cette surface et pointe 

vers l'intérieur du cristal. 

Marlowe permet de simuler des cascades de déplacements dans des milieux cristallins 

ou dans des milieux amorphes. La simulation d'un milieu amorphe se fait par rotation 

aléatoire des axes du système de référence après chaque collision. Le cristal peut inclure 

initialement des défauts (lacunes, interstitiels ou des impuretés). Les coordonnées de ces 

défauts doivent être données dans le fichier d’entrée. Les simulations peuvent être effectuées 

pour un cristal monoatomique, polyatomique, avec une seule couche ou plusieurs couches 

avec chacune sa propre structure cristalline.  

 

3.4. Conditions d’irradiation  

Pour simuler l’irradiation d’un matériau, nous avons le choix entre une irradiation 

interne et une irradiation externe [53] :  

� Cas d’une irradiation interne : la cascade de déplacements est initiée par un primaire 

lancé à partir d’un site du réseau. La direction initiale du primaire soit elle est fixée par 

l’utilisateur en précisant les angles polaire et azimutal, soit elle est sélectionnée 

isotropiquement dans tout l’espace. 

� Cas d’une irradiation externe : l’utilisateur peut fixer la direction initiale du projectile 

ou peut laisser le code la choisir aléatoirement dans un angle solide prédéterminé. Il a à 

choisir entre un parallélogramme ou un triangle déterminé par deux axes du plan de la surface 

pour désigner la zone d’impact des particules irradiantes. 

Dans tous les cas de figure, le nombre de cascades à simuler, l’énergie cinétique initiale des 

particules irradiantes ou des primaires, leur numéro atomique et leur masse sont donnés.  
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3.5. Sélection des atomes cibles

À fin de sélectionner un atome pour la collision, Marlowe opère de la manière 

suivante : il génère les positions des atomes adjacents au sit

une distance DMAX. Puis, pour chacun de ces atomes les quantités suivantes sont 

évaluées (voir figure 3.1) [46] :

où Á(� est un vecteur unitaire qui donne la direction du mouvement du projectile.

Si pour un atome  Â Ã Â^$� º
un partenaire de la collision. Les atomes avec un paramètre d’impact 

d’impact maximum smax précisé dans les données, sont supposés suffisamment

trajectoire du projectile pour influencer son mouvement. La valeur de 

à remplir les deux critères : 

� il n’y a pas trop de collisions impliquant de très petits transferts d'énergie 

� le projectile ne soit pas

atomes l’entourant. 

Figure 3.1. Schéma représentant les 

Sélection des atomes cibles 

À fin de sélectionner un atome pour la collision, Marlowe opère de la manière 

: il génère les positions des atomes adjacents au site, R, du dernier atome heurté à 

une distance DMAX. Puis, pour chacun de ces atomes les quantités suivantes sont 

] : 

Â = Á(�	.∆0''''(                                                       

5� = �∆0''''( Ä Á(�	 �                                                   

vecteur unitaire qui donne la direction du mouvement du projectile.

º 0, alors cet atome se trouve dans la bonne direction pour être 

ision. Les atomes avec un paramètre d’impact 5 supérieur 

précisé dans les données, sont supposés suffisamment

trajectoire du projectile pour influencer son mouvement. La valeur de smax 

trop de collisions impliquant de très petits transferts d'énergie 

pas, dans aucune partie du cristal, libre de toute influence des 

Figure 3.1. Schéma représentant les bases de la procédure de recherche des cibles.
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À fin de sélectionner un atome pour la collision, Marlowe opère de la manière 

e, R, du dernier atome heurté à 

une distance DMAX. Puis, pour chacun de ces atomes les quantités suivantes sont 

                                                       (3.1) 

                                                   (3.2) 

vecteur unitaire qui donne la direction du mouvement du projectile. 

, alors cet atome se trouve dans la bonne direction pour être 

supérieur au paramètre 

précisé dans les données, sont supposés suffisamment loin de la 

 est choisie de sorte 

trop de collisions impliquant de très petits transferts d'énergie  

, dans aucune partie du cristal, libre de toute influence des 

 

bases de la procédure de recherche des cibles. 
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Après la collision, le projectile est diffusé dans une direction donnée par le vecteur unitaire : 

Á(* = @3456* + ÅR 57�6*J Á(� − @*R 57�6*J Δ0(                             (3.3) 

quand à la direction de l’atome cible elle est donnée par le vecteur unitaire : 

Á(� = @3456� − ÅR 57�6�J Á(� + @*R 57�6�J Δ0(                             (3.4) 

La procédure de recherche d’un atome cible décrite précédemment est répétée 

perpétuellement jusqu’à la fin de la cascade. 

 

3.6. Potentiels interatomiques 

La simulation de l’irradiation des matériaux nécessite la connaissance des forces 

agissant entre les atomes de la cascade. La collision entre deux atomes est régie par des 

interactions entre les nuages électroniques et les noyaux des atomes. Ces interactions sont 

modélisées par ce que nous appelons le potentiel interatomique. Il est représenté par une 

fonction qui dépend, généralement, de la distance entre les deux noyaux en interaction, c, et 

leur charge. Des efforts considérables ont été fournis pour développer des potentiels qui 

peuvent décrire convenablement les interactions atomiques. A cet effet, nous trouvons dans la 

littérature un grand nombre de potentiels de paires qui ont été suggérés au cours des années. 

La justesse et la complexité du potentiel déterminent la qualité des résultats des simulations et 

le temps de calcul nécessaire à leur obtention. 

Le package de Marlowe recèle six fonctions d’énergie potentielle. Des valeurs par 

défaut pour les paramètres de ces potentiels peuvent être fournies par le code si l’utilisateur le 

désire. La structure du programme permet à l'utilisateur d’introduire son propre potentiel, 

pourvu qu'il soit représenté par une fonction analytique continue et dérivable. 
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3.6.1. Potentiel de Molière 

C’est un potentiel coulombien écranté qui reflète la diminution de la répulsion 

coulombienne entre les deux noyaux en interaction due à l’écrantage des charges positives par 

les nuages électroniques. Il est très utilisé dans la simulation de l’irradiation des matériaux. Il 

a pour expression [45] : 

b>c? = �=�C�C
M Φ A M_ÈI                                          (3.5) 

où aM est le rayon d’écran lié au rayon de Bohr aB et aux numéros atomiques Z1 et Z2 des deux 

noyaux en collision et Φ est la fonction d’écran composée de trois termes en 

exponentielle [45] :  

Φ A M_ÈI = ∑ 3$��>uªM _È⁄ ?�$Ê*                                     (3.6) 

avec        

∑ 3$�$Ê* = Φ>0? = 1                                             (3.7) 

Les coefficients ci et di sont donnés par ci = (0.35, 0.55, 0.1) et di = (0.3, 1.2, 6.0). Ainsi le 

