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Résumés

POINT DEFECTS PRODUCTION IN IRRADIATED HAFNIUM

Abstract

We simulated the irradiation of hafnium with the f\da&ve code based on the binary
collision approximation. We investigated the pradsut of point defects and their spatial
configuration. The study is carried out by simulgtidisplacement cascades initiated with
primaries with kinetic energies up to 30 keV. Elasbllisions between hafnium atoms were
modelled by the universal Ziegler-Biersack-Littmapotential. The Oen-Robinson
approximation was used to account for the inelastergy losses. Analysis of the simulation
results shows that with an appropriate recombinat@adius, approximately 12% of the
generated displacements constitute permanent defdot number of Frenkel pairs as well as

the cascade volume increase with the initial prinearergy.

Keywords
Irradiation, hafnium, binary collision approximatiadefects



Résumés

ETUDE DES DEFAUTS PONCTUELS DANS LE HAFNIUM
IRRADIEE

Résumeé

Nous avons simulé l'irradiation du hafnium en stlnt le code Marlowe qui est basé
sur I'approximation des collisions binaires. Nowsis sommes intéresseés a la production des
défauts ponctuels et leurs configurations spatidiette étude est réalisée en simulant des
cascades de déplacements initiées par des printbémeargie cinétique allant jusqu'a 30 keV.
Les collisions élastiques entre les atomes du tadfnont eté modélisées par le potentiel
universel Ziegler-Biersack-Littmark. Les pertesnégie inélastiques ont été estimées en
utilisant l'approximation d'Oen-Robinson. L'analydes résultats de la simulation montre
gu'avec un rayon de recombinaison approprié, emvitd% des déplacements générés
constituent des défauts permanents. Le nombreidespbe Frenkel ainsi que le volume de la

cascade augmentent avec I'énergie initiale du jméma

Mots clés

Irradiation, défauts, hafnium, approximation deligions binaires
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En physigue nucléaire, lirradiation désigne l@ttid'exposer (volontairement ou
accidentellement) un corps a un flux de rayonnemepaérticules chargées lourdes, électrons,
photons ou encore neutrons. Les dégats occasigrarésette irradiation sur les matériaux
sont devenus un sujet de recherche d’'une importaritéme et grandissante car ils ont un
impact direct sur les composants électroniques sqnba dans les engins spatiaux qui sont
exposés aux rayonnements omniprésents dans l'eshaceffet, I'environnement radiatif
spatial est constitué de particules trés énergésigenant du vent solaire, des boucles de Van
Allen et des rayonnements cosmiques capables détrpénes satellites et provoquer des
dysfonctionnements transitoires ou permanentsuts ispositifs électroniques [1-5].

Des dégats causés par lirradiation sont égalecmmgtatés sur les structures internes
des réacteurs nucléaires. Ces structures sont sesiaides flux de neutrons produits par les
réactions nucléaires qui se produisent au coceurédataur. Les déplacements atomiques
initiés par les neutrons ménent a des modificationsroscopiques des structures des
matériaux (en créant des défauts ponctuels : |acahaterstitiels) qui peuvent a leurs tours
engendrées une dégradation des propriétés physicogees et mécaniques des matériaux
telles que les conductivités électrique et thermjda résistance a la corrosion, la fragilisation
et le gonflement [6-11].

Dans le but de prolonger la durée de vie utileasposants électroniques destinés a
I'utilisation spatiale et nucléaire et d’améliotear rendement, il est impératif de comprendre
les mécanismes de vieillissement des matériaugiésa Ceci passe par le perfectionnement
d’'un modéle qui est capable de prédire le nombredéfauts produits, leur distribution
spatiale et le volume de la zone endommagée.

Notre intérét pour le hafnium vient de ses prdpdé physiques, chimiques et
mécaniques particulierement intéressantes et quvént des applications variées dans de

vastes domaines notamment I'aérospatiale et leairel
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Le hafnium est un métal de transition trés dumoatd de numéro atomique 72 et de
masse atomique 178.49 uma [12].ll est ductileJdmil et argenté. Sa densité est de 13.31
g/cnt. Son point de fusion est considérablement éle283Z) ce qui en fait de lui un métal
réfractaire [13]. Il a une excellente résistanda éorrosion dans l'air et dans I'eau grace a la
formation d’un film d’oxyde qui le protége des aesdminéraux. On utilise principalement le
hafnium dans les barres de contréle de réactewlgaites pour sa capacité a absorber les
neutrons thermiques. Il est, également, utilisésdas lampes a incandescence pour contréler
la recristallisation du filament du tungsténeedt incorporé dans le fer, le tantale ou le titane
comme élément d'alliage [14-16].

Il n’existe dans la littérature aucune étude pdrsam I'étude des défauts générés dans
le hafnium pur irradié. Pour entreprendre cettedétuon avait le choix entre deux
méthodes de simulation : I'approximation des cifis binaires (BCA pour Binary Collision
Approximation) et la dynamique moléculaire (MD pddolecular Dynamics).La méthode de
la BCA est la mieux adaptée a une telle recherdisxp’elle permet de simuler l'irradiation a
haute énergie et d’accumuler d’énormes statistiqia@s de nombreuses situations ou le
modele de la dynamique moléculaire nécessite umriehinformatique trés avancé et un
temps de simulation énorme [17].

Ce travail a pour objectif d'étudier, la formaties défauts primaires dans le hafnium.
Des cascades de déplacements sont simulées patdeMarlowe qui est basé sur le modele
du BCA. Le nombre de défauts générés, la confiqurapatiale finale des cascades ainsi que
le volume de la zone endommagée sont examinés.

Le travail réalisé et répondant a cet objectifrepbrté dans ce manuscrit. |l est réparti
en trois chapitres. Le premier chapitre est comsaarn rappel sur les défauts cristallins. Une
description bréve des défauts ponctuels, linéagedaciques et volumiques est donnée. Le

deuxieme chapitre est dédié au modéle de l'appratkim des collisions binaires. Les
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relations mathématiques importantes de ce modélsamq dérivées des lois de conservation
de I'énergie et la quantité de mouvement et qui sditisées dans I'analyse de lirradiation
des matériaux sont présentées. Dans le troisierapitody nous exposons les résultats que
nous avons obtenus par simulations des cascadéépticements dans le hafnium. A la fin,
nous dressons une conclusion générale qui regleapgeincipaux résultats obtenus. Elle sera

suivie par les perspectives envisagées pour laspiarde ce travalil.
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1.1. Introduction

Afin de mener a bien notre étude, il est nécesshreappeler les différents défa
dans une structure cristalline. Dans une structiristalline idéale, il existe le mén
arrangement autour des atomes (périodicin perturbée) c'est-@ire il n'y a pas de défauts.
Dans une structure cristalline réelle, tels quengtaux et les allges métalliques, il y
toujours des imperfections traduites par un écatgntde I'assemblage périodique. (
défauts provoquent des distorsions locales etenflpar la méme occasion sur les propri
physiques et mécaniques des matériaux [18]. Lfauts peuvent étre classés en des dé

ponctuels, linéaires, plans ou volumiq

N

.

.
g
¢
<
¢

Figure 1.1. Représentation schématique d’un cristethit

1.2. Défauts ponctuels
lls sont ainsi appelés car leur présence n'affgqatan volume trés petit autour d’
nceud du réseau, quekp rayons atomiqu. lls peuvent étre des lacunes, des-interstitiels

et des défauts extrinséques en insertion ou etitiosn [19].
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1.2.1. Lacune
C’est le défaut le plus simple qui se manifestgudgmment dans les cristauxs’agit

d’un atome quitte un nceud du réseau laissant sa placcupé (figure 1.2) [1!

Figure 1.2. Schéma d’'une lacune.

La présence des lacunes provoque lI'augmentde larésistivité du cristal et diminue par
méme occasion sa densité. Leuncentration atomiqu&/N a I'équilibre dans un crist

contenani atomes dépend de la température, T, du matérikuvélie sivant la loi [5, 20]
_<E_v>
=e \kBT/, (1.1)

ou n désigne le nombre de lacuneEy représente I'énergie de formation d’'une lacuneegt
de l'ordre de 1 eV dans les métauxks désigne la constante de Boltzma

La présence delscunes dans lecristaux facilite la migration des atomes. Cetféusion
se produit grace aux déplacements des atomes gsrsités libres voisins (voir figure 1.

[20, 21].
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Figure 1.3. Diffusion d’une lacune dans un cri

1.2.2. Auto-interstitiel

Il s’agit d'un atome de méme nature chimique qued®mes du cristal mais qui
trouve dans une position normalement vide (voiurggl.4). La présence d’un interstit
provoque une distorsion locale du cristal et méliécartement des atomes vois de leurs
positions. En général, I'énergie de formation dinterstitiel est plus élevée que celle de
formation d’'une lacune. La concentration des ititisels comme celle des lacunes croit a
la température et obéit a une loi similaire a ladlinnée par (1.1)Les aut-interstitiels sont

plus mobiles que les lacunes et peuvent se dépfaseune longue distance avant de

recombiner avec elles [20].

interstitiel

Figure 1.4. Schéma d’'un auto-interstitiel.
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1.2.3. Défauts de Schottky et de Frenl

Afin de conserer |'électroneutralité dans les solides ioniques, défauts ponctue
sont créés par paires. Un défaut de Schottky reptésles nceuds du réseau cristallin
occupés. Il provient de I'association des lacura®ugiques et des lacunes anioniquesein
du cristal (figure 1.5). C’est le cas, par exemgbms I'alumine Al,03). Un ion d’aluminium
quitte sa position normale pour se placer en mosguperficielle. Trois lacunes d'oxygene
créent pour deux lacunes d'aluminium formées. Doprésene simultanée de lacun
d'oxygéne et de lacunes d'aluminium [22]. Il eatrdjue les défauts de Schottky causent
diminution de la densité du cristal. Le nombre éédts de Schottky est dicté par la rela
[23 - 25] :

ne ~ Ne~(8H$/2ksT) (1.2)

ol N désigne le nombre de sites du résealAH? représente I'enthalpie standard

formationdu défaut de Schottl

Figure 1.5. Défaut de Schottky.
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On parle d’'un défaut de Frenkel lorsqu’un atcinterstitiel d’'une espece chimig
donnée est associé a une lacune de cette méme espeune il est illustré sur la figure 1
De tels défauts dits aussi paires de Frenkel seontrent fréquemment dans les matéri
irradiés. L’avalanche des collisis atomiques fait déplacer des atomes en des ptx
interstitielles et créent par la méme occasionl@ames. Le nombre de défauts de Frenke
régit par la loi [24, 25] :

ng ~ NN, e~(8Hp/2kgT) (1.3)

ol N; représente le nombre de sites interstitielsAH? désigne I'enthalpie standard

formation du défaut de Frenk

Figure 1.6. Défaut de Frenkel.

