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Résumeés

Study of damage production in irradiated iridium by the binary collision
approximation model

Abstract

To study the point defects generated in irradiatetium, we simulated the formation of
displacement cascades using the Marlowe code lmaséde binary collision approximation
model. This allowed us to calculate the numberrehkel defects formed and the volume of
the damaged region. A cascade is initiated by many which is an atom launched from its
lattice position with kinetic energy up to 30 kehhis energy is dissipated in elastic collisions
between iridium atoms governed by the Ziegler-Beiskark and Moliere potentials and
inelastic collisions whose energy loss is estimdigdthe Owen-Robinson approximation.
During collisions, many atoms are ejected fromrtlhegitice positions leaving vacancies and
forming interstitials. The simulation results shthat the proportion of displaced atoms which
form permanent defects does not exceed 10%. Thé pnobable volume of the damaged
region although it depends on the used potenties st exceed 300 times the volume of the

cell unit.

Keywords:

Frenkel defects, iridium, irradiation, Binary celtbn approximation



Résumeés

Etude des dommages créees dans l'iridium irradié pala méthode de
I'approximation des collisions binaires

Résumeé

Pour étudier les défauts ponctuels formés dandilim irradi€, nous avons simulé la
formation des cascades de déplacements moyennaatdée Marlowe qui est basé sur le
modele de I'approximation des collisions binai@sci nous a permis de calculer le nombre
de défauts de Frenkel formés et le volume de |l& mmdommagée. Une cascade est initiée
par un primaire qui est un atome lancé de sa posdu réseau avec une énergie cinétique
allant jusqu'a 30 keV. Cette énergie est dissi@rs des collisions élastiques entre les atomes
d'iridium régies par les potentiels de Ziegler-Bdrgmark et de Moliere et des collisions
inélastiques dont la perte d’énergie est estiméd'g@proximation d'Owen-Robinson. Lors
des collisions, de nombreux atomes sont éjectéewts positions du réseau laissant des
lacunes et formant des interstitiels. Les résuliiat$a simulation montrent que la proportion
d'atomes déplacés du réseau qui forment des dgfautsanents ne dépasse pas 10%. Le
volume le plus probable de la région endommagée dpieil dépend du potentiel utilisé ne

dépasse pas 300 fois le volume de la maille éléurent

Mots clés

Défauts de Frenkel, iridium, irradiation, approaiion des collisions binaires
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Liste des acronymes

PKA Primary Knock-on Atom
MD Molecular Dynamics
BCA Binary Collision Approximation
RCS Remplacement Collision Sequences
ZBL Ziegler-Biersack-Littmark
LSS Lindhard-Scharff -Schiott
L Systeme du laboratoire
CM Centre de Masse
cfc Cubique a faces centrées
KP Kinchin-Pease
NRT Norgett-Robinson-Torrens
dpa Displacements per Atom
arc-dpa Athermal Recombination-Corrected Displacegme
per Atom
ACP Analyse en Composantes Principales
Ir Iridium
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Liste des notations et des symboles

Symbole Signification Symbole Signification
m, Masse au repos de I'électron 0, Angle de diffusion du projectile apres le chog
e Charge élémentaire 6, Angle de diffusion de I'atome cible aprés l¢
choc
N, Nombre d'avogadro ) Angle de diffusion dans le systéme du centrg de
masse
h Constante de Planck T Distance interatomique
h Constante de Planck réduite E, Energie initiale du projectile
ag Rayon de Bohr E; Energie du projectile apres le choc
my Masse du projectile E, Energie de I'atome cible aprés le choc
m, Masse de 'atome cible Vg Vitesse de Bohr
Z; Numéro atomique du projectile Egam Energie disponible pour le déplacement
atomique
Z, Numéro atomique de I'atome cible Nygrr Nombre de paires de Frenkel dans le modéle
NRT
uma Unite de masse atomique Vo Vitesse initiale du projectile
C Vitesse de la lumiére dans le vide 2 Vitesse du projectile aprés le choc
Energie seuil de déplacement 2 Vitesse de I'atome cible aprés le choc
E. Energie de coupure A; Poids atomique
Ew Energie de liaison de déplacement Q Energie inélastique perdue
E Energie de liaison de remplacemen %4 Potential d’interaction atomique
I Potential moyen d’excitation Coefficient d'efficacité du déplacement
Qo parameétre du réseau B Rapport entre la vitesse de la particule et Ia
vitesse de la lumiere
azpL paramétre d’écran du potentiel ZBLl| (—dE/dx) Pouvoir d’arrét total du milieu
ks Constante de Boltzmann (—dE/dx)y Pouvoir d’arrét nucléaire du milieu
0 Permittivité du vide (—dE/dx), Pouvoir d'arrét électronique du milieu
Tp Température de Debye p Densité du milieu cible
o Section efficace de diffusion A Rapport entre la masse de la cible et la masge du