Potentiel de Molière s’écrit : 

b>c? = �=�C�C
M Ë0.35 ����.� O

�È + 0.55���*.� O
�È + 0.1 ���°.�  O

�ÈÌ           (3.8) 

Le paramètre d’écran utilisé habituellement pour cette fonction est celui de Firsov donné par 

la relation [45] : 

Q"$MRTU = �.±±��a _�
A�== C⁄ D�C= C⁄ IC ¢⁄ (Å)                                          (3.9) 

 

3.6.2. Potentiel de Ziegler, Biersack et Littmark 

C’est un potentiel coulombien écranté qui était proposé par Ziegler, Biersack et 

Littmark. Ils ont effectué des calculs approfondis sur une large gamme de paires d’atomes 
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(522 paires d'atomes), et ont pu extraire une expression analytique approximative pour un 

potentiel moyen dit potentiel universel ou potentiel ZBL. La fonction d’écran Φ est la somme 

de quatre exponentielles [45] : 

Φ A M_Í�¦I = ∑ 3$��>uªM _Í�¦⁄ ?a$Ê*                                   (3.10) 

Les valeurs des coefficients ci et di sont ci = (0.028171, 0.28022, 0.50986, 0.18175) et 

di = (0.20162, 0.4029, 0.94229, 3.1998). Le rayon d’écran, aZBL, a pour expression [45] : 

Q��� = �.±±�� _��=�.C¢D�C�.C¢                                            (3.11) 

Le potentiel ZBL s’écrit donc : 

b>c? = �=�C�C
M ∑ 3$��>uªM _Í�¦⁄ ?a$Ê*                           (3.12) 

3.6.3. Potentiel moyen modifié de Lenz-Jensen 

Le potentiel moyen modifié de Lenz-Jensen est un potentiel utilisé extensivement dans 

la simulation des cascades de déplacements, au même titre que les potentiels de Molière et 

ZBL. Il a été développé par Nakagawa et Yamamura par des calculs similaires à ceux du 

potentiel ZBL avec des corrections relativistes. Il a pour expression [59-63] : 

V>c? = �=�CM ��Ï=� O�ÐÈ¦ÑDÏC� O�ÐÈ¦Ñ¢ C⁄ �Ï¢� O�ÐÈ¦ÑC
                              (3.13) 

où aAMLJ est le paramètre d’écran qui est fonction des numéros atomiques Z1 et Z2 et estimé 

dans le programme de la relation : 

QEÒ�Ó = �.±±�� _�
��=�.¢��DÔC�.¢�� C ¢⁄  ,                                           (3.14) 

et les paramètres α1, α2 et α3 ont pour expressions : 
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³́µ
¶́ Õ* = 1.51 

Õ� = 0.763 A�=�.= ²DÔC�.= ²
�=�.¢��DÔC�.¢��I

Õ� = 0.191 A�=�.��=×DÔC�.��=×
�=�.¢��DÔC�.¢�� Ia �⁄

9.                                    (3.15) 

Contrairement aux coefficients ci et di du potentiel ZBL, les Õ$ du potentiel AMLJ dépendent 

des numéros atomiques des deux atomes en interaction.  

 

3.6.4. Potentiel de Born-Mayer 

C’est un potentiel répulsif, de forme exponentielle. Les paramètres de ce potentiel 

utilisés par Marlowe se basent sur les relations données par Anderson et Sigmund [45] : 

b>c? = :�Ò��M _�È⁄ ,                                              (3.16) 

avec 

Ø:�Ò = 52 >�*��?� a⁄ �b
Q�Ò = 0.219 Å 9.                                            (3.17) 

 

3.6.5. Potentiel de Morse 

Il est composé de deux fonctions exponentielles [45] : 

b>c? = Ù���Ï>M�M�? − 2Ù��Ï>M�M�?.                     (3.18) 

Le premier terme représente la partie répulsive du potentiel, alors que le second terme domine 

pour les grandes valeurs de c. Le paramètre Õ contrôle la largeur du puits de potentiel alors 

que Ù (exprimé en eV) mesure sa profondeur. Le paramètre c� est la distance de séparation 

entre les deux atomes pour laquelle le potentiel atteint son minimum. Le potentiel devient 

répulsif à c = c� − ��2 Õ⁄ . Les paramètres de ce potentiel pour certains matériaux sont donnés 

par Girifalco et Weizer [64] et Harrison [65]. 



 

 

Chapitre 3 :Programme Marlowe 

48 

 

3.7. Energie inélastique perdue 

La perte d’énergie inélastique due à l’excitation des électrons du projectile et des 

atomes du milieu se divise en deux parties :  

� Partie non locale : dans ce cas, la perte d’énergie électronique dépend uniquement de 

l’énergie cinétique du projectile, ,. Elle est estimée, dans Marlowe, à partir de l’expression 

donnée par la théorie LSS [53, 66, 67] : 

− u<u` = ¥√,,                                                 (3.19) 

avec  

¥ = 8x√2Q�ℏ �=�  ⁄ �C
A�=C ¢⁄ D�CC ¢⁄ I¢ C⁄

*
√^=.                                (3.20) 

� Partie locale : la perte d’énergie électronique dépend non seulement de l’énergie de la 

particule mais aussi de la distance de séparation entre le projectile et l’atome cible. Marlowe 

met à la disposition de l’utilisateur deux modèles pour l’évaluer. le modèle de Firsov [68] 

avec la correction de Robinson-Torrens [46] et le modèle de Oen-Robinson [69]. Pour la 

première approche, la perte d’énergie dans une seule collision est donnée par [45] : 

-">5, ,? =  Ï=C√<
m*D�=Cv>R,<?nÚ >�b?,                                     (3.21) 

avec  

Õ*� = 0.61 A �ℏ
l_�I A �

^=I* �⁄ A¿ lC
*�±I* �⁄ >�* + ��?* �⁄ ��b* �⁄   ,        (3.22) 

et 

�*� = A�.�±�
�_� I A*�±

¿ lCI* �⁄ >�* + ��?* �⁄ �Å�* .               (3.23) 
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La validité de la relation (3.21) est dictée par la condition , < 24.97)*�*a �⁄ m¥�bn. 
Dans le deuxième modèle, la dépendance à la distance minimale d’approche R est en 

exponentielle suivant la relation [45] : 

-Ûv>5, ,? = ¥√, A ÜC
�l_ÈC I ��ÝÞ>p,�?

�=C ,                              (3.24) 

où a12 est le rayon d’écran du potentiel utilisé et ß = 0.3.  

Marlowe offre la possibilité d’inclure dans la simulation les deux parties locale et non-

locale de la perte d’énergie, de tenir compte de l’une d’elles seulement ou de les omettre 

toutes les deux. 