10
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1.2.4. Défauts extrinseques

On parle de défaut extrinséque lorsqu’il y a présetiun atome de nature chimig
différente de celle des atomes formant le cridtalprésence du défaut dans le cristal |
étre, selon le rayon atomique de I'atome, soit @sstution ou en insertic. Le cas de la
substitution se manifeste, le plus souvent, lord@i@me étranger est de taille proche de ¢
de I'atome du réseau. Il remplace, donc, I'atomecidstal et induit une distorsion locale
réseau (figure 1.7). Les défauts en subson influent considérablement sur les proprit

mécaniques et physiques des matériaux

o

o%%%°

Figure 1.7. Défaut extrinséque substitutior

Lorsque l'atome étranger est de petite taille camipaement avec les atomes
cristal, on assiste plutt ine insertion en position interstitielle. L'inserti se fait en sit

tétraédrique (figurel.8-et figure 1.-a) ou en site octaédrique (figure h&t figure 1.-b).
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Figure 1.8. Positions interstitielles dans la stite cubique centré

Figure 1.9. Positions interstitielles dans la dtiee cubique a faces centre

1.3. Dislocations

Une dislocation est un défaut a une seule dimendtia traduit une discontinui
dans la structure cristalline. Elle se manifeste yp@ ligne séparant Ipartie qui a glissé
relativement a une autre restée immobile [26]. E#t caractérisée par un vecteur
glissement appelé vecteur de Burgers dont la natomme lI'amplitude de la déformati
engendrée. Les dislocations ont un impact conditErsur le propriétés mécaniques d
matériaux [18, 20]. lexiste principalement, deux types de dislocatioles dislocations coi

et les dislocations vis.

12
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1.3.1. Dislocation coin

Géométriguement, une dislocation coin peut étre \ammme résuant de
l'introduction d'un demplan atomique au sein d'un cristal parfait. Ladigie la dislocatio
est définie comme la limite de demi-plansupplémentaire dans le cristal. La disloca

introduit une déformation dans le cristal de sqrte les atomes du de-cristal wupérieur sont

comprimés, les autres sont dilatés comme il esstié sur la figure 1.1CLe vecteurb
représente le vecteur de Burgers de la dislocatlothonne la grandeur et la direction

glissement [5].
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Figure 1.10. Schéma d’une dislocatcoin.
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Chapitre 1 : Défauts dans les cristaux

1.3.2. Dislocation vis
Le deuxieme type de dislocation est la dislocatiite vis illustrée sur la figure 1.1

Le vecteur de Burgeﬁqui la caractérise est parallele a la ligne deodadion [5].

—
® @ o g
b - @ @ I’, ® & @ g
" @ @& o o - ® ¢ o -
o @ @ o. @ & o @
©'s o o9 o @ ® ™
¢ o g n’,.-;"o e ¢ o = ®
® o o o | ¢ v
vy i@ @ @ @ @ ™
® o o o\ - e ™
| ¢ @ e @ & @
o o '8 o :'.‘- v e o ™ -
¥ ® ™ v
® o O el e O e @ w e
! (] @ -
@ @ 9o e @ @ = -
' - w
o @ ¢le o o o -
! -
e o e'®e @ o o

Figure 1.11. Schéma d’'une dislocation

Dans les cristaux réels, on rencontre des dislotsitiqui ne sont pas toujot
rectilignes. Elles sont des dislocations mixtesjtda ligne fait un angle quelconque avet

vecteur de Burgers. Elles peuvent étre décomposéesles dislocations coin eles

dislocations vis [5].

1.4. Défauts surfacique:

Les matériaux cristallins les plus répar sont polycristallins. lls ne sont f
constituésd’'un seul cristal de taille macroscopique mais dgmand nombre de cristal
juxtaposés appelés grains. Ces cristaux dispoéatoakement les uns par rapport aux au

La surface de raccordement des grains adjacentatdees identiques est appeléint de

14



Chapitre 1 : Défauts dans les cristaux

grains. Si les grains sont de natures différenéesurface d’accolement est appelée joint de

phases. Les joints constituent des défauts bidimensls (figure 1.12) [5].

Figure 1.12. Représentation schématique d’un pengrains et d’un joint de phases.

1.5. Défauts volumiques

Un défaut volumique est un défaut a trois dimersi@uand une partie du cristal est
remplacée par un volume d’'un composé différentjfférence est de nature chimique et peut
ou non étre accompagnée de différences cristafibgyaes. lls sont répartis en trois classes :

les pores, les inclusions et les précipités [528].,

1.5.1. Pores

Un pore est une cavité fermée au sein d’'un matéfigure 1.13). Il provient de la
condensation de lacunes ou des gaz piégés perdaimhse de solidification. La présence des
pores entraine la dégradation des propriétés mgwesides matériaux. Les pores diminuent,
par exemple, la résistance mécanique du matérifavetisent, ainsi, la rupture a de faibles

charges [5].
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Chapitre 1 : Défauts dans les cristaux

pore métal (FeAl)

Figure 1.13Formation de pores dans un matériau.

1.5.2. Inclusions

Les inclusions sont des constituants étrangerseptg&sdns le matériau. Elle
s'infiltrent, généralement, lors de I'élaboration ohatériau et pénetrent dans le systeme
forme de saletés. Elles constituent dans le salee sites préférentiels pour la rupture

influencent sutes propriétés électriqudes dispositifs microélectroniques

1.5.3. Précipités
Les précipités sont de petites particules intredudans le cristal par des réactior
I'état solide. lls sont utilisés afin d’augmenter reésistance structurale des alliages. |

efficacité dépend, en partie, de leur taille etede distributon dans le matériau [£

1.6 Effets d'irradiation dans les matériaux

L’irradiation d’'un matériau par des particules @#tigues entraine le déplacement

atomes hors de leur site dans le réseau. Si leseat@ollisionnés ont assez d’énergie.
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peuwent provoquer d’autres déplacements. Suite a clsi@es atomiques des défal
ponctuels, notamment des lacunes et des intelstgmnt formés. Outre les déplaceme
atomiques des réactions nucléaires (transmutafiomation de gaz, fission) peut,
également, se produire suite au bombardement digsiaue.

Parmi les dommages macroscopiques qui peuvent adestar dans les matéria
irradiés, il y a le gonflement (figure 1.14), la croissance, lecthsement, la fragilisation et
dégradatio de certaines propriétés telles que la conduétittiermique, la conductivi

électrique et la résistance a la corrosion

Figure 1.14. Gonflement du matériau suite a s@diation [29]
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CHAPITRE 2

MODELE DE SIMULATION
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Chapitre 2 : Modéle de simulation

2.1. Introduction

Lorsqu’'une particule énergétique irradiante entre @llision avec un atome
composant un matériau, elle lui céde une partiesate énergie entrainant I'excitation des
électrons et le déplacement de I'atome hors deositign d’équilibre. Les déplacements
atomiques produisent un désordre structural auaniveicroscopique en créant des lacunes et
des interstitiels. Ces défauts ponctuels migrensda matériau. L’agglomeération des défauts
ponctuels de méme nature conduit a la formatiomd&qui peuvent évoluer a leur tour en
des cavités et des boucles de dislocations. Taupm@Eessus qui échappent a I'observation
expérimentale directe peuvent étre assez bien &gnpar la méthode de la dynamique
moléculaire ou le modéle de I'approximation dedisiohs binaires.

La dynamique moléculaire est, comme son nom l'ingligine méthode permettant de
simuler I'évolution temporelle (dynamique) d'unteyse moléculaire a basse énergie. Elle
repose généralement sur l'utilisation de la refattmdamentale de la dynamique (ou la loi de
Newton). Elle conduit & des simulations réalistes ghénomeénes étudiés. Les inconvénients
de cette méthode résident dans [5] :
> son codt élevé en temps de calcul
> sa pauvreté en accumulation de statistiques

L'approximation des collisions binaires est uneragipe valable a haute énergie qui
repose essentiellement sur deux hypotheses [5] :

1) la collision se fait entre deux atomes : urjgmtile en mouvement et une cible immobile.
2) les trajectoires réelles des atomes avant Iasiool et aprés la collision sont remplacées par

leurs asymptotes.
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2.2. Approximation des collisions binaires

Ce modele est appliqué avec succes sur les phéesnderelation avec I'interaction
des particules énergétiques avec la matiere coranpeli/érisation, 'implantation d’ions et

les dégats causés par irradiation [30-34].