projectile
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Introduction générale

L’iridium (Ir) est un métal de transition de la fal® des métaux du groupe du platine.

Il est d’aspect blanc argenté. Il est dur et lo@dn numéro atomique est 77 [1] et sa masse
atomique est 192.217 uma [2]. Il est rare sur nptaméte. Il est caractérisé par une trés
grande dureté et une forte inélasticité, ce quetal difficile a usiner, le mettre en forme et a
travailler. Son caractére cassant peut étre comlmattlui ajoutant de faibles quantités de
titane ou de zirconium. Il a une structure cubigqampacte de type cubique a faces centrées,
ce qui expliqgue pourquoi il a une densité trés éeul est le deuxieme plus dense corps
simple aprés I'osmium avec une densité de 22.5629{3-5]. Il a un point de fusion trés
élevé ; 2719 K [4, 6, 7]. Il peut en un sens laége qualifié de métal réfractaire. Ses alliages
avec le platine sont trés peu sensibles aux détmnsathermiques. Parmi les éléments
connus, liridium est le plus résistant a la coioas Il est tres peu réactif chimiquement et
résistant a tous les acides. L'iridium pur posaguie réflectance lumineuse qui n'est dépassée
que par celle de I'argent [8].

L’iridium, de part ses propriétés, est utilisé ddasfabrication d’alliages a haute
résistance et pouvant supporter les hautes tenpésatll apporte aux alliages qu’il forme
avec l'acier ou le platine une amélioration dedsistance mécanique de ces matériaux. Les
étalons du metre et du kilogramme conservés auaburdernational des poids et mesures
(Sévres) sont a base de platine iridié. On sedleétent, de I'iridium dans les piéces et les
ustensiles scientifigues comme les creusets etdatules d’analyse chimique, les aiguilles
hypodermiques, les thermocouples électriques. ®©nrduve, aussi, dans les contacts
électrigues, les contacteurs techniques et notamieenbougies des moteurs a allumage
commandé, en particulier les électrodes de boudeesnoteurs d’avions. L’'alliage avec
'osmium est utilisé dans les pointes de plume théte, les roulements de compas et les

balances a hautes précision [9].
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L’étude des défauts produits dans liridium irraditnsére dans I'étude systématique
des éléments de transition tels que le tantaleirigstene et le hafnium [10-14]. Ces métaux
possédent des propriétés physiques et chimiquésy@rement attrayantes ce qui les rends
des matériaux de choix pour des applications daes diomaines variés notamment
I'électronique et le nucléaire. L'irradiation descmatériaux par des particules énergétiques
conduit a la formation de défauts ponctuels notanmindes lacunes et des interstitiels. Ces
défauts peuvent migrer et s’agglomérer pour fordesramas qui évoluent en des dislocations
et des cavités. Ces changements, a I'échelle atemaijterent a long terme les propriétés
physico-chimiques et mécaniques des matériaux moernles conductivités électrique et
thermique, la résistance a la corrosion, la fragilon et le gonflement [15-20]. La
compréhension des mécanismes de vieillissemenndesiaux irradiés est d'un grand intérét
technologique et économique puisqu’elle permettiffes la durée de vie et d’améliorer la
performance des composants fabriqués a base deatésaux.