 

3.8. Vibrations thermiques 

Marlowe dispose d’une procédure qui traite les vibrations thermiques des atomes du 

réseau si désiré. Des déplacements non corrélés sont choisis aléatoirement le long des axes de 

coordonnées, suivant une distribution normale. Aucune corrélation n’existe entre les 

déplacements des atomes voisins. La variance de la distribution peut être fixée par l’utilisateur 

ou évaluée par Marlowe à partir du modèle de Debye [70]. Dans ce dernier cas, la donnée de 

la température de Debye et la température du cristal est nécessaire.  

 

3.9. Défauts ponctuels 

Dans les simulations par Marlowe, la valeur affectée à l’énergie de liaison d’un atome 

diffère suivant le phénomène de collision traité. Lorsqu’il s’agit d’un déplacement d’un atome 

du réseau, l’énergie de liaison est prise égale à l’énergie de cohésion du matériau. Sa valeur 

est de quelques électron-volt. Pour un phénomène de remplacement, l’énergie de liaison est de 
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quelques dixièmes d’électron-volt. Lorsqu’il s’agit d’un redéplacement, l’énergie de liaison 

est supposée être nulle. L’énergie de coupure, Ec, est prise égale à l’énergie de cohésion. 

Lorsqu’il ne reste dans la cascade aucun atome avec une énergie cinétique supérieure à 

l’énergie de coupure Ec, le programme construit une fonction de distribution qui donne le 

nombre de paires de Frenkel en fonction de la distance de séparation interstitiel-lacune. Il 

cherche la plus courte distance de séparation interstitiel-lacune dans la cascade, puis la 

distance suivante et ainsi de suite jusqu’à ce que tous les interstitiels et les lacunes produits 

soient appariés. Lorsque l’interstitiel est issu du site avec lequel il est apparié, la paire est dite 

« corrélée ». Autrement, elle est dite « non-corrélée » [53]. 

 

3.10. Volume de la cascade 

Il est important dans l’étude des dommages causés par irradiation, de faire une 

estimation du volume de la région endommagée. La méthode la plus utilisée pour estimer 

l’étendue spatiale des dommages consiste à substituer à la cascade un ellipsoïde défini par les 

longueurs de ses trois axes principaux. Le volume de la zone endommagée ou de la cascade 

est alors approché par le volume de l’ellipsoïde.  

La méthode statistique d’analyse en composantes principales permet, à partir des 

positions des défauts ponctuels, de trouver la longueur et l’orientation spatiale des axes 

principaux de l’ellipsoïde [5, 45, 71]. Désignons par � le nombre de défauts permanents 

produits (assimilés à des points), par à le barycentre de ces points et par c(� le vecteur position 

reliant à au point ¥. Soit á'( un vecteur unitaire (á'(. á'( = 1). La projection de c(� sur á'( est 

donnée par á'(. c(�. La variance de la distribution des défauts est donnée par : 

�� = ∑ >á'(. c(�?���Ê* .                                               (3.25) 
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On cherche l’orientation du vecteur á'( de sorte à maximiser la grandeur ��. En introduisant la 

matrice : 

i = ∑ c�$c�â��Ê* Q+�3  7, ã = 1, 3                                (3.26) 

où i, j désignent les coordonnées 0, 1 et ä du kème point, l’expression peut s’écrire sous la 

forme : 

�� = á'( i á'(                                                  (3.27) 

où i est une matrice 3x3 réelle, symétrique et proportionnelle à la matrice des covariances 

des défauts ponctuels. Pour maximiser ��, nous annulons les dérivées de �� par rapport aux 

composantes de á'(. Ceci conduit à la relation : 

iá'( = Õ�á'(                                                 (3.28) 

Cette relation montre que le vecteur á'( est un vecteur propre de la matrice i associé à la valeur 

propre Õ� (ou ��). Les vecteurs +( et å''( (qui définissent avec á'( un trièdre orthogonal) sont 

aussi des vecteurs propres de i associés aux valeurs propres �� et ß�. La forme de la cascade 

de déplacement (ou de la zone endommagée) est décrite par l’ellipsoïde dont les directions 

des axes principaux sont données par á'(, +( et å''( et les longueurs de ses  demi-axes sont Õ, � et 

ß. Le volume de l’ellipsoïde, et donc le volume approché de la cascade, est calculé aisément à 

partir des longueurs de ses demi-axes : 

b = a
� xÕ�ß                                            (3.29) 

et l’anisotropie est évaluée à partir des rapports Õ ß⁄ , � ß⁄  et Õ �⁄ .  
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L’application de l’analyse en composantes principales sur chaque cascade permet de 

construire une distribution des volumes et d’en tirer des conclusions concernant l’étendue des 

dommages causé par l’irradiation. 
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4.1. Introduction 

Dans ce chapitre, nous exposons les résultats de la simulation de l'irradiation du 

tungstène en utilisant le code Marlowe qui est basé sur le modèle de l’approximation des 

collisions binaires. Notre étude des dommages induits par irradiation dans le tungstène 

comporte le calcul du nombre d’atomes déplacés, le nombre de paires de Frenkel qui 

subsistent à la fin de la cascade, leur distribution spatiale, la distribution spatiale des lacunes 

et des interstitiels. Elle comporte, également, l’estimation de l’étendue du dégât dans le 

matériau en calculant le volume de la zone endommagée.  

 Dans la simulation de l’irradiation du tungstène, 5000 cascades ont été générées. Ce 

nombre important d’échantillons nous permettra d’accumuler une quantité importante de 

statistiques nécessaire à une étude adéquate des caractéristiques de la cascade de 

déplacements. Chaque cascade est initiée par un primaire (qui est un atome du réseau) lancé 

avec une énergie cinétique de 20 keV. L’irradiation est donc interne. La direction initiale de 

mouvement du primaire est sélectionnée de façon isotrope dans tout l’espace. Les potentiels 

utilisés dans la simulation sont des potentiels de paires de type répulsifs. Les déplacements 

thermiques des atomes du réseau autour de leurs positions d’équilibre sont décrits par le 

modèle de Debye. Toutes les collisions avec un paramètre d’impact inférieur ou égal au 

paramètre d'impact maximum smax sont évaluées. Pour qu’un atome du réseau heurté soit 

considéré en mouvement, il doit surmonter une énergie de liaison égale à l’énergie de 

cohésion du matériau notée Eth. Les énergies de liaison des atomes cibles dans les événements 

de remplacement et redéplacement sont dénotées, respectivement par Er et Eb. L’énergie de 

coupure au-dessous de laquelle un atome est considéré immobile est désignée par Ec.  
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4.2. Paramètres de simulation

Le tungstène est un métal de transition lourd qui appartient à la classe des métaux 

réfractaires. Sa température de fusion est 3422

une masse atomique m=183.84 uma

une constante du réseau a0 = 3.1652 

 

Figure 4.1. Maille élémentaire du tungstène.