2.2.1. Description de la cascade de déplacements

Dans lirradiation des matériaux, les particulesidentes énergétiques heurtent les
atomes du réseau provoquant leur déplacement. ©Beses déplacés directement par les
particules irradiantes sont communément appelémédtes’ ou désignés par I'acronyme
PKA (pour Primary Knock-on Atom). Chaque primaireuite les atomes du matériau se
trouvant le long de son passage produisant deseat@@condaires qui peuvent a leur tour
evincer d’'autres atomes du réseau et ainsi de. dDiteassiste alors a une avalanche de
collisions atomiques appelée cascade de déplacenfiegtre 2.1). Il est communément
admis qu'un atome, ayant subi une interaction,déplacé définitivement s'’il recoit une
guantité d’énergie supérieure a I'énergie seuiddplacement £du matériau. L’estimation
classique de la quantité de déplacements atomegtedonc étroitement liée a cette énergie
seuil de déplacement [35]. La perte d’énergie gegle que subissent les atomes suite aux
collisions font qu’a long terme ralentiront et fiomt par s'immobiliser, ce qui se traduit par
I'arrét de I'expansion de la cascade. Un procedsuguérison ou de recombinaison se produit
entre les interstitiels et les lacunes les plusipes causant la diminution des défauts générés
suite a l'irradiation. La cascade a son état fesdlcaractérisée par une zone centrale riche en

lacunes et une périphérie peuplée par les intetstjB6]
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Figure 2.1. Représentation d'une cascade de dépéats.

Parmi les phénomeénes qui peuvent se produire lordégeloppement d’'une cascade

de déplacements on trouve la canalisation, la ifsstadn et les séquences de remplacements.

2.2.2. Séquences de remplacements

Un événement de remplacement se produit lorsqu'ojegtile s'immobilise a la place
de I'atome cible en lui transférant I'intégralité don énergie. A basse énergie, des séquences
de remplacements (RCS) peuvent se développer, ug g@buvent, le long des rangées
atomiques de bas indice (figure 2.2). A la fin dibees séquences, les interstitiels se trouvent
transportés assez loin des sites vacants. Cetiatisit favorise la création des défauts

permanents dans le matériau [5].
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Figure 2.2. Schéma d'une séquence de remplace

lacune interstitiel

2.2.3. Cinématique d’une collision binai

La BCA étant fondée sur les collisions binairegysiallons, dans ce qui stanalyser
unecollision binaire en calculant différentes grandephysiques qui se rapportent au ct
Pour parvenir a cette fin, nous allons utiliseméacanique des chocs et la diffusion d’
particule par un champ de force cere. Les calculs sont effectuélars le référentiel du
laboratoire(L) et dans le référentiel du centre de masse ((Dans la plage d’énergie g
nous intéresse, un traitement classique du phérmaeta collision atomique est suffise
Considéronsdans le systéme (L), une collisiontre un atome de masm,, en mouvement
avec une vitessey, et un atome de massm, au repos. Désignons pe«w, et v,,
respectivement, les vitesses du projectile et deorhe cible apres la collision et pQ
I'énergie inélastique perdue par excitation ousation des électrons atomiques (voir fig

2.3).
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Figure 2.3Schéma d’une collision binaire dans le systémeatarhtoire

Ecrivons les lois de conservation de I'énergie léotet de la quantité de ouvement du

systeme dans (L) [37] :
1 2 1 2, 1 2 21
SMivg = Smy vy +2m2v2 +Q, (2.1)

ml',})o = mlﬁl + mzﬁz y (22)
En projetant (2.2) sur les deux a:Ox etOy nous obtenons :

myvy = myv,c0s6; + m,v,co0s0, (2.3)

0 = myv,sinf; — m,v,sinb, (2.4)

ou 6, etf, dénotent, respectivement, I'angle de diffusion thjgztile et I'angle de diffusio
de l'abme cible par rapport a la direction d’incidencessLrelations (2.1), (2.3)

(2.4) permettent de tirer les anglesdiffusion [37] :

cos; =3 Z—;(1+A)+%\/§Z;[1—A(1—E%)], (2.5)
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E2 1+4 [Bo 1 0
cosO, = VA + %, VAES

(2.6)

ou E, et E; désignent, respectivement, I'énergie cinétiquepdyjectile avant et apres la

collision, E, I'énergie cinétique de I'atome cible apres lais@h etA est le rapport entre les

masses des deux atomes= m,/m;. Les relations entre les anggset I'angle de diffusion

dans le systéme de centre de magsspnt données par [5, 37] :

cosf, = 1+Afcos?
L™ J1+2 Afcoso+AZf? '
1-fcos?d
cosf, = /

ou le coefficientf a pour expression :

2.2.4. Energie transféree

V2-2 fcos9—(1—f2)cos?9 '

2.7)

(2.8)

(2.9)

Afin de calculer I'énergie cinétique du projectdede I'atome cible aprés la collision

en fonction de I'angle de diffusion dans le syst@Bm!), tirons les expressions des rapports

E,/E, etE,/E, des relations (2.5) et (2.6) [37]:

Ey

B (1+A)2 (cos@1 + /A2 f2 — sm201)

£ = A (cost, £/ —sin?6;) =4(2)

Servons-nous ensuite des expressions (2.7) et:(2.8)

E1 i
Eo (1+A)2

E;

Eo (1+A)2 ((1 f)? + 4 fsin? )
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Ainsi, I'atome cible recoit aprés le choc I'énergie

Er 20
E, =T=m((1—f)2+4fsm2;) , (2.14)
ou E, a pour expression :
A
ET' = ElC + EZC = mEO y (215)

L’énergie transférée a I'atome ciblB, prend une valeur maximale lorsque la perte dginer
inélastique est nulle) = 0, ce qui revient a pos¢r= 1) etsin?(9/2) = 1:
4 4 A

Thax = E, = Ey , (2.16)

1+4° 7 (1+4)?

2.2.5. Angle de diffusion

Les expressions (2.7), (2.8), (2.12) et (2.14)l&takpour les angles de diffusion et les
énergies du projectile et de la cible apres colisians le systeme (L) montrent qu’elles
dépendent toutes de I'angle de diffustbrCet angle a une relation étroite avec le potedée
pair, V, qui modélise l'interaction entre les deux atormes collision. La théorie du
mouvement d’une particule dans un champ de forgdrale (voir figure 2.4) permet

d’écrire [37] :

dr

19=7T—25‘fR 2 g’

(2.17)

ou g(r) est une fonction donnée par :

g = [1-1o 19
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Elle s'annule pourr = R qui est appelée la distance minimale d’approchepdmmetres
dans I'expression (2.17) dst distance entre la cible et I'axe de la vitesseujectile. Cettt

distance, est appelée parametre d'in.

Figure 2.4 Angle de diffusiond dans le référentiel du centre de me

Les points d’intersection des asymptotes du pribgeet de I'atome cible (voir figure 2.5) o
pour abscisses, etx, données par [3 :

[(1 +f)T+ (fA—l)stang]
X, =
1 F(1+4) :

(2.19)

Xy = stang - Xy , (2.20)

Trajectoire du projectile

0 Angle de diffusion
1 du projectile

PD llllllllllllllllllllllllllllllllllll

Paramétre I LT T T YUTTTT TUTT T s Trajectoire du
d’impact barycentre
L4 Xo X

—

Angle de diffusion
de I’atome cible

9,

Position initiale de 1’atome cible

Trajectoire de I’atome cible

Figure 2.5Trajectoires de deux atomes en colli: dans le référentiel du laboratc.
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2.3 Perte d’énergie

Une particule chargée pénétrant dans un matérexd, grogressivement son énergie
par difféerents mécanismes, pour s’arréter a I'ietérdu milieu cible, rebondir a sa surface
ou le traverse complétement [39]. Si nous négligeles réactions nucléaires qui, dans la
région énergeétique qui nous intéresse, ont demasafficaces trop faibles pour apporter une
contribution notable a I'endommagement nous pouvalre que deux mécanismes
fondamentaux décrivent I'interaction de I'ion inerd dans la matiére : ils sont les collisions
élastiques et les collisions inélastiques [40]. lomdlisions élastiques ou nucléaires se
rapportent aux chocs avec les noyaux du miliewsajae les collisions inélastiques traduisent
l'interaction entre le projectile et les électratemiques du milieu conduisant a I'excitation et
l'ionisation de ceux-ci.

On appelle la perte d’énergie de la particule patéude distance parcourue le pouvoir
d’arrét du matériau cible. Il est dénoté gadE /dx). Lorsqu’on rapporte le pouvoir d’arrét

linéaire a la densité atomiqiedu milieu, on parle de pouvoir d’arrét atomique :

s=21 (— %) [MeV.cm?/atome] , (2.21)

Le pouvoir d’arrét massique est obtenu en divisargouvoir d’arrét linéaire par la

masse volumiqug du milieu :

dE

(-, =22 er.cnsn e

2 .3.1. Pertes d'énergie inélastiques
Le pouvoir d’arrét inélastique ou électroniq@e,dE /dx)., dépend de la vitessedu

projectile et de sa chardge. On distingue trois domaines de vitesse, défiaisrppport a la
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guantité Vg 212/3 ou V; est la vitesse orbitale de Bohr donnée par= e?/(4mneyh) avec

e la charge élémentaire, la permittivité du vide et la constante de Planck réduite :

Domainev » V, Z,%/3

: le pouvoir d’arrét linéaire d’un milieu de numeatomiqueZ, et de
poids atomiqued pour une particule chargée lourde est donné péorfaule de Bethe et

Bloch [5] :

(_E)e = NSgp = et 7’ NapZp [ln (zmelﬂ) —In(1—-p%) —p? - C?K _ f] . (2.23)

dx 4meimeC2 B2 A 2

ou m, est la masse au repos de I'électrest le potentiel moyen d’excitation de I'atome
cible, v, est le nombre d’Avogadro e =V /C (Cétantla vitesse de la lumiére dans le
vide), Cx est une correction introduite pour tenir comptefaiti que les électrons de la
coucheK sont bien liés pour pouvoir étre éjectés facilemend est une constante de
correction de la densité de charge due au failejghamp électrique de la particule incidente
polarise les atomes prés de sa trajectoire et @ésmeéduction de la perte d’énergie.