La modélisation des interactions entre des padicénergétiques et la matiere peut
étre accomplie par deux modeles : I'approximaties dollisions binaires (BCA pour Binary
Collision Approximation) et la dynamique molécuéi(MD pour Molecular Dynamick
Notre choix pour I'étude des défauts induits peadiation dans l'iridium s’est porté sur la
BCA car elle nous offre les outils les plus appi@ppour atteindre nos objectifs. En effet,
elle permet, en un temps relativement court, l'aogiation d’'une quantité importante de
statistigues nécessaires a une étude adéquatarmdesiastiques des cascades qui présentent
un haut degré de variabilité [21]. Le modéle deBl2A est fréquemment utilisé dans la
modélisation des phénomeénes liés a lirradiatios detériaux tels que la pulvérisation,
'implantation ionique, la canalisation, la rétrffdsion et la production de défauts [22-28].

Le présent travail a pour objectif I'étude, par dation basée sur la BCA, des

cascades de déplacements dans l'iridium suite artatiation interne. Le code Marlowe est
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utilisé pour calculer les différentes grandeursitdiét [29-35]. Nous prétons attention en
particulier a la production de défauts de Frenleel; configuration spatiale et I'estimation du
volume de la zone endommagée. Nous souhaitonsefiarétude, apporter une contribution a
la connaissance du comportement de ce matériaguidrest utilisé dans un environnement
de rayonnements intenses.

Ce manuscrit est organisé en trois chapitres. leenjgr chapitre est consacré aux
potentiels interatomiques utilisés pour modéligsrihteractions entre les atomes présents au
sein de la cascade de déplacements. Nous noussisbéis surtout aux potentiels les plus
utilisés dans les simulations basées sur le mat#elBapproximation des collisions binaires.

Le deuxieme chapitre est dédié au modéle de simonlatilisé pour I'étude de lirradiation du

de liridium. Nous présentons la méthode de l'apipnation des collisions binaires et les
modeles théorigques les plus utilisés pour estimendmbre de défauts permanents induits
dans le matériau irradié. Dans le troisieme chepiious rapportons les résultats que nous
avons obtenu par simulations des cascades de démats dans l'iridium. Nous examinons
le nombre de défauts de Frenkel induits, la déteation du rayon de recombinaison, la
fonction de distribution des défauts en fonctionaldistance de séparation lacune-interstitiel
et la distribution des volumes des cascades. Emfitne mémoire s’achéve par une conclusion
générale retracant les principaux résultats obtehdsessant les perspectives envisagées pour

la poursuite de ce travail.
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Chapitre 1 : Potentiels d’interactions atomiques

1.1 Introduction

L’étude par simulation des défauts ponctuels génél@ns les matériaux irradiés
nécessite la connaissance des forces agissantlenmomes en interaction. Les interactions
entre les atomes au sein d'une cascade déclengtéa d'irradiation sont modélisées par un
potentiel interatomique. C’est une fonction qui eldgh, généralement, des positions relatives
des atomes et des charges des noyaux. Cette foresioinvariante sous des opérations
géométriques telles que les translations et lestionis d’ensemble. Il n’y a pas pour le
potentiel une expression analytique unique qui tBueute la plage de valeurs que peut
prendre la distance de séparation entre deux atemegeraction. Les efforts consentis pour
développer des potentiels décrivant adéquatemsrihieractions atomiques ont mené a des
expressions déterminées soit de maniere semi-@upimu par des calculs théoriques. La
justesse et la complexité de ces expressions imderdg grandement la qualité des résultats des
simulations et le temps de calcul nécessaire aollet@ntion.

Dans ce chapitre, nous présentons les potentisdsatomiques de paires les plus
utilisés dans I'étude des défauts par le modela BCA.

Le potentiel interatomique est fonction de la dis&gr, qui sépare les deux atomes en
interaction. Il est attractif a longue distanceréulsif a courte distance. Lorsque les deux
atomes se trouvent 'un loin de l'autre, le potehéist quasiment nul. Lorsque la distance de
séparation diminue, le potentiel décroit et la iitébaugmente. Si I'on réduit davantage la
distance séparant les deux atomes, les forcespdési@n dominent, le potentiel croit et la
stabilité diminue. Ainsi, le potentiel passe par mmimum qui correspond a la distance
interatomique pour laquelle les forces d'attracgbde répulsion s’équilibrent. Cette distance
est dite distance d’équilibre et notge

L’interaction a caractére répulsif entre deux atemeisins est caractérisée par la

contribution de deux parties, la premiere est dileer&pulsion électrostatique entre les deux
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noyaux chargés positivement et deuxieme est attribuée @pulsion électronique q
empéche l'interpénétrabilité des nuages électroniques. La domination de l'uns

contributions dépend de la distance de séparatie ks deux atom [1].