 

Les potentiels de paires utilisés dans la simulation pour modéliser les 

les atomes du tungstène sont l’approximation de Molière au potentiel de Thomas

potentiel universel ou ZBL. Ils sont de type répulsif et leurs expressions sont données par 

(3.8) et (3.12). La variation de ces potentiels en fon

illustrée sur la figure 4.2. Il apparait que le potentiel ZBL, pour une valeur donnée de 

séparation entre deux atomes, est plus répulsif que le potentiel de Molière. Les paramètres 

d’écran de ces potentiels sont 

le programme à partir des relations (3.9) et (3.11)

peut faire est réglé par le paramètr

énergies de liaison utilisées sont 

l’énergie de coupure est Ec =

Paramètres de simulation 

Le tungstène est un métal de transition lourd qui appartient à la classe des métaux 

réfractaires. Sa température de fusion est 3422 °C[13-15]. Il a un numéro atomique 

183.84 uma [12]. Il a une structure cristalline cubique centrée avec 

3.1652 Å [72] (voir figure 4.1). 

 

Figure 4.1. Maille élémentaire du tungstène. 

Les potentiels de paires utilisés dans la simulation pour modéliser les 

du tungstène sont l’approximation de Molière au potentiel de Thomas

potentiel universel ou ZBL. Ils sont de type répulsif et leurs expressions sont données par 

(3.8) et (3.12). La variation de ces potentiels en fonction de la distance interatomique est 

illustrée sur la figure 4.2. Il apparait que le potentiel ZBL, pour une valeur donnée de 

séparation entre deux atomes, est plus répulsif que le potentiel de Molière. Les paramètres 

d’écran de ces potentiels sont aZBL = 0.0870463 Å et aM = 0.0702975 Å. Ils sont évalués par 

le programme à partir des relations (3.9) et (3.11). Le nombre de collisions qu’un project

peut faire est réglé par le paramètre d'impact maximum qui est fixé à 

son utilisées sont Eth = 8.9 eV [36], Eb = 0 eV et Er =

= Eth. Les simulations sont effectuées pour une température du 
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Le tungstène est un métal de transition lourd qui appartient à la classe des métaux 

Il a un numéro atomique Z = 74 et 

. Il a une structure cristalline cubique centrée avec 

Les potentiels de paires utilisés dans la simulation pour modéliser les interactions entre 

du tungstène sont l’approximation de Molière au potentiel de Thomas-Fermi et le 

potentiel universel ou ZBL. Ils sont de type répulsif et leurs expressions sont données par 

ction de la distance interatomique est 

illustrée sur la figure 4.2. Il apparait que le potentiel ZBL, pour une valeur donnée de 

séparation entre deux atomes, est plus répulsif que le potentiel de Molière. Les paramètres 

Å. Ils sont évalués par 

Le nombre de collisions qu’un projectile 

à smax = 0.71 a0. Les 

= 0.2 eV alors que 

. Les simulations sont effectuées pour une température du 
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matériau de 300 K. La température de Debye du tungstène à la température ambiante est 

TD = 312 K [73]. 

 

 

Figure  4.2. Potentiels ZBL et Molière entre deux atomes de tungstène.   

 

4.3. Energie cinétique 

La cascade de déplacements dans le tungstène est initiée par un primaire d’énergie 

cinétique de 20 keV lancé d’un site du cristal. Cette énergie est dissipée durant le 

développement de la cascade par plusieurs mécanismes. L’évolution temporelle de cette 

énergie en fonction du temps est montrée sur la figure 4.3. Les collisions élastiques que font 

le primaire et les atomes déplacés avec le reste des atomes du réseau constituent le mécanisme 

le plus important de la perte d’énergie. Dans chaque déplacement atomique une énergie de 8.9 

eV est consommée. Une partie de l’énergie cinétique disponible dans la cascade est perdue 

dans les collisions inélastiques qui se traduisent par l’excitation des électrons des atomes 
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impliqués dans les chocs atomiques. Une dernière partie de l’énergie est dissipée dans des 

collisions où l’énergie transmise aux atomes cibles est inférieure à l’énergie de liaison de 

déplacement. Dans ce cas, l’énergie acquise est dissipée sous forme de chaleur. Tous ces 

mécanismes de perte d’énergie font que l’énergie cinétique initiale du primaire (20 keV) 

apportée à la cascade décroit avec le temps jusqu’à son épuisement. Il apparait de la figure 4.3 

que la dissipation de d’énergie dans des cascades de déplacements simulées avec le potentiel 

ZBL se fait plus rapidement que dans celles simulées avec le potentiel de Molière.   

 

 

Figure  4.3. Energie cinétique d’une cascade de 20 keV en fonction du temps dans le tungstène. 
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4.4. Atomes en mouvement  

La figure 4.4 illustre le nombre moyen d’atomes en mouvement dans le tungstène 

irradié en fonction du temps. On présente les résultats pour les potentiels ZBL et Molière. 

Durant les premiers instants du développement de la cascade, le primaire déplace les atomes 

du réseau se trouvant le long de son passage. Ce qui se traduit par un début d’augmentation du 

nombre d’atomes en mouvement. Cet accroissement s’accélère lorsque les atomes secondaires 

déplacent leurs adjacents et les atomes arrêtés de la cascade sont heurtés et mis en 

mouvement. Cette tendance se maintiendra jusqu’à atteindre un maximum à environ 0.12 ps 

pour les deux potentiels. Mais à cause de la dissipation de l’énergie des atomes mobiles, 

essentiellement, dans les collisions élastiques et l’excitation électronique, leur énergie 

cinétique décroit continuellement  jusqu’à atteindre l’énergie de coupure au dessous de la 

quelle l’atome est considéré comme arrêté. On enregistre, alors, une baisse du nombre 

d'atomes en mouvement. On constate à partir des résultats que le développement temporel 

d’une cascade de déplacements dépend fortement du potentiel. Il est clair qu’un modèle de 

simulation avec le potentiel de Molière prédit un temps d’expansion des cascades plus long 

que celui avec le potentiel ZBL. Dans tous les cas, le temps d’expansion d’une cascade de 

déplacements ne dure que quelques dixièmes de picoseconde. Ce qui est en parfait accord 

avec le résultat trouvé pour la dissipation d’énergie dans la section 4.3.  
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Figure  4.4. Nombre moyen d’atomes en mouvement dans une cascade de 20 keV dans le tungstène. 

 

4.5. Atomes déplacés 

Dans l’étude des défauts induits par irradiation, il est primordial de calculer le nombre 

d’atomes du réseau déplacés dans une cascade car ceux-ci sont à la base de la création des 

interstitiels et des lacunes. La figure 4.5 montre le nombre d'atomes du tungstène déplacés 

dans des intervalles de temps réguliers de 20 fs pour le potentiel ZBL et 40 fs pour le potentiel 

de Molière. Deux phases sont à distinguer dans ces histogrammes : dans la première phase, il 

y a une augmentation du nombre d’atomes déplacés. Ceci reflète le fait que les atomes en 

mouvement qui sont de plus en plus nombreux ont suffisamment d’énergie pour déloger les 

atomes de leurs sites du réseau. Le maximum du nombre d’atomes déplacés est atteint pour le 

potentiel ZBL entre les instants 0.06 ps et 0.08 ps et pour le potentiel de Molière entre 0.08 et 

0.12 ps à compter du début de la cascade. À chaque collision, les projectiles perdent de leur  
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Figure  4.5. Histogramme d’atomes déplacés dans une cascade de 20 keV dans le tungstène. 