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

lourdes de quelques MeV jusqu’a des centaines 8k Ge

Domaine v « Zf/3 e’/h : Deux modeles basés sur les collisions binaires ilisés pour
évaluer le pouvoir d’arrét dans ce domaine ; le @de Firsov et le modéle développé par
Lindhard, Scharff et Schiott(LSS).

Dans le modéle de Firsov, le projectile et I'atooifde forment une quasi-molécule
pendant la période d’interaction. L’interaction renies deux atomes donne lieu a des
échanges électroniques qui nécessitent I'acquisidianpulsion provenant de la collision.

L’expression du pouvoir d’arrét linéaire donnée lpasov a la forme [5] :
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dEy _ -15 x
(- dx)e =5.15.107° N (Z + 2,) -, (2.24)

Dans le modeéle LSS, le milieu dans lequel se ptdilutieraction est décrit comme un
gaz d'électrons libres. Les échanges d’électrorieede projectile et les atomes cibles se
traduisent par un transfert d’énergie au nuagetrél@que provoquant des vibrations
thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’agitctronique dans ce modele est donné par
'expression [5, 41] :

— NS = 2e2Nagz,7/6z, v
dx/), Ls — 2/3, ., 2/3\3/2vg "’
e Eo0(21%/3+2,%/3) B

(2.25)

oliag = 0.529 Aest le rayon de Bohr. Si 'on tient compte de lftien entre I'énergie

cinétique d’'une particule et sa vitesse on peutriééla formule précédente comme suit :

(-%) = kVE, (2.26)

dx/ e

ou k est une constante. Dans ce domaine de vitesspsrte d’énergie croit avec I'énergie
de la particule.

Domaine des vitesses intermédiaires~ le/3 e?/h : le pouvoir d'arrét dans ce domaine
peut étre déduit a partir de ceux des deux autoesathes par une interpolation de la
forme [37] :

1 1

=— 4+ (2.27)

Sgp  Sis '

nie

2.3.2. Pertes d'énergie élastiques

Le pouvoir d’arrét nucléaire d’'un milieu pour urarcule est donné par [5, 42] :
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dE Tmax
(- E)N = N [,"To(T)dT (2.28)

ou T est I'énergie transmet a l'atome cible et suddepde I'évincer de son site pour créer
une lacuneg est la section efficace de diffusion &,;, et T,., Sont, respectivement,

I'énergie minimale et I'énergie maximale qui peuv&ne transférées a I'atome cible. Lorsque
l'interaction entre les deux atomes en collisioh afcrite par un potentiel coulombien, le

pouvoir d’arrét nucléaire a pour expression :

(_ d_E)N _ 2nNm,Z#Z%e* In (Tmax) _ (2.29)

dx myE Tmin

Pour un potentiel écranté de type Thomas-FermisBak proposa la relation suivante [5] :

mq Ilne

_4E) _ 2
( dx)N = 4nNZ,Z,e7 a1, (my+my) 2e(1—€~149) ' (2.30)
ou a,, est le parametre d’écrantage de Thomas-Fermi dosmé
0.4685
aip = W : (931
et € estI'énergie réduite dont I'expression est :
myaqz E 32)

T (mytmy) 212502
2.3.3. Perte d’énergie totale
Le pouvoir d’arrét total d’'un milieu pour une pattie est la somme des pouvoirs
d’arrét nucléaire et électronique :
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D=2, +(-2), =

Il faut noter que la perte d’énergie des particlbesdes chargées dans un milieu est
essentiellement de nature électronique a hautegiénetr qu’elle est presque exclusivement

nucléaire a treés basse énergie [5].

2.4. Nombre de paires de Frenkel stables

Dans lirradiation des matériaux, il important dennaitre le nombre de défauts
ponctuels permanents causés par les particuletiantas. D’apres les études effectuées, ce
nombre est considérablement faibles par rappanbatbre de défauts générés durant la phase
balistique. Le processus de recombinaison qui oppgliles interstitiels et les lacunes est
responsable de la réduction du nombre de défaladia de la cascade. Dans la simulation
par la BCA, une paire de Frenkel est considéréammstable si la distance entre l'interstitiel
et la lacune qui lui est associée est supérieunmen certaine distance appelée rayon de
recombinaison [42, 43].

Des modéles théoriques ont été développés pouir@rédec justesse le nombre de
paires de Frenkel permanentes produites dans soad=par un primaire. Parmi ces modeéles
on cite le modéle de Kinchin-Pease (KP), le modeéléNorgett-Robinson-Torrens (NRT), et

le modéle arc-dpa.

2.4.1. Modéle de Kinchin-Pease
Le modele de Kinchin-Pease est le modelelus pimple développé sur la base de
I'approximation des collisions binaires pour préde nombre de paires de Frenkel produites

par un primaire dans un matériau. Selon ce modelapmbre est donné par [5] :
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0 si E < Eg
( 1 Si Ed < E < ZEd
N4 (E) = {% si 2E;<E<E*, (2.34)
| & .
k si E>E*
2E4

ou E est I'énergie cinétique du primairé&*est I'énergie seuil qui sépare les deux
régions £ > E*ou la perte d’énergie est purement inélastiqéie<ef *ou la perte d’énergie
est exclusivement élastique.

Les études effectuées sur les métaux irradiés ontrenqu’il y a une surestimation du
nombre de paires de Frenkel calculé a partir delédion de Kinchin-Pease d’un facteur de 2

410 [5].

2.4.2. Modéle de Norgett-Robinson-Torrens

Ce modéle établi par Norgett, Robinson et Torresispis raffiné que celui de KP
puisqu’il permet un passage en douceur entre les gimes de perte d’énergie électronique
et nucléaire. Selon ce modele, le nombre de paieesrenkel générées par un primaire

d’énergie cinétique initial& est donné par [5, 44] :

Nygr(E) = 0.8 Zdam® (2.35)

2E4

ou E; dénote I'énergie seuil de déplacement du matéeiad,,,, désigne I'énergie
disponible pour le déplacement atomique (énergsifee par collisions élastiques menant a
la formation des défauts). L'énergig,,est liée a I'énergie cinétique du primalfepar la

relation suivante [44] :

E
1+kng(en) '’

Eqam(E) = (2.36)
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avec

(g(ey) = 3.4008 51%,/6 + 0.40244 83/4 + ey
_ 1/6 (Z1 1/2
ky = 0.1337 2,7 ()

1

J o = (AE a; , (2.37)
N A+4,) \7,7,e2
1 2 142
972\ 1/3 ag
a1 = (128)
k T

ou A, et A, sont, respectivement, les nombres de masse whaipei et de I'atome cible.

Le modele NRT a été amélioré par l'introduction doefficient d’efficacité du
déplacement) dont la détermination peut étre effectuée expéraiement par étude de la
résistivité du matériau. Le nombre de paires dekaleproduites dans un matériau suite a son

irradiation par un primaire s’écrit donc [44] :

N(E) = nNygr , (2.38)

2.4.3. Modéle arc-dpa

Le modéle arc-dpa (Athermal Recombination-Correct&isplacement) est congu
pour améliorer les résultats du modele NRT, caderaier surestime le nombre de paires de
Frenkel dans les matériaux irradiés. Ce modeéle @eremtre autres, de prédire avec plus de
précision le nombre de défauts stables produitérgzatiation [45, 46].

Selon ce modéle, le nombre de paires de Frenkelgremtes est donné par :

0 Egam < Eg4
Ng(Egam) =4 1 Ba < Paam <2Ea/08 (3 .39)
Efarcdpa(Edam)-Edam Edam > 2 Ed/0-8
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ou l'efficacité de génération de défe ,.cqpq @ pour expression :

1—Carcdpa barcdpa
(2Eq4/0.8)Parcdpa ~dam

Earcdpa(Edam) = + Carcdpa (240)

Le parametre bg,cqpq €St €gal al pour la plupart des élements du tabl

périodique, alors que,,qp, €St donné dans le tableau suivant [46].

Tableau 2.1. Valeurs du paramicgrcapq

3 Li 0.34 + 0.10 37 Rb 0.31 & 0.09 65 Th 0.49 £+ 0.14
4 Be 0.46 = 0.14 38 5r 0.38 £ Q.11 66 Dy 0.46 £ 0.13
5B 0.58 = 0.19 Y 0.50 £ 0.16 67 Ho 0.46 + 0.13
6C 0.71 £ 0.24 40 Zr 0.70 £ 0.20 68 Er 047 £ 0.13

11 Na 0.32 £+ 0.10 41 Nb 0.63 £+ 0.19 69 Tm 0.44 £+ 0.13
12 Mg 044 = 013 42 Mo 046 = (.13 70 ¥b 0.358 = (.11
13 Al 044 4+ 0.13 43 T 0.47 4+ (.13 71 Lu 0.50 4+ 0.14
14 Si 0.50 £ 0.14 44 Ru 047 £ 0.13 72 Hf 0.57 £ 0.16

15 P 0.36 &+ 0.12 45 Rh 0.42 £ 0.12 73 Ta 0.72 £ 0.20
16 5 0.36 = 0.11 46 Pd 0.32 £+ 0.09 74 W 0.60 £+ 0.17
19 K 0.33 +£ 0.14 47 Ag 0.31 + Q.17 75 Re 0.87 = 0.25