1.2 Potentiel de BornMayer

Lorsque la distancde séparation entre les deux atome un peu plus petite que
distance d'équilibre,, (qui est de I'ordre de la constante du résag), les couches intern
compléetes commencent anserpénétre (voir figure 1.1). L'excégle chargeamené dans le
voisinage de chaque atome (l'autre estplacé dans des niveaux d'énergie plus élev:
inoccupés pour respecter principe d'exclusion de Pai(stipulant que deux électrons
peuvent pas occuper @éme éta. L'énergie fournie pour forcer les distributioress @harge
s’interpénétrer croiforsque la distancinteratomique décroitar un plus grand nomb
d'électrons des couches internes complétes devierafectés. L'interaction a caracte
répukif ainsi décrite est bien représentée par le pielae Bor-Mayer qui apour expression
[1-3]:

V(r) = Agpye” /%M, (1.1)

ou agy est le parametre d’écranAgy est un parameétre qaila dimension d’unénergie.

Figure 11. Région de valicé du potentiel de Born-Mayer.
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Les valeurs des paramétrdgsy etagy de ce potentiel peuvent étre évaluées a partir
des propriétés a I'équilibre du solide. Elles gabulées pour des interactions homonucléaires
[2, 4, 5]. Il est a noter que le parametg, croit avec le nombre atomiqu& alors le
parameétre d’écran dépend faiblement de celui-air Bles interactions hétéronucléairdg,y

etagy peuvent étre évalués comme suit [2] :

V(r) = Agy e77/%M = J(ABM)11 e T/(@sm)is (Agy )y, €77/ (@BM)22

1 1

_r +
= \/(ABM)ll(ABM)zz e 2<(aBM)11 (“BM)zz> , (1.2)

ce qui donne

Apy = \/(ABM)ll(ABM)ZZ
_ 2(apm)11 (apmdaz  ° (1.3)

"~ (agm)11+(@sm)2z

apm

ou (Asm)ii et @swm)ii sont les valeurs tabulées pour I'interaction honotéaire de I'élémerit
Les valeurs les plus utilisées des paraméfigs et agy dans I'étude par simulation des

défauts dans les matériaux irradiés sont celleaé&kspar Andersen et Sigmund [2, 6] :

{ABM =52 (Z,2,)** (eV) (1.4)

agy = 0219 (&)

ouZ; etZ, dénotent les numéros atomiques des deux atomeslisioa.

1.3 Potentiel coulombien

A des distances de séparation entre les deux atplegetites que les rayons des

couches Krg (voir figure 1.2), les noyaux atomiques sont peragtés et la répulsion est
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dominée par la force électrostatique entre les deyaux. L'interaction esmodelée de fagon

satisfaisant@ar le potentiel coulombiedont la forme est [1] :

v(r) =24, (1.5)

e désigne la chargddémentair.

T{TK

Figure .2. Région de validité du potentiel coulombien.

1.4 Potentiel de Coulomb écrant

Lorsque la distance interatomique dans la région intermédia, montrée sur la
figure 1.3, il devient difficilede modélisefinteraction entre les deux atomavec précision.
En effet, dans cette régiola répulsioncoulombienne et la répulsion électronique ont
magnitudes comparables. L'interaction dans ce sagécrite par un potentiel coulombie
écranté qui traduita diminution de la répulsion coulombienne entre deux noyaux due

I'écrantage des chargesgitivespar les nuages électroniques [1].

13 L
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« 7 »

1§74 <T<a0

Figure 13. Région de validité duotentiel coulombien écranté.