 

énergie, ce qui fait qu’avec le temps, il y aura affaiblissement de l’énergie transmise aux 

atomes cibles. La deuxième phase est caractérisée par une diminution de ce nombre. À long 

terme, les projectiles ne seront plus en mesure de transmettre aux atomes du réseau l’énergie 

nécessaire pour leur déplacement. Les atomes déplacés deviendront de plus en plus rares et 

leur somme cumulée qui est illustrée sur la figure 4.6 finira par devenir constante dans le 

temps. 

Les résultats de la simulation indiquent que le nombre d’atomes déplacés est 

notablement sensible au potentiel utilisé. En effet, à la fin de la cascade, ce nombre pour le 

potentiel ZBL est plus faible d’environ 25% que celui pour le potentiel de Molière. 
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Figure  4.6. Somme cumulée d’atomes déplacés dans une cascade de 20 keV dans le tungstène. 

 

4.6. Paires de Frenkel  

À la fin de la cascade, des lacunes et des interstitiels sont produits. Ces défauts 

ponctuels ne constituent pas tous des défauts permanents. En effet, le destin final d’une paire 

de Frenkel dépend de la distance de séparation entre la lacune et l’interstitiel. Les atomes 

déplacés pendant la phase balistique qui s’immobilisent à proximité immédiate des lacunes se 

recombinent avec celles-ci. La diffusion thermique des lacunes et des interstitiels dans le 

matériau joue, également, un rôle important dans le processus de guérison qui se produit à la 

fin de la cascade. Il est bien établi dans les études des dommages induits par irradiation que 
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les défauts de Frenkel permanents sont beaucoup moins nombreux que les déplacements 

initiaux. La BCA n’intègre pas la diffusion thermique des défauts dans son modèle. Pour 

prendre en considération le phénomène de recombinaison, on introduit un volume d’instabilité 

[5, 9, 50, 51]. On considère alors qu'une paire de Frenkel est stable si la distance de séparation 

interstitiel-lacune, rVI, est supérieure au rayon rV de ce volume d'instabilité (appelé aussi 

rayon de recombinaison). Autrement, il y a recombinaison entre les membres de la paire et 

elle ne sera pas comptée parmi les défauts permanents. La recombinaison ainsi définie est 

athermique et isotrope.  

À partir des positions des défauts, Marlowe construit une fonction de distribution des 

paires de Frenkel en fonction de la distance de séparation rVI. Elle représente, pour une valeur 

donnée de rVI, le nombre de paires de Frenkel de distance de séparation supérieure à rVI. Une 

telle fonction est construite pour les paires corrélées et les paires non corrélées. Les résultats 

montrent clairement que les paires de Frenkel corrélées sont en nombre négligeables par 

rapport aux paires non corrélées. Ceci traduit le fait que la plupart des atomes déplacés ont 

terminé leurs parcours loin de leurs sites d’origine.  

La figure 4.7 montre le nombre total de paires de Frenkel (corrélées et non corrélées) 

en fonction de la distance de séparation rVI pour les potentiels ZBL et Molière. On constate 

une diminution rapide du nombre total de paires de Frenkel lorsque rVI augmente. Ainsi, un 

nombre conséquent de défauts est éliminé pour des valeurs faibles de rVI. Ceci indique qu’un 

grand nombre d’interstitiels sont immobilisés très proches des lacunes.  
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Figure 4.7. Nombre total de paires de Frenkel dans une cascade de 20 keV dans le tungstène. 

  

Afin de déterminer avec précision le rayon de recombinaison, nous avons utilisé le 

nombre de paires de Frenkel stables calculé par Caturla et al. [21] en utilisant la dynamique 

moléculaire. Selon leurs résultats, un primaire lancé avec une énergie cinétique de 20 keV 

produit en moyenne 18 paires de Frenkel permanentes dans le tungstène. Nous avons essayé 

de reproduire le même résultat en changeant le rayon de recombinaison dans  Marlowe. Nous 

avons accumulé les statistiques pour 5000 cascades et ce pour les deux potentiels. Les 

meilleurs résultats sont obtenus pour les rayons de recombinaison 5.30a0 et 8.50a0 

respectivement pour les potentiels de ZBL et Molière. Pour le premier potentiel, sur un 

nombre moyen de 337 atomes déplacés (et lacunes), il y a 5.34% seulement qui constituent 

des défauts de Frenkel permanents. Pour le potentiel de Molière, le taux est 4%. Ceci indique 
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que la plupart des défauts ponctuels créés dans la phase balistique ne survivent pas à la 

recombinaison.  

 

4.7. Séquences de remplacements 

Les séquences de remplacements est un phénomène qui se produit dans les matériaux 

irradiés à structure cristalline ordonnée le plus souvent à basse énergie et suivant les rangées 

atomiques à bas indices. Dans le cas du tungstène, elles emportent à elles seules 32% de 

l’énergie initiale du primaire dans le cas du potentiel ZBL. Lorsque le potentiel de Molière est 

utilisé, le taux est d’environ 37%. La longueur d’une séquence est définie par le nombre de 

remplacements effectués dans cette séquence. Lorsque les RCS sont longues, elles peuvent 

contribuer efficacement à la production des paires de Frenkel stables. En effet, dans ce cas, le 

dernier atome de la séquence est amené dans une position interstitielle lointaine de la lacune 

créée au début de la séquence. Ainsi, la recombinaison des deux défauts devient moins 

probable.  

Nous avons étudié, dans le cas de l’irradiation du tungstène, la distribution en 

longueur des séquences de remplacements. Les résultats des simulations sont portés sur la 

figure 4.8. Ils montrent que les longueurs des RCS sont influencées par le potentiel. Elles sont 

clairement plus nombreuses et plus longues pour le potentiel de Molière. Toutefois les RCS 

ne se propagent pas sur de longues distances dans le tungstène. Pour une cascade de 20 keV 

simulée avec le potentiel ZBL, les séquences de longueurs 3 et 4 ne représentent que 4.43 % 

et 2.02 % du nombre total des RCS produites, respectivement. Pour un modèle de simulation 

avec le potentiel de Molière, les taux des séquences de longueurs 3 et 4 sont respectivement 

7.20% et 3.84%.  
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Figure 4.8. Distribution des RCS en fonction de leur longueur dans le tungstène. 