20 Ca 041 £ 0.18 48 Cd 045 £ 0.13 76 Os 0.62 £ 0.17
21 Sc 0.53 + 0.24 49 In 0.23 + 0.08 77 Ir 0.50 + 0.14
22 Ti 0.83 = 0.25 50 Sn 0.70 = 0.29 78 P1 0.36 + (.10
23V Q.51 £.0.15 51 Sb 0.40 + 0.21 79 Au 043 £+ 0.12
24 Cr 0.37 £ 0.10 52 Te 0.38 £ 0.19 80 Hg 0.28 £+ 0.09
25 Mn 0.33 £ 0.09 331 0.33 £ 0.16 81 Tl 0.32 £ 0.09
26 Fe 0.31 = 0.09 33 Cs 0.32 £ Q.15 82 Pb 0.33 = 0.09
27 Co 0.26 + 0.08 56 Ba 0.40 £+ 0.17 83 Bi 0.31 + 0.09
28 Ni 0.23 + 0.08 57 La 0.47 £+ 0.19 84 Po 0.29 + 0.08
29 Cu 0.30 + 0.09 58 Ce 046 += 0.17 85 Al 0.30 + 0.08
30 Zn Q.37 = 0.10 39 Pr 0.46 = 0.17 87 Fr 0.39 £+ 0.10
3l Ga 0.33 £ 0.10 60 Nd 046 £+ 0.17 88 Ra 0.31 £+ 0.09
32 Ge 043 £ 0.12 61 Pm 047 £ 0.15 89 Ac 0.37 £ 0.11
33 As 0.40 = 0.11 62 Sm 0.42 £+ 0.14 90 Th 0.42 £ 0.12
34 Se 0.35 = 0.10 63 Eu 0.40 £+ 0.13 91 Pa 042 £+ O.11
35 Br 0.31 £ 0.09 64 Gd 0.49 £+ 0.15 92 U 0.39 £+ 0.11
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La valeur moyenne de I'énergie seuil de déplacerpeant certains éléments est donnée (

le tableau 2.2.

Tableau 2.2. Valeuide I'énergie seuil de déplacement pour certainn@étés

3 Li 19+ 4 37 Rb 17+ 4 65 Th 36 + 7
4 Be 31 £ 6 38 Sr 24+ 5 66 Dy M +7
5B 46 + 9 39Y 36 47 67 Ho 36 + 7
6 C 69 + 14 40 Zr 40 + 8 68 Er 3 T
11 Na 17 + 4 41 Nb 78 + 16 69 Tm 36 4+ 7
12 Mg 20 £ 4 42 Mo 65 £ 13 70 Yb 2T £ 5
13 Al 2T+ 5 43 Tc 58 £+ 12 71 Lu 44 4+ 9
14 Si 3T X7 44 Ru 60 £+ 12 72 Hf 61 £ 12
I5P 205 45 Rh 51 £ 10 73 Ta 90 & 18
16 S 20+ 4 46 Pd 41 =+ 8 T4 W 90 &+ 18
19 K 6 + 4 47 Ag 39+ 8 75 Re 60 + 12
20 Ca 23S 48 Cd 30 £ 6 76 Os 69 + 14
21 Sc 33417 49 In 1242 77 Ir 58 4+ 12
122 Ti 306 50 Sn 20 + 10 78 Pt 44 1+ 9 |
23 V¥ 57 £ 11 51 Sb 2216 79 Au 431+ 9
24 Cr 40 + 8 32 Te 2045 80 Hg 204+ 5
25 Mn 33 3= 531 16 + 4 81 Tl 24+ 5
26 Fe 40 + 8 55 Cs 154+ 4 2 Pb 23 E5
27 Co 36 = 7 56 Ba 22 4+ 4 83 Bi 23 4+ 5
28 Ni 33+ 7 57 La 29+ 6 84 Po 22+ 4
29 Cu 3 x£6 58 Ce 281 6 85 At 22+ 4
30 Zn 20+ 6 59 Pr 2T £ 5 87 Fr 416
31 Ga 234+ 5 60 Nd 284+ 6 8% Ra 244+ 5
32 Ge 354+ 7 61 Pm 30+5 89 Ac 334+ 7
33 As 31+ 6 62 Sm 2T+ 5 90 Th 44 4+ 9
34 Se 23 5 63 Eu 24+ 5 91 Pa 43 1+ 7
35 Br 19 £ 4 64 Gd 3 = 92U 39 1+ 8
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CHAPITRE 3

RESULTATS ET DISCUSSION
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3.1. Introduction

Dans ce dernier chapitre, nous présentons lesta€sule simulations de l'irradiation
du hafnium. Les simulations ont été faites ensaiit le code Marlowe fondé sur le modéle de
'approximation des collisions binaires. Marlowet dargement utilisé pour simuler les
interactions entre les particules et la matieére3a8p47-50]. A partir de données décrivant la
particule irradiante (numéro atomique, masse atoejig¢nergie cinétique,) et le matériau
(numéro atomique, masse atomique, structure dnmn&aknergie de liaison,... ) Il permet de
donner en sortie une analyse statistigue de norsbseuaractéristiques des cascades de
déplacements telles que le nombre moyen de pagrds@hkel produites, la distribution de
ces paires en fonction de la distance de séparkonme-interstitiel et le volume occupé par
la cascade de déplacements. Il existe dans laatii®@ de nombreuses références qui

décrivent en détail le code et ses applicationsofl

3.2. Parametres de simulation

Le hafnium est un métal de transition lourd de mamatomique Z = 72 et de masse
atomique W = 178,492 uma [12]. Il a une températigefusion tres élevée et qui culmine
a2233°C [13]. Certaines propriétés du hafnium sont regéss dans le tableau 3.1.

Le hafnium cristallise dans la structure hexagomalmpacte (hcp) (voir figure 3.1)
avec des constantes de réseas b = 3.1946 A, ¢ = 5.0510 A, = f = 90° ety = 120°
[56]. Le code Marlowe génere automatiquement lesitipns des atomes dans le cristal a

partir de la connaissance du type du réseau eta@slonnées des deux sites atomiques

(0,00)ef2,2,2).

3’3’2
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Figure 3.1. Structure hexagonale compi

Tableau 3.1. Propriétés du hafnium

Symbole Hf
Numeéro atomiqL 72
Masse atomiqt 178,49 £ 0,02 uma
Point de fusion 2233 °C
Groupe 4

Configuration électroniqt

[Xe] 65 4 5d

Groupe de symétr

P63/mmc (N° 19%

Famille d'élémen

Métal de transition

Rayon atomiqu

155 pm

Energies d’ionisatic

1°:6.82507 eV Z:15eV
3*:23.3eV %: 33.3%eV

Masse volumiqgt

13,281 g-crii (20 °Q

Etat ordinaire

Solide

Systeme cristalli

Hexagonal compact
a=b=3.1946A, a =L =90° y=120°

Point d’ébullitior 4 603 °C
Conductivité électriqt 3,12x16 S-m"
Conductivité thermiqt 18,4 W-n1-K*

Energie de cohési 6.44 eV/atome
Température de Debye (a 29¢ 213K
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Les interactions entre les atomes du hafnium darms$cade sont modélisées par le
potentiel de paires de Ziegler-Biersack-LittmarB[J dit aussi potentiel universel. C’est un
potentiel coulombien écranté de type répulsif (catenmontre la figure 3.2). Son expression

est donnée par :

2
V(r) = @Zil Cl,e_(dir/aZBL). (3.1)

Les valeurs des coefficients et d; sontc; = (0.028171, 0.280180, 0.509860, 0.181790) et
d = (0.201600, 0.402900, 0.942300, 3.200000). Le penasazg_ est appelé rayon d’écran.
Il est estimé dans le programme a partir de laioglajui le relié aux numéros atomiquées

et Z, des deux atomes en collision :

__0.8853ap
AzBL = 7023 7025 43.

ag étant le rayon de Bohag = 0.529 A. Sa valeur dans la simulationa&sg{ = 0.0875966 A

100000
Hf --> Hf
Potentiel ZBL
80000 -
3 60000
.2
Bh
—
]
=
40000 —
20000
0 —t - T - 1T - 1 T - 1 1T T
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
r, Distance interatomique (A%

Figure 3.2. Potentiel ZBL entre deux atomes deibafn

Afin d’accumuler une quantité importante de stajfists nécessaires a une étude
adéquate des caractéristiques des cascades deamdptds, nous avons simulé I'irradiation
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du hafnium en générant080 cascades. L’irradiation est interne, c'est-a-djue chaque
cascade est initiée par un atome de hafnium lapaété d’un site du réseau avec une énergie
cinétique qui peut aller jusqu’a 30 keV. Ce prenaigmme représente le primaire. La direction
de lancement du primaire est aléatoire.

Dans une cascade de déplacements, lorsqu’'un atomeevement éjecte un atome
du réseau de sa position déquilibre, on parle dwenement de déplacement. L’atome
collisionné doit surmonter une énergie de liaisgal€ a I'énergie de cohésion du hafnium
En=6.44 eV [23] pour qu’il soit ajouté aux atomeslaeascade. Lorsque le projectile évince
'atome cible et prend sa place, on parle d’'un éwgnt de remplacement et I'énergie de
liaison requise dans ce cas &5t=0.2 eV. Dans un événement de redéplacement qui
correspond au déplacement d’un atome cible stoppposition interstitielle, I'énergie de
liaison associée est nulle. Pour I'énergie de compt), qui représente I'énergie cinétique
d’'un atome au dessous de laquelle 'atome est dérésicomme arrété nous avons adopté la
méme valeur quécy,.

La perte d’énergie inélastique (due a I'excitatien l'ionisation des électrons du
milieu) est supposée étre locale, c'est-a-dire llgu@epend non seulement de I'énergie
cinétique du projectile mais également de la dc#agui le sépare avec I'atome cible.
L’estimation de cette perte est faite, dans Marloe® se basant sur le modele de Oen-
Robinson. Selon ce modéle, la perte d’énergie daesseule collision est donnée par [37,

56] :

YR

Qor(R,E) = FE (35— e azst, (3.3)

2
2mazpy

avec F, = 4.72593 VeVA? et le paramétres est égal & 0.3.