L'une des approches utiliss pour développer analytiguement un poter
d’interactionentre deux atomes ede se baser sur le modeéle stajise de ThomeFermi de
'atome singulier. Le potentiel coulombien écradeéThoma-Fermi d’'un atome singulier ¢

numéro atomiqué& a pour expressic [7] :

v =Z (=), (1.6)

T arr
arr étantle rayon d’écran de Thorr-Fermi régi par la relation :

_0.88534ap

arr =~ (A), (1.7)

ol ag désignele rayon de Bohrag = 0.529 A) etd dans I'expression (1) représente la

fonction d’écran solution délquation de Thomi-Fermi [7] :

1oge 3
Xz ZTZ) = d2(x). (1.8)
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A trés longue distance, la fonctioh tend vers zéro contrairement aux courtes
distances ou elle tend vers l'unité. Pour I'intéi@t de deux atomes de numeéros atomidijes

etZ,, le potentiel de Coulomb écranté s’écrit soustankt [2] :

_ Z]_ZZEZ L
V() =22 ‘D(au)’ (1.9)
ay étant le rayon d’écran fonction des numéros atoasguet Z, et du rayon de Bolag.

Parmi les premiers travaux portant sur I'extenslarpotentiel de Thomas-Fermi a un
potentiel interatomique entre deux atomes est adurirsov. Il a proposé pour l'interaction

entre deux atomes le rayon d’écran suivant [8] :

0.88534 a
AFirsoy = m A). (1)10
1 2

L'expression (1.10) pour le rayon d’écran montre gelui-ci décroit lorsque les numéros
atomiques des atomes augmentent. On trouve dditigelature une autre expression pour le

parametre d’écran suggérée par Lindhard [9] :

0.8853 a
ALindhard = (m—z/;;l/z A). (1.11)
Z'""+Z,

Les relations (1.10) et (1.11) donnent des valgasspeu différentes.

1.4.1 Fonction de Sommerfeld

En I'absence de solution exacte de I'équation dbfiéelle de Thomas-Fermi, les
efforts ont été portés pour trouver des solutiorsdiques approchées de cette équation. La
forme asymptotique de Sommerfeld [10] fut 'une gesmieres solutions proposées. Elle est

donnée par I'expression :
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d —C
®(x) = {1 +(3) } : (1.12)
ola = 144" d = 0.8034cd = 3 etx = r/aingnare

1.4.2 Fonction de Bohr

La fonction de Bohr constitue la forme la plus dienge la fonction d’écrad. Elle
s’écrit :

r

® (=) = e "o, (113

ABohr

ou le rayon d’écramggn, Se calcule de I'expression :

_ _ 08853ap (1.14)

Apohr 1/2
(212/3+Z§/3)

Le potentiel de Bohr s’écrit donc :

r

2 2 —
v(r) =24 cD( r )=le2€ e aonr, (1.15)

ABohr r

et se réduit pour des distances de séparatiopétites au potentiel de Coulomb. La figure
1.4 montre l'utilisation des trois potentiels, Gmub, Bohr et Born-Mayer, pour couvrir une

plage assez large de la distance interatomique.
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10° . . .
_——— Coulomb
10° .
Coulomb écranté
=
2,
= 10°F -
ey
10* F ]
10! Born—Mayer — ". -
1
l\
1 1 Ll 1
107 107 107! I
¥ (nm)

Figure 14. Comportement de quelques potentiels en fonclola distanc

de séparation entre les atomes du cuivre.
Sur la base ddsavaux effectuésur les métaux rdes Cu, Ag et Au, Brinkman [] a
proposéune expression pol'utilisation conjointe des potentiels dorn-Mayer et de Bohr
qui s’écrit [3] :

Z1 Zy e?

V(ir) = e aBonr + Apy e”T/%BM, (1.16)

ou les parameétreisy etagy sont donnés p les relations empiriques suivant

{ABM =2.58 x 1075 (Z; Z,)'V/* (eV) (1.17)

agy = 1.5a3/(Z, Zz)1/6

Pourreproduire le comportemedu potentiel de BoriMayer pour les grandes valel
de la distance interatomique, d’'un potentiel de répulsion coulombien pour lesitps

valeurs de cette distandginkman asuggéré le potentiel empirique ddekpressior[3] :
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A ZyZye? e BT

V(r) =——%— @)1
et les parametres sont donnés par :

(A= (095 x10762]/%)/ay

B =2,03/(Pap) , (1.19)

\  Zer =717,

ou la valeur deP est fixée comme suitP = 1 pourZs < 30 etP = 1.5 pouiZs > 30. Nous

retrouvons ainsi le potentiel coulombien pour tes faibles valeurs de:

Z,7Z,e?

limV(r) -

r—0

et le potentiel de Born-Mayer pour les grandeswaléer :

IimV(@)—> A Z,Z,e? e B"

T—0

1.4.3 Fonction de Moliére

L’approximation de Moliere a la fonction d’écran eomas-Fermi est la somme de

trois termes en exponentielle. Elle est gouverraéd 2] :

© (=) =33, ¢ e=(@r/am, (1.20)

am

ou ay est le parametre d’écran et les coefficientst d; sont donnés pag = (0.35, 0.55, 0.1)

etd; = (0.3, 1.2, 6.0). Leg vérifient la relation :
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10 =0(0) = 1. (1)21
Donc le Potentiel de Moliére a la forme :

Z1 Zz ez

V(r) =222 1035 e 023) 4 0550 (2a) 4 0.1 07003 | (1.22)
T

Le parametre d’écran utilisé habituellement poufolaction de Moliére est celui de Firsov
donné par la relation (1.10). Toutefois, certaintears utilisent pour ce paramétre une valeur
déduite de I'ajustement du potentiel de Moliérepatentiel de Born-Mayer a la distance du
plus proche voisin :
2 _(03Te (1.2 Te (6.0 e
Agy e™Te/am = 22 1035 ¢ (0335) 4 0.5 (1235) 1 01070 35) | (1.23)
C’est le cas de Robinson qui a suggéré une vajgunochée « universelle » du rayon d’écran

pour les interactions homonucléaigggpinson= 0.0750 A [13].

1.4.4 Fonction Kr-C

L'utilisation de distributions de charges baséeslsunodéle atomique quantique de
Hartree-Fock a permis de concevoir de nouveauxnfiete interatomiques écrantés. Parmi
ceux-ci, on cite celui de Wilsoet al, appelé potentiel Kr-C [14]. Sa fonction d’éciapour

expression :

D(x) = X7, c e 4* (1.24)
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avec X =fr/agsow G = (0.1909451, 0.473674, 0.335381) et di =(0.278544, 0.63717,

1.919249).

Il est a noter que I'utilisation du potenti&r-C avec le parametre d’écran de Firsov le

rend trés proche du potentiel de Moliére.

1.4.5 Fonction de Ziegler-Biersack-Littmark

En se basant sur le travail de Wilsetnal, Ziegler, Biersack et Littmark ont effectué
des calculs poussés des potentiels interatomiques2? paires d’atomes ce qui leur permis
de formuler une expression analytique approximagpgar un potentiel moyen dit potentiel
universel ou potentieEBL La fonction d’écran ZBL composée de quatre expbekes

s’écrit [15] :

(D( r )= ;lzlcie—(dir/aZBL) (1.25)

ou les coefficients; et d; ont pour valeurs; = (0.028171, 0.28022, 0.50986, 0.18175) et
d = (0.20162, 0.4029, 0.94229, 3.1998). Le rayorcrd®, azg , est fonction des numéros

atomique<Z; etZ, et se calcule de I'expression :

0.8853 ap
Az = Zf'23+Zg'23' (126)

L’expression complete du potentiel ZBL est donc :
2
V() =22yt o e @ir/azy), (1.27)

Notons que le potentiel Kr-C lorsqu’il est utilisgec le rayon d’écraazs_ devient

tres proche du potentiel ZBL.
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1.4.6 Fonction de Lenz-Jensen

La fonction d’écran de Lenz et Jensen fut parmigdesmieres fonctions d’écran
développées pour le potentiel de Coulomb [16]. Eiecaractérisée par sa forme qui differe
de la plupart des fonctions d’écran présentées égedument. Elle est donnée par

'expression :

®(x) = (1+y + 0.3344y2 + 0.485 y3 + 0.002647y*) ™ (1.28)

avec

{x = 7/QLindnara (1.29)

y =+9.67x

1.4.7 Fonction de Lenz-Jensen modifiée

Le potentiel moyen modifié de Lenz-Jensen (AMLJ) ws potentiel développé par
Nakagawa et Yamamura par des calculs similairesu& du potentiel ZBL et en faisant des

corrections relativistes [17 -19]. La fonction d'&c s’écrit :