 

4.8. Distribution spatiale des défauts 

La répartition spatiale des défauts ponctuels produits suite à l’irradiation d’un matériau 

est une question qui a été étudiée analytiquement par Brinkman [74]. C’était le premier, en 

1954, à proposer le concept de cascade de déplacements. Peu après, Seeger a suggéré qu’une 

particule énergétique traversant un milieu matériel crée durant son passage une région 

fortement endommagée et très chaude [75]. Cette région est composée d’une zone centrale 

riche en lacunes, et d’une périphérie formée principalement d’interstitiels. 

Marlowe permet, à partir des positions des lacunes et d’interstitiels, d’examiner la 

configuration spatiale finale d’une cascade de déplacements. La figure 4.9 donne une 

représentation visuelle de la distribution spatiale des défauts permanents d’une cascade de 

déplacements de 20 keV dans le tungstène. On retrouve bien l’image de Brinkman. Il y a 
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séparation entre les deux types de défauts ponctuels. Les lacunes occupent majoritairement 

une région centrale qui est le cœur de la cascade. Elles sont entourées par une couronne 

peuplée par les atomes déplacés. 

 

Figure 4.9. Distribution spatiale des défauts permanents dans une cascade de 20 keV dans le tungstène. 

 

4.9. Volume de la cascade 

Pour estimer l'étendue spatiale des dommages induits par irradiation du tungstène, 

nous avons fait recours à la technique d’analyse en composantes principales. Appliquée à 

chacune des 5000 cascades de déplacements, elle permet d'associer à chaque cascade un 

ellipsoïde. Le volume de la cascade est approché par le volume de l’ellipsoïde. Une 

distribution des volumes peut être faite pour l’ensemble des 5000 cascades.  

La figure 4.10 illustre de telles distributions obtenues pour des primaires de 20 keV 

pour les potentiels ZBL et Molière. Nous constatons que les deux distributions s’écartent 
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d’une distribution normale. Elles sont larges et asymétriques avec des queues étirées vers les 

volumes les plus élevés. Les volumes sont dispersés sur une large plage de valeurs montrant 

une forte variabilité. La différence entre les volumes moyens et les volumes les plus probables 

est significative. La différence entre les configurations finales des cascades initiées avec les 

mêmes conditions initiales peut être attribuée au caractère aléatoire des collisions atomiques. 

Nous constatons, également, que les distributions sont notablement sensibles au potentiel 

interatomique utilisé. Il apparait que l’utilisation du potentiel ZBL dans la simulation conduit 

à des cascades moins volumineuses que si l’on utilisait le potentiel de Molière. L’intervalle de 

la classe modale de la distribution avec ZBL est 400 à 450Q��, alors qu’il est pour le cas du 

potentiel de Molière 900 à 950Q��.    

 

 

Figure 4.10. Distributions de volumes dans l’irradiation du tungstène par un primaire de 20 keV. 
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Conclusion générale 

 

Le tungstène est un métal de transition réfractaire doté de propriétés physiques et 

chimiques attrayantes qui trouvent des applications dans de domaines très variés, notamment  

l’aérospatiale et le nucléaire. Dans cette étude, nous avons essayé de connaitre la réponse de 

ce matériau lorsqu’il est exposé à des radiations. Nous avons examiné précisément la 

production des défauts ponctuels, leur distribution spatiale et le volume de la région 

endommagée par l’irradiation. Pour parvenir à nos objectifs, nous avons simulé l’irradiation 

de ce métal en générant des cascades de déplacements par le programme Marlowe. Le modèle 

sur lequel se base ce code est l’approximation des collisions binaires. Il permet par sa rapidité 

d’accumuler une quantité importante de statistiques nécessaires à une étude adéquate des 

caractéristiques des cascades. Les cascades sont initiées par des primaires lancés à partir d’un 

site du réseau par une énergie cinétique de 20 keV. Les potentiels de paires utilisés pour 

modéliser les interactions entre les atomes du tungstène sont le potentiel de Ziegler-Biersack-

Littmark et le potentiel de Molière. La perte d’énergie électronique est estimée par le modèle 

LSS. 

 Les résultats des simulations indiquent que la fraction des atomes déplacés qui 

survivent à la recombinaison est très petite. Ce qui montre que la majorité des atomes 

déplacés finissent leur parcours à proximité des sites vacants. La configuration spatiale des 

cascades confirme l’image de Brinkman, à savoir la formation d’une zone centrale dépeuplée 

d’atomes entourée par une couronne constituée d’interstitiels. Les séquences de 

remplacements se propagent sur de courtes distances dans ce matériau. Les distributions de 

volumes sont caractérisées par une asymétrie prononcée. La dépendance de diverses quantités 

étudiées au potentiel est notable. Il apparait qu’un modèle de simulation avec le potentiel de 
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Molière prédit plus d’atomes déplacés, des séquences de remplacements plus longues et des 

cascades plus volumineuses qu’un modèle de simulation avec le potentiel ZBL. 

Au terme de cette étude, nous espérons avoir apporté une contribution appréciable à 

l’étude des défauts induits par irradiation dans le tungstène. Nous espérons qu’elle aidera à la 

compréhension des mécanismes de formation des défauts dans ce matériau. Il est intéressent 

de l’étendre à des domaines d’énergies plus élevées, d’examiner la formation des amas et leur 

évolution en des dislocations et des cavités et leurs effets sur le vieillissement du matériau.  
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Appendice 

 

 

Energie cinétique des atomes en mouvement dans une cascade de 20 keV dans le tungstène 

 Energie cinétique de la cascade (eV) 
 

Temps 
(ps) 

Potentiel ZBL Potentiel de Molière 

0.00 20000 20000 
0.02 19055.9 19219.5 
0.04 18010.3 18427.1 
0.06 16527.4 17338.5 
0.08 14400.4 15784.5 
0.10 11707.3 13771.8 
0.12 8765.06 11462.9 
0.14 6022.51 9089.82 
0.16 3824.65 6894.67 
0.18 2307.34 5045.35 
0.20 1363.55 3603.87 
0.22 815.01 2548.43 
0.24 501.66 1808.58 
0.26 320.742 1302.91 
0.28 214.305 957.012 
0.30 149.041 718.732 
0.32 106.831 550.534 
0.34 78.7142 428.654 
0.36 59.8938 338.387 
0.38 46.7536 269.347 
0.40 37.6008 216.594 
0.42 31.0009 175.711 
0.44 26.0169 143.04 
0.46 22.5268 117.271 
0.48 19.7114 96.419 
0.50 17.4105 80.1659 
0.52 15.3091 66.902 
0.54 13.4677 55.9798 
0.56 11.7673 47.3281 
0.58 10.2648 40.0204 
0.6 9.0016 34.0905 
0.62 7.95153 29.1379 
0.64 7.11593 25.1067 
0.66 6.3782 21.7333 
0.68 5.73096 19.011 
0.70 5.23216 16.7174 
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Nombre moyen d’atomes en mouvement dans une cascade de 20 keV dans le tungstène 

 Nombre moyen d’atomes en mouvement 
 

Temps 
(ps) 