Les vibrations thermiques des atomes du réseawrad&leurs positions d’equilibre
sont décrites par le modele de Debye. Les caleaui$ sffectués pour une température du
cristal de 300 K. La température de Debye du hainé la température ambiante est
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Tp =213 K [57]. Pour réguler le nombre de collisiansun projectile peut avoir a la fois,

nous avons attribué au parametre d’impact maxirsgsnla valeur0.71a. Le tableau (3.2)

regroupe les parametres de simulation pour l'iatolin du hafnium.

Tableau 3.2. Paramétres de simulation de l'irréatiadlu hafnium.
Hafnium (Hf)

72
178,492

Cristal

Numéro atomique

Masse atomique

Hexagonale compacte
a=b=3.1946 A, c = 5.0510 A,a = B = 90°,y = 120°
5-30 keV

5000

Potentiel ZBL (universel)

Structure du cristal

Parametres du réseau

Energie du primaire

Nombre de cascades

Potentiel interatomique

Direction initiale du primaire Aléatoire

Energie de cohésion 6.44 eV/atome

Energie de déplacement 6.44 eV
Energie de redéplacement 0.0eVv
Energie de remplacement 0.2eV
Energie de coupure 6.44 eV
Energie inélastique Locale (modéle de Oen-Robinson)
Température du cristal 300K
Température de Debye 213 K
Parametre d’'impact maximum 0.71a
Energie seuil de déplacement 61 eV
Barcapa 1
Carcdpa 0.57
3.50a

Rayon de recombinaison

3.3. Ajustement du nombre de paires de Frenkel

La tache la plus importante dans I'étude de défdats les matériaux irradiés est la

détermination du nombre de défauts permanents psoclast-a-dire le nombre de défauts qui

subsistent a la recombinaison. Nous présentonka digure 3.3 les résultats de la simulation
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des cascades de déplacements de 5, 10, 15 et 20 LesVinterstitiels et les lacunes

schématisés sont des défauts initiaux c'est-agiimduits durant la phase balistique et sans

aucune recombinaison.

6 <" L
— 124 = _—
4 Irradiation du hafnium| | Irradiation du hafnium: T
E=5 keV ‘ 10[E=10 keV
2 9 lacune ‘ | 8 9 lacune
@ interstitiel ° @ interstitiel %
0 ° ° | 6
30,192, @
2 o o ° 4
o o '@ ° ° ‘ P
° )
Z-4 W e %@ % z,
6 4 2
8 4

Irradiation du hafniurn;wr —
E=15 keV ‘

E=20 keV
9 lacune ‘ g ‘ ° !acune_ )
12+ @ interstitiel 9 Q?J, ‘ @ interstitiel
10 b

&H Ao v s o @

(c) Cascade de 15 keV (d) Cascade de 20 keV

Figure 3.3. Cascades de déplacements dans le tmaiimadié avant la recombinaison

A la fin d'une cascade, les interstitiels et lesufees sont regroupés en paires de
Frenkel de la maniere suivante: Le code cherchelda courte distance de séparation
interstitiel-lacune dans la cascade, puis la digasuivante et ainsi de suite jusqu’a ce que

tous les interstitiels et les lacunes généres saigpariés. Puis, les paires sont arrangées en
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trois classes. Dans la premiére, appelée “paimshps”, le site le plus proche de l'interstitiel
est vacant. Dans la deuxieme classe, nommée “paiistes”, le site le plus proche de
I'interstitiel est occupé ou bien il est déja ap@amais un site voisin défini par la description
du cristal est vide et non apparié. Toutes leseaupaires sont classées en des “paires
distantes”. Les paires classées proches et voisorgsconsidérées instables et les interstitiels
et les lacunes les composant se recombinent.

A partir des coordonnées des lacunes et des ititdsstune fonction de distribution
est construite pour les paires distantes. Elle d@uur une distance de séparation interstitiel-
lacunery, le nombre de paires dont la distance de séparatbrsupérieure a,. Nous
rapportons sur la figure 3.4 la fonction de disttibn de paires de Frenkel distantes pour le
hafnium irradié avec des primaires d’énergie 5,1Bet 20 keV. On constate que le nombre
total de paires de Frenkel distantes décroit rapéate lorsque la distance de séparation
interstitiel-lacune devient supérieure 1&75a. Ceci traduit le fait qu'un grand nombre

d’interstitiels ont terminé leurs trajectoires aximité des lacunes.

Irradiation du hafnium
Potentiel ZBL
Température du cristal 300 K
—A— E=5 keV

E=10 keV
—&— E=15 keV
—&— E=20 keV

Nombre moyen de paires de Frenkel
g
|

O+—F——7—7— 77T 7T T T T T T T T 1
05 1.0 1.5 2.0 25 3.0 35 40 45 50 55 60 65 70 7.5

Distance de séparation lacune-interstitiel (a)

Figure 3.4. Nombre moyen de paires de Frenkel ahafnium irradié.
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Les études effectuées sur les matériaux irradiégtnemt que le nombre de paires de
Frenkel stables est, en réalité, beaucoup plusefgibe celui trouvé par la simulation basée
sur la BCA. Ceci suggere un processus de reconsmnasupplémentaire pour réduire
davantage le nombre de défauts. Pour tenir cometeed fait, on introduit un volume
d’instabilité [42, 43, 50]. On considere alors au&aire de Frenkel est stable si la distance
qui sépare la lacune de linterstitiel est plusideaque le rayon de ce volume d'instabilité,

appelé aussi rayon de recombinaison.

Pourry; < ryil y a recombinaison entre les membres de la petirelle ne sera pas
comptée parmi les défauts permanents. Le rayonedembinaison dépend du potentiel

d’interaction atomique utilisé [5].

Afin de déterminer le rayon de recombinaison, nausns calculé, a partir des
expressions (2.39) et (2.40), le nombre de paiegSrdnkel prédit par le modéle arc-dpa pour
des énergies du primaire allant de 5 a 30 keV.Jadsurs utilisées pour I'énergie seuil de
deplacement du hafniunk,, et les coefficients,, capq €t Carcapa SONt, respectivement,
6leV, -1 et 0.57 [46]. Ensuite, Nous avons essay&etrouver les mémes résultats en
changeant le rayon de recombinaisgn,dans Marlowe. Le tableau 3.3 regroupe le nombre
de paires de Frenkel prédit par le modele arc-dgaleulé par Marlowe pour les rayons de
recombinaisor3.0a, 3.50a et4.0a.

Comme il est montré sur la figure 3.5 et le tablday les résultats concordent pour le

rayon de recombinaisdh50a.
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Tableau 3.3. Nombre moyen de paires de Frenkeliléadcpartir du modéle arc-dpa et Marlowe

Nombre moyen de paires de Frenkel

arc-dpa Marlowe
barcdpa =
Energie (keV) | —1carcapa = 0.57, ry = 3.00a ry = 3.50a ry =4.00a
Eq=61eV

5 16 20 16 14
10 30 38 31 25
15 45 55 45 37
20 59 72 58 48
25 73 89 72 59
30 87 105 85 69

1207 |—e—arcdpa, b, =1, ¢, ,,=0.57, E=61 eV
{ |—A— Marlowe, r,,=3.00a

‘340 100 — —w¥— Marlowe, r,=3.50a

§ Marlowe, r,=4.00a

& i

)

= 80

wn

o 1

‘s

ta?

o 604

e

o

)

2

g 404

2 1

O

5 2

Z

0 T T T T T T T - T - T - |
0 5 10 15 20 25 30 35

Energie du primaire (keV)

Figure 3.5. Nombre de paires de Frenkel pour diffées valeurs du rayon de recombinaison.
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La simulation des cascades de déplacements aseméees énergies du primaire
prises précédemment et un rayon de recombingiser3.50a a donné les cascades
schématisées sur la figure 3.6. |l est clair, temiant, que les défauts permanents induits par

irradiation du hafnium sont beaucoup moins nombreux

T———n,,,,,,,,

15 | | T |
Ty "SR = |
Irrdiation du hafnium W‘ | Irradiation du hafnium e (

10 E=5 keV. \ | TE=10kev | [ |
ry=3.50a ‘ | r,=3.50a o | |

i

| 7 @ lacune | | |

5 @ lacune
@ interstitiel

interstitiel ‘

Z
(b) Cascade de 10 keV

_— [
) P —— P 15 ]

Irradiation du hafnium| ——— Irradiation du hafnium
01 E=15 keV ‘ ‘ | 10 E=20 keV

ry=3.50a ry=3.50a

o ‘ | 9 lacune 9

%1 o lacune

@ interstitiel T)
- | '@

(c) cascade de 15 keV (d) cascade de 20 keV

Figure 3.6. Cascades de déplacements dans le tmaiimadié aprés recombinaison.

3.4. Atomes en mouvement

L’étude de la variation du nombre d’atomes en mmem en fonction du temps

donne une idée sur lI'aspect temporel du développen la cascade de déplacements. Le
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résultat d’'une telle étude est présenté sur lardighi7. L'irradiation est faite avec des
primaires d’énergie cinétique 5, 10, 15 et 20 k&butes Les courbes sont caractérisées par
I'existence de deux phases séparées par un maxaremairon 170 fs. La premiére phase de
montée correspond au mouvement des atomes déplacés primaire (car ils se trouvaient
au voisinage de son passage) et par les secondbig atome mobile capable de transférer
une énergie suffisante aux atomes cibles pour kEtfrenen mouvement. La deuxiéme phase
de décroissance traduit le fait que les atomes le®bierdent avec le temps de leur énergie
cinétique par collisions élastiques et inélastigeesdeviennent incapables de communiquer

aux atomes cibles I'énergie nécessaire pour legarert mouvement.