2

D(x) = e @xtazx®/?-azx® (1.30)

ou les parameétres, a, etaz ont pour expressions :

a, = 1.51
_ Z{)'169+Zg'169
052 = 0763 (Z{)'307+Zg'307) (131)

Z2

4/3
700418 0.04-18) /
703071 ,0307

as = 0.191 (

Dans la relation (1.30), x HaavLy €t le paramétre d’écraamwmy est fonction des numeéros

atomique<Z; etZ; :

0.8853 ag
0307, .0.307)2/3 '
(29397 +293°7)

aAML] = (131)
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Il est a noter que contrairement aux coefficientst d; du potentiel ZBL, lesx du
potentiel AMLJ dépendent des numéros atomiquesieles atomes en interaction.

La figure 1.5 illustre la variation de cinq fongted’écran en fonction du rapport entre
la distance interatomique et le parametre d’écran/a. On constate que c’est la fonction de
Sommerfeld qui prend les plus grandes valeurs powtes les valeurs de. La fonction
d’écran ZBL prend les plus petites valeurs jusceriaironx = 12. La fonction d’écran de
AMLJ a approximativement les mémes valeurs queecddl Moliére pour < 6 puis elle
décroit brutalement. Sur tout l'intervalle d’étude,fonction d’écran de Kr-C a des valeurs

assez proches de celles de Moliére [7].

1
: —ZBL
) - - -AMLJ
. ---- Kr-C
—-—-Moliere
0.1 R
§ ; \\ ---— Sommerfeld
D ] \
:d -
o ]
o
'S 0.01 3
o -
o ]
o -
A ]
e E
1E-3 -
1E-4 ;
0
X=r1/a

Figure 1.5. Fonctions d’écran en fonction du rappatre la distance interatomique et le paramééerah.
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2.1 Introduction

Lorsqu’une particule énergétique traverse un miligle entre en collision avec les
atomes formant ce milieu entrainant I'excitatiors dgectrons atomiques et le déplacement
des atomes du réseau. Ainsi des défauts ponctueiproduits. L'agglomération des défauts
de méme nature méne a la formation d’amas qui pewdx®luer et donner a long terme des
cavités et des boucles de dislocations. Tous @Eepsus qui ne se prétent pas a I'observation
expérimentale directe peuvent étre assez bien é&gnpar la méthode de la dynamique
moléculaire ou la méthode de I'approximation ddksions binaires.

La dynamique moléculaire est une méthode permettentsimuler ['évolution
temporelle d'un systeme moléculaire a basse éndefje est basée sur I'utilisation de la
relation fondamentale de la dynamique (ou la loN@svton). Elle conduit & des simulations
réalistes des phénoménes étudiés. Les inconvémiertstte méthode sont [1] :
> son codt élevé en temps de calcul

> sa pauvreté en accumulation de statistiques

2.2 Approximation des collisions binaires

Ce modéle basé sur des hypothéses simples esé ytdur expliquer les phénomenes
physiques qui se rapportent a I'interaction desiqdes énergétiques avec la matiere comme
par exemple I'implantation ionique, la canalisatida rétrodiffusion et la production de
défauts par irradiation [2 - 6]. Les deux hypotlsede base de ce modéle sont :

1) la collision se fait toujours entre deux atomes atome en mouvement (qui est le
projectile) et un atome immobile (qui est la c)ble
2) les trajectoires réelles des atomes avant Iaiool et apres la collision sont remplacées par

leurs asymptotes.
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2.2.1 Description de la cascade de déplacements

Lorsqu’une particule irradiante énergétique péngames un solide, elle cede une partie
de son énergie aux atomes composant le matériamqurant leur déplacement. Tout atome
du réseau déplacé directement par la particulelémée est communément appelé ‘Primaire’
ou désigné par I'acronyme PKA (pour Primary KnockAtom). Chaque primaire interagit
avec les atomes du matériau se trouvant le longaldrajectoire. S'’il a suffisamment
d’énergie, il peut les éjecter de leur positionsdpiisant ainsi des atomes secondaires qui
peuvent a leur tour déloger d’autres atomes duatést ainsi de suite. L'avalanche de

collisions atomiques qui se succedent est appaseade de déplacements (figure 2.1).

Il est communément admis qu'un atome du réseaant agubi une collision, est