Potentiel ZBL Temps (ps) Potentiel de Molière 

0.00 0.00 0.00 0.00 
0.02 13.5732 0.04 45.382 
0.04 48.4234 0.08 173.8278 
0.06 106.3236 0.12 283.558 
0.08 171.3384 0.16 262.4424 
0.10 215.2536 0.20 167.8886 
0.12 217.4098 0.24 89.8048 
0.14 181.4442 0.28 47.273 
0.16 128.724 0.32 26.4296 
0.18 81.0036 0.36 15.7994 
0.20 47.4142 0.40 9.8524 
0.22 27.1032 0.44 6.296 
0.24 15.5394 0.48 4.0624 
0.26 9.1818 0.52 2.662 
0.28 5.616 0.56 1.742 
0.30 3.6172 0.60 1.1338 
0.32 2.4334 0.64 0.7322 
0.34 1.6758 0.68 0.4724 
0.36 1.2158 0.72 0.3142 
0.38 0.8964 0.76 0.204 
0.40 0.691 0.80 0.1364 
0.42 0.5538 0.84 0.0928 
0.44 0.4444 0.88 0.0672 
0.46 0.387 0.92 0.0466 
0.48 0.3444 0.96 0.0346 
0.50 0.319 1.00 0.0226 
0.52 0.3024 1.04 0.019 
0.54 0.2856 1.08 0.0164 
0.56 0.2666 1.12 0.0144 
0.58 0.2468 1.16 0.0116 
0.6 0.2276 1.20 0.0104 
0.62 0.205 1.24 0.0106 
0.64 0.1906 1.28 0.011 
0.66 0.1756 1.32 0.0102 
0.68 0.1638 1.36 0.0094 
0.70 0.1562 1.40 0.0088 
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Nombre d’atomes déplacés dans une cascade de 20 keV dans le tungstène 

 Nombre d’atomes déplacés dans un intervalle de 
temps ∆P 

 ∆P 
(ps) 

Potentiel ZBL ∆P (ps) Potentiel de Molière 

0.02 11.9418 0.04 43.2194 
0.04 30.1656 0.08 129.1586 
0.06 52.5224 0.12 149.5168 
0.08 66.489 0.16 83.8964 
0.10 63.252 0.20 28.3516 
0.12 47.0628 0.24 8.087 
0.14 28.797 0.28 2.9344 
0.16 15.6138 0.32 1.4764 
0.18 8.339 0.36 0.9028 
0.20 4.7596 0.40 0.5888 
0.22 2.8222 0.44 0.358 
0.24 1.7164 0.48 0.2448 
0.26 1.0906 0.52 0.1602 
0.28 0.6778 0.56 0.1132 
0.30 0.4542 0.60 0.0832 
0.32 0.305 0.64 0.062 
0.34 0.2096 0.68 0.0444 
0.36 0.1534 0.72 0.0368 
0.38 0.1066 0.76 0.0212 
0.40 0.0838 0.80 0.0196 
0.42 0.052 0.84 0.0118 
0.44 0.0448 0.88 0.0102 
0.46 0.0408 0.92 0.0062 
0.48 0.0364 0.96 0.004 
0.50 0.0342 1.00 0.004 
0.52 0.0346 1.04 0.0022 
0.54 0.0256 1.08 0.0026 
0.56 0.0268 1.12 0.0014 
0.58 0.0196 1.16 0.0010 
0.60 0.0162 1.20 0.0012 
0.62 0.0136 1.24 0.0018 
0.64 0.0118 1.28 0.0014 
0.66 0.0094 1.32 0.0014 
0.68 0.009 1.36 0.0014 
0.70 0.0106 1.40 0.0008 
0.72 0.01 1.44 0.0012 
0.74 0.0102 1.48 0.0024 
0.76 0.0104 1.52 0.0014 
0.78 0.011 1.56 0.0016 
0.80 0.0082 1.60 0.0010 
0.82 0.0082 1.64 0.0016 
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Somme cumulée d’atomes déplacés dans une cascade de 20 keV dans le tungstène 

 Nombre total d’atomes déplacés 
 

Temps 
(ps) 

Potentiel ZBL Temps (ps) Potentiel de Molière 

0.00 0.00 0.00 0.00 
0.02 11.9418 0.04 43.2194 
0.04 42.1074 0.08 172.378 
0.06 94.6298 0.12 321.8948 
0.08 161.1188 0.16 405.7912 
0.10 224.3708 0.20 434.1428 
0.12 271.4336 0.24 442.2298 
0.14 300.2306 0.28 445.1642 
0.16 315.8444 0.32 446.6406 
0.18 324.1834 0.36 447.5434 
0.20 328.943 0.40 448.1322 
0.22 331.7652 0.44 448.4902 
0.24 333.4816 0.48 448.735 
0.26 334.5722 0.52 448.8952 
0.28 335.25 0.56 449.0084 
0.30 335.7042 0.60 449.0916 
0.32 336.0092 0.64 449.1536 
0.34 336.2188 0.68 449.198 
0.36 336.3722 0.72 449.2348 
0.38 336.4788 0.76 449.256 
0.40 336.5626 0.80 449.2756 
0.42 336.6146 0.84 449.2874 
0.44 336.6594 0.88 449.2976 
0.46 336.7002 0.92 449.3038 
0.48 336.7366 0.96 449.3078 
0.50 336.7708 1.00 449.3118 
0.52 336.8054 1.04 449.314 
0.54 336.831 1.08 449.3166 
0.56 336.8578 1.12 449.318 
0.58 336.8774 1.16 449.319 
0.60 336.8936 1.20 449.3202 
0.62 336.9072 1.24 449.322 
0.64 336.919 1.28 449.3234 
0.66 336.9284 1.32 449.3248 
0.68 336.9374 1.36 449.3262 
0.70 336.948 1.40 449.327 
0.72 336.958 1.44 449.3282 
0.74 336.9682 1.48 449.3306 
0.76 336.9786 1.52 449.332 
0.78 336.9896 1.56 449.3336 
0.80 336.9978 1.60 449.3346 
0.82 337.006 1.64 449.3362 
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Nombre de paires de Frenkel produites dans une cascade de 20 keV dans le tungstène 