Irradiation du Hafnium
A "\ Potentiel ZBL
280 4 o Température du cristal 300 K
—x— E=5 keV
E=10 keV
240 v —v—E=15 keV
: o —e— =20 keV

Nombre moyen d'atomes en mouvement

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
Temps (fs)

Figure 3.7. Nombre moyen d’atomes en mouvemerd ahafnium irradié.
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On constate que plus le primaire est énergétique iply a d’énergie disponible dans
la cascade pour faire mouvoir plus d'atomes. Taigefle temps de développement des
cascades de déplacements dans le hafnium restexapativement le méme pour toutes les

énergies du primaire. Il ne dure que quelques dliggde picoseconde.

3.5. Atomes déplacés

Le déplacement des atomes du réseau et le procdssgsérison constituent les
facteurs les plus importants dans la déterminationombre de paires de Frenkel stables a la
fin d’'une cascade. En effet, les déplacements trinlacunes et les interstitiels et la
recombinaison réduise le nombre de ces défautstymac La figure 3.8 illustre la somme
cumulée d'atomes du réseau déplacés dans le hafmadié par des primaires d’énergie
initiale de 5, 10, 15 et 20 keV. Toutes les courtyaisla méme allure. Cette allure peut étre
expliquée par le fait qu'a court terme les déplaseim sont fréquents et en augmentation car
les atomes mobiles sont énergétiques et délogeitgrfeent les atomes du réseau. Au fur et a
mesure que la cascade se développe, les projepietent graduellement leur énergie
cinétique par différents mécanismes. L'énergiediénée aux atomes cibles s’affaiblisse avec
le temps jusqu’a ce qu’elle soit insuffisante poauser des déplacements. Deés lors, la somme
cumulée des atomes déplaceés reste inchangée.

Les résultats de la simulation montrent une augatiemt sensible du nombre
d’atomes déplacés lorsque I'énergie du primairevarge. Dans le domaine énergétique de

notre étude, ce nombre devient deux fois plus glamsdiue I'énergie est doublée.
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Figure 3.8. Somme cumulée d’atomes déplacés ddrafieum irradié.

Nous savons que dans une cascade de déplacemeplispart des défauts ponctuels
produits pendant la phase balistique ne survivastgpla recombinaison. Dans le tableau 3.4
nous dressons le taux des atomes déplacés quitaensides défauts permanents. Il est a

noter que pour toutes les énergies utilisées,wedwaoisine 12%.

Tableau 3.4. Taux de déplacements permanents @&agiium irradié.

Energie du primaire (keV) 5 10 15 20
Nombres total d’atomes déplacés 132 260 386 509
Nombre de paires de Frenkel stable$ 16 31 45 8
Taux 12.1%] 11.99 11.7% 11.4%
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3.6. Distribution spatiale des défauts

Méme si Brinkman a été le premier a suggérer leeoinde cascade de déplacements,
c’est a Seeger qu’on doit 'image que nous avomseHlement sur la répartition spatiale des
défauts ponctuels créés dans un matériau irrad@ged a proposé qu’une particule irradiante
traversant un matériau crée une région fortemedbremagée et tres chaude [58]. Cette
région est composée d’'une zone centrale dépeupkst;a-dire riche en lacunes, entourée
d'une couronne formée essentiellement dinterdditieBeavan et al. confirmerent
expérimentalement 'image de Seeger en examinamhgaoscopie ionique un échantillon de

tungstene irradié [59].

Nous avons examing, pour le hafnium irradié avecptenaires d’énergieb, 10, 15 et
20 keV, la configuration spatiale des cascadeségdadements. Nous avons représenté sur la
figure 3.9 les défauts permanents (c'est-a-dire cai survécu a la recombinaison) de la
cascade de 20 keV. Les autres cascades sontédgssur la figure 3.6. Lorsqu’on simule
5000 cascades de déplacements initiées avec la i@engie du primaire, on trouve que les
positions spatiales des défauts permanents charmjené cascade a une autre (car les
primaires prennent initialement des directions talées et les collisions atomiques ont un
caractére aléatoire) mais la configuration spafiale de toutes les cascades concorde avec
'image de Seeger. On constate qu'il y a bien wmmagation entre les deux types de défauts
ponctuels. Le cceur de la cascade est occupé raajemient par les lacunes tandis que la

périphérie est composée essentiellement d’intiedstit
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Figure 3.9. Distribution spatiale des défauts dankafnium irradié a 20 keV.

3.7. Volume de la cascade

Dans I'étude des dommages induits par irradiations’intéresse souvent a I'étendu
du dégat qui peut étre caractérisé par le volumia dégion endommagée. Lorsqu’on simule
l'irradiation d’'un matériau, le volume de cette imycorrespond au volume de la cascade de
déplacements. Et vu que la simulation de l'irrddiase base sur les collisions atomiques qui
ont un caractere aléatoire, alors une étude $tptists'impose. On doit simuler plusieurs
cascades de déplacements, calculer le volume dpiehmscade puis faire une distribution

des volumes pour tirer des informations sur la zT@OMMAagee.
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Plusieurs méthodes ont été proposées pour estameolime d'une cascade. Une
premiére approche consiste a assimiler la cascadeeasphere dont le rayon serait la
dispersion moyenne des défauts autour du centie aiescade. Mais cette méthode, a un seul
parameétre, ne donne pas la bonne représentatiomégégue de la cascade. Une autre
approche consiste a remplacer la sphere par undegliet de calculer son rayon de base et sa
longueur par des moyens statistiques. Cette métho@eix paramétres ne décrit pas non plus,
fidelement, la morphologie de certaines cascadesr@ par exemple les cascades plates. La
méthode la plus utilisée actuellement consistebatiuer a la cascade un ellipsoide défini par
les longueurs de ses trois axes principaux (fi@ui®). Avec ces trois paramétres, un calcul

du volume de la cascade et une représentationiéirsa géométrie peuvent étre effectués.

|

\2 0

9

Figure 3.10. Représentation de la méthode d'an@yssmposantes principales.
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La détermination de la longueur des axes principiuXellipsoide et leur orientation
spatiale se fait en utilisant la méthode statigtidianalyse en composantes principales (ACP).
Elle permet a partir des coordonnées des défautstyels de construire la matrice des

covariances centréeld,, de dimensions 3x3 et qui est réelle et symétrjgide60]:

My = =37 Geae — ) (e — (7)), (3.4)

oU i, j dénotent les coordonnéesy etz du k*™ défaut ponctueln désigne le nombre de
défauts ponctuels dans la cascadgxetle barycentre de cette collection de points. Les
directions des axes principaux de I'ellipsoide storinées par les vecteurs propred/dé._es
racines carrées des valeurs propresMiaeprésentent les longueurs des demi-axes de
I'ellipsoide. Ainsi le volume de la cascade peue &pproché par le volume de I'ellipsoide.
Ce travail refait pour les 5000 cascades permétideune distribution des volumes.

La figure 3.11 illustre les distributions de volwsnebtenues pour des primaires de 5,
10, 15 et 20 keV. Nous constatons que les distabstobtenues pour les énergies les plus
basses (pour 5 et 10 keV) sont plus étroites ét yja resserrement de volumes des cascades
pour donner un maximum plus prononcé a ces distoibst Plus I'énergie du primaire est
grande plus les distributions s’élargissent et symétrie devient notable. Pour toutes les
énergies du primaire, on observe une dispersiorvolesnes et un étirement des queues vers
les volumes les plus élevés. Il est a noter, agss,plus l'irradiation du matériau se fait avec
des particules énergétiques plus la probabilitézaitaune zone endommagée grande est
élevée. La classe modale de la distribution poukeM est de 400 a50a3, alors qu’elle est

de 850 #00a® pour 20 keV.

53



Chapitre 3 : Résultats et discussion
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Figure 3.11. Distributions de volumes du hafniuradié.
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CONCLUSION GENERALE

55



Conclusion générale
—

L’étude des dommages induits par irradiation essujet qui tire son importance des
enjeux liés a la sécurité des centrales nucléatemu bon fonctionnement des dispositifs
électroniques embarqués a bord des engins spatigupsés aux rayonnements intenses et
omniprésents dans I'espace. Intéressé par lesi@dpmphysiques du hafnium qui trouvent
des applications dans l'aérospatiale et le nu@éaious avons étudié la production des
défauts ponctuels et leur distribution spatialesde& matériau suite a son irradiation. Nous
avons choisi le modéle de I'approximation des sitis binaires pour simuler I'irradiation
car il permet I'accumulation de statiques suffisanpour une étude adéquate. Le code
Marlowe fondé sur ce modele a été utilisé a catteBes cascades de déplacements ont été
générées par des primaires initiés des sites @auwésvec une énergie cinétique allant de 5 a
30 keV. Le potentiel universel de Ziegler-Biersadttmark a été utilisé pour modéliser les
interactions entre les atomes du hafnium dans daacke. Les déplacements thermiques des
atomes du réseau autour de leur position d’égailant décrits par le modéle de Debye alors
gue les pertes d’énergie dues a I'excitation ehlation des électrons sont estimées sur la
base de I'approximation de Oen-Robinson.

Les résultats des simulations montrent clairememe ¢a majorité des défauts
ponctuels produits pendant la phase balistiqueundgvent pas a la recombinaison. Dans le
domaine énergétique de notre étude, il n'y a apprattvement que 12% des atomes du
réseau déplacés qui constituent des déplacementsampents. Les collisions atomiques
multiples ont pour effet d’expulser les atomes Vangériphérie de la cascade et de laisser une
zone centrale riche en sites vacants. La régiadlige n’a pas une morphologie bien définie
car les collisions atomiques au sein d’'une cascatlain caractere aléatoire. Le volume de
cette région augmente avec I'énergie du primaire.

Par cette étude, nous avons contribué a la compsirede la réponse du hafnium

lorsqu’il est utilisé dans un milieu baignant dgaanements. D’autres efforts, portant sur
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I'évolution des défauts ponctuels en des défawsdéis et leurs effets sur les propriétés du
matériau, sont nécessaire pour compléter nos cssaraies sur le vieillissement de ce

matériau.

57



Références bibliographiques

REFERENCES BIBLIOGRAPHIQUES

58



Références bibliographiques

[1] H. L. OlesenRadiation effects on electronic systefkenum Press New-York, 1966.

[2] R. D. Schrimpf, D.M. FleetwoodRadiation Effects and Soft Errors in Integrated cits
and Electronic DevicesNorld Scientific Publishing Co. Pte. Ltd., 2004.

[3] Y. Piccin, Durcissement par conception d’ASIC analogiqudfiese de Doctorat,
Université de Bordeaux, France, 2014.

[4] R. Durand,Modélisation des effets de dose dans les circotsgrés en environnement
spatial Thése de Doctorat, Université de Toulouse, Fra2@@7.

[5] A. DJAAFRI, Etude des dommages créés dans le tantale (Tayatomposés TaC et
TaOs par I'approximation des collisions binaires (BCAJhése de Doctorat, Université
Djillali LIABES de Sidi-Bel-Abbes, Algérie, 2018.

[6] M. Labbe,Etude par microscopie électronique des cavités éasnpar irradiation aux
neutrons rapides dans le cuivre pur et glBavision de métallurgie et étude des combustibles
nucléaires, Centre d’Etudes Nucléaires de Saclayde, Rapport CEA-R-4510, 1974.

[7] Y. Adda, J.P. Mustelier, Y. Quér€omportement de I'uranium sous irradiatiol Conf.
28/P/62 Geneve, Rapport CEA-R 2671, 1964.

[8] C.H. de Novion,Effets d'irradiation dans les matériaux (métauxjages, verres) 26’
Colloque de Métallurgie, Saclay, Paris, 1984.

[9] A. Dunlop, F. Rullier-Albenque, C. Jaouen, Ceniplier, J. DavenadViaterials under
Irradiation, Solid State Phenomendrans. Tech. Publications, Aedermansdorf (Suisse)
vol.30-31, 1993.

[10] X. Han,Modélisation de la fragilisation due au gonflemeans les aciers inoxydables
austénitiques irradiéghése de Doctorat, Ecole nationale supérieureniiess de Paris, 2012,
[11] J. L. Boutard,Endommagement des alliages métalliques par desramsutapides
Reflets de la physiqugs, 17 (2014).

[12] J. Meija, T. B. Coplen, M. Berglund, W. A. Brd, P. De Biévre, M. Groning, N. E.
Holden, J. Irrgeher, R. D. Loss, T. Walczyk, T. lraska , Pure and Applied Chemistry
88,265 (2016).

[13] D. R. Lide, CRCHandbook of Chemistry and Physi€RC Press Inc, §@d., 20009.
[14] J. Emsley, Natrure’s Building Blocks an A-Z Guide to the Elements, Ed. Oxford
University Press Inc., New York, 2001.

[15] G. Broglia, G. Ori, L. Larcher, M. Montorsi, ddlelling Simul. Mater. Sci. Eng22,
065006(2014).

[16] D. Lin, Y. Wang, S. Shang, Z. Lu, Z. Liu, X.uH Sci. China Phys. Mech. Astrorn6,
2071 (2013).

59



Références bibliographiques

[17] C. P. Race, The Modeling of Radiation Damage in Metals usingelBfest Dynamics”
Springer Theses, Springer-Verlag, Berlin, Heidedb&010.

[18] M. Dupeux,Aide-mémoire science des matérigbxnod, Paris, 2008.

[19] Ph. Fleury, les défauts ponctuels dans les cristaBulettin de I'union des physiciens,
N°658,78, 173 (1984).

[20] J.P. Bailon, J.M DorloDes MatériauxEd. Presses Internationales Polytechnique, 2002.
[21] M. Gerl, J.P. IssiPhysique des MatériauxPresses polytechniques et universitaires
romandes, Lausanne, 1997.

[22] E. Papin)nfluence des défauts ponctuels sur les proprigétésimétriques et sur
I'aptitude au frittage de I'alumine alphaénie des procédés, Ecole Nationale Supériewre de
Mines de Saint-Etienne, 1997.

[23] C. Kittel, Introduction to Solid State Physj@&" edition, John Willey & Sons, Inc, 2005.
[24] R. Collonguesl.e solide cristallin Presses Universitaires de France, 1973.

[25] L. Smart,Introduction a la chimie de I'état solidg®unod, 1997.

[26] J. L. Martin,Dislocations et plasticité des cristalresses polytechniques et
universitaires romandes, Lausanne, 2000.

[27] J.W. Jr Morris,Defects in CrystalsIn: Materials Science and Engineering: An
Introduction. Ed. Wiley, pp. 76-107, 2013.

[28] J. Besson, N. Billon, S. Cantournet, Y. ChhsteF. Gourgues-Lorenzon, J.M. Haudin,
B. Monasse, L. NazéMatériaux pour lingénieur Ed. Presses de I'école des mines,
Paris, France, 2010.

[29] figure disponible sur: https://www.oxfordsgarox.ac.uk/content/materials-nuclear-
fusion-how-do-you-confine-sun-box

[30] W. Takeuchi, Y. Yamamur&adiat. Eff.71, 53 (1983).

[31] A. Kuzmichev, V. Perevertaylo, L. Tsybulsky, ®olpian, J. Phys. Conf. Ser29,
012005 (20186).

[32] T. T. Nuver, H. Rudolph, P.A. Zeijlmans van Emchoven, A. Niehaus, Nucl. Instrum.
Methods Phys. Res. B54-165 785 (2000).

[33] A. De Backer, A. Sand, C.J. Ortiz, C. Domah, Olsson, E. Berthod, C.S. Becquart,
Phys. Scr2016 (T167), 014018 (2016).

[34] L. Bukonte, F. Djurabekova, J. Samela, K. Nond, S.A. Norris, M.J. Aziz, Nucl.
Instrum. Methods Phys. Res.2B7, 23 (2013).

60



Références bibliographiques

[35] P. Arnolda,La création de défauts de déplacements atomiques Basilicium et son
impact sur les composants électroniques a appbaoatispatialesthese de doctorat en génie
électrigue, Université de Toulouse, 2010.

[36] F. SoissonComposeés ordonnés sous irradiatiorhése de doctorat, Institut national
polytechnique de Grenoble, 1993.

[37] W. Eckstein,Computer Simulation of Ion-Solid InteractionSpringer-Verlag Berlin
Heidelberg, 1991.

[38] M.T. Robinson, I. Torrens, Phys. R&/9, 5008 (1974).

[39] M. Ruha,Etude de l'effet de I'implantation ionique dansdalnSe2 et autres ternaires
Thése de doctorat, Université Ferhat ABBAS de S2fit4.

[40] H. Hijazi, Interaction ions-surfaces : étude de la pulvérisatdu fluorure de lithium LiF
par technique d’'imagerie XY-TOF-SIMEhése de doctorat, Université de Caen, 2006.

[41] P. Salou|nteraction ionsurface: simulation de I'interaction plasreroi (ITER) These
de Doctorat, I'Université de Caen Bassermandie, France, 2013.

[42] A. Scholtz, C . Lehmann, Phys . R&g, 813 (1972).

[43] G. Vizkelently, S.M. Foiles, Nucl. Instrum. Meds,B 371, 111 (2015).

[44] C.H.M. Broeders, A.Yu. Konobeyev, J. Nucl. Mat336 201 (2005).

[45] P. J. Griffin,Relationship between Metrics Used to Representl@isment Damage in
Materials SANDIA REPORT, Sandia National Laboratories U2814.

[46] A.Y. Konobeyev, U. Fischer, Y. A. Korovin, . Simakov, Nuclear Energy and
Technology, 3, 169 (2017).

[47] A. Djaafri, T. Djaafri, A. Elias, M. Driss-Khaja, Afric. Rev. Phys8, 365 (2013).

[48] A. Djaafri, A. Kadoun, M. Driss-Khodja, A. Es, T. Djaafri, Acta Physica Polonica
A133 39 (2018).

[49] A. Djaafri, A. Kadoun, M. Driss-Khodja, Arald. Sci. Eng43, 3837 (2018).

[50] M. Hou, C.J. Ortiz, C.S. Becquart, C. Domdih,Sarkar, A. De Backer, J. Nucl. Mater.
403 89 (2010).

[51] M. T. Robinson, Phys. Rev. &), 10717 (1989).

[52] M. T. Robinson, Nucl. instrum. Method4B, 408 (1990).

[53] M. T. Robinson, Nucl. Instrum. Metho@7, 396 (1992).

[54] M. T. Robinson, Radiat. Eff. Defects Solidg1, 1 (1997).

[55] M. T. Robinson : MARLOWEComputer Simulation of Atomic Collisions in Crybied
Solids RSICC Code Package PSR-137, 2002.

[55] R. Russell, J. Appl. Phy4, 232 (1953).

61



Références bibliographiques

[56] O.S. Oen, M.T. Robinson, Nucl. Instrum. MethdlB2, 647 (1976).

[57] C.Y. Ho, R.W. Powell, P.E. Liley, J. Phys. @meRef. DateB, 1-10 (1974).

[58] A. Seeger, Proc. 2nd. U.N. Conf on PeacefutdJsf Atomic Energy, IAEA, Geneva,
Vol 6, p. 250, 1958.

[59] L.A. Beavan, R.M. Scanlan, D.N. Seidman, Aktet. 19, 1339 (1971).

[60] M. Hou, Nucl. Instrum. Method482-183 153 (1981).

62