 Potentiel ZBL Potentiel de Molière c��>Q�? Corrélée Non corrélée Nombre 
total 

Corrélée Non 
corrélée 

Nombre 
total 

1 0.3364 98.5128 98.8492 0.9622 166.355 167.3172 
1.25 0.3218 98.457 98.7788 0.7046 165.95 166.6546 
1.5 0.2302 97.2668 97.497 0.4292 162.781 163.2102 
1.75 0.098 91.9678 92.0658 0.192 151.785 151.977 
2 0.0328 80.0036 80.0364 0.1076 137.946 138.0536 
2.25 0.0138 68.2782 68.292 0.0418 117.957 117.9988 
2.5 0.0068 62.0356 62.0424 0.0222 106.941 106.9632 
2.75 0.0034 52.3934 52.3968 0.0136 94.6892 94.7028 
3 0.0018 46.6734 46.6752 0.007 83.4908 83.4978 
3.25 0.0012 42.8294 42.8306 0.0046 77.0472 77.0518 
3.5 6E-4 38.0762 38.0768 0.0018 70.3252 70.327 
3.75 4E-4 33.9518 33.9522 0.0014 63.4854 63.4868 
4 2E-4 31.1886 31.1888 6E-4 58.9524 58.953 
4.25 0 28.1816 28.1816 4E-4 54.3296 54.33 
4.5 0 25.864 25.864 4E-4 50.3072 50.3076 
4.75 0 23.8114 23.8114 0 46.9112 46.9112 
5 0 21.5682 21.5682 0 43.399 43.399 
5.25 0 19.955 19.955 0 40.7048 40.7048 
5.5 0 18.6214 18.6214 0 38.4112 38.4112 
5.75 0 17.045 17.045 0 35.6206 35.6206 
6 0 15.8336 15.8336 0 33.5496 33.5496 
6.25 0 14.8028 14.8028 0 31.777 31.777 
6.5 0 13.6392 13.6392 0 29.5794 29.5794 
6.75 0 12.806 12.806 0 27.991 27.991 
7 0 11.921 11.921 0 26.3904 26.3904 
7.25 0 11.065 11.065 0 24.8354 24.8354 
7.5 0 10.358 10.358 0 23.462 23.462 
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Coordonnées des lacunes et des interstitiels produits dans une cascade de 20 keV dans le 
tungstène 

 Potentiel ZBL 
Coordonnées des lacunes Coordonnées des interstitiels 
x y z x y z 
8 3 0 7.7589 -1.8857 -2.1296 
1.5 10.5 4.5 -0.7535 15.7835 3.5046 
4.5 10.5 8.5 10.0309 8.9697 7.3711 
5.5 7.5 2.5 8.1176 3.6416 6.3183 
4 11 9 8.0713 7.5019 12.075 
0 0 0 -4.9401 4.4648 0.496 
7 3 0 10.1073 -2.9255 2.3905 
4.5 8.5 4.5 5.8972 15.503 3.5003 
4 12 10 10.9579 14.5804 10.4221 
5.5 4.5 -0.5 6.9853 7.0052 -7.4687 
5 4 0 9.4998 2.5425 -6.9729 
4 10 8 8.2679 7.7474 16.218 
4 4 0 7.4619 8.5112 -7.9971 
4 7 3 11.9021 13.5464 3.4883 
3 10 8 10.7945 10.4249 14.7231 
1.5 2.5 0.5 -3.7601 2.2683 10.7571 
3.5 6.5 2.5 14.9971 3.5489 1.4439 
2.5 7.5 2.5 -8.9815 15.4611 8.4783 
3 4 1 3.4719 24.9958 10.521 
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Etude des défauts induits par irradiation dans le tungstène 

 

Résumé  

 Nous avons simulé l’irradiation du tungstène en générant des cascades de 

déplacements par le programme Marlowe qui est fondé sur l’approximation des collisions 

binaires. Les cascades, au nombre de 5000, sont initiées par des primaires de 20 keV lancés à 

partir d’un site du réseau. Les collisions nucléaires entre les atomes du tungstène sont 

gouvernées par le potentiel de Ziegler-Biersack-Littmark et l’approximation de Molière au 

potentiel de Thomas-Fermi. Les pertes d’énergies électroniques sont estimées par le modèle 

de Lindhard–Scharff–Schiott. Les déplacements thermiques des atomes du réseau autour de 

leurs positions d’équilibre sont décrits par le modèle de Debye. Les résultats des simulations 

indiquent qu’il y a une dépendance notable du nombre d’atomes déplacés, des séquences de 

remplacements et des volumes des cascades au potentiel interatomique. La fraction des 

atomes déplacés qui survivent à la recombinaison est très petite. Un modèle avec le potentiel 

de Molière favorise plus d’atomes déplacés, des séquences de remplacements plus longues et 

des cascades plus volumineuses. 

 

 

 

Mots clés : Approximation des collisions binaires, tungstène, défaut de Frenkel, cascade de 

déplacements 
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Study of irradiation induced defects in tungesten 

 

 

Abstract 

 We simulated irradiation of tungsten by generating displacement cascades by means of 

the Marlowe program, which is based on the approximation of binary collisions. Samples of 

5000 cascades are initiated by 20 keV primaries launched from lattice sites. Nuclear collisions 

between tungsten atoms are governed by the Ziegler-Biersack-Littmark potential and the 

Molière approximation to the Thomas-Fermi's potential. Electronic energy losses are 

estimated by the Lindhard-Scharff-Schiott model. The thermal displacements of the lattice 

atoms around their equilibrium positions are described by the Debye model. Results of the 

simulations indicate that there is a significant dependence of the number of displaced atoms, 

replacement sequences and volumes of the cascades on the interatomic potential. Fraction of 

displaced atoms that survive recombination is very small. A model with Molière potential 

favors more displaced atoms, longer replacement sequences, and larger cascades.  

 

 

 

 

Keywords: Binary collision approximation, tungsten, Frenkel defect, displacement 

cascades 
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 دراسة العیوب المتش�لة جراء تعر�ض التنغستن للإشعاعات

 لخصالم

الذ) 'عتمد على نموذج "  مارلو"بإستعمال البرنامج  الإنتقالاتغستن بتولید شلالات من نلقد قمنا �محاكاة إشعاع معدن الت

6یلو  20 الحر6'ة قذ'فة أول'ة طاقتها ها بواسطةتم بدأ شلال 6ل واحد منها ی 5000الدراسة شملت . تقر/ب التصادم الثنائي

-بیرسك- زیغلر"یحكم التصادمات النوویة بین ذرات التنغستن كمون . یتم إطلاقها من موقع في الش�6ة إلكترون فول>

-شارف-لینهارد "یتم تقدیر خسائر الطاقة الإلكترونیة من خلال نموذج ". فیرمي-توماس"وتقریب مولییر لكمون " لیتمارك

تشیر نتائج المحاكاة إلى أن ". دیباي"یتم وصف الإزاحات الحراریة لذرات الشبكة حول موازناتھا بواسطة نموذج ". شیوت

نسبة الذرات . ھناك تبعیة جلیة لعدد الذرات المزاحة وسلاسل الاستبدال وأحجام الشلالات  للكمون الذري المستعمل

یؤدي إلى عدد أكبر من " مولییر"من الجلي أن نموذج محاكاة یتضمن كمون . جداالمزاحة التي تشكل عیوبا دائمة صغیرة 

 .الذرات المزاحة ، وسلاسل استبدالات أطول وشلالات بحجوم كبیرة

 

  الإنتقالات،شلالات من فران6ل عیوب ،غستننالت، تقر/ب التصادم الثنائي :الكلمات المفتاح�ة
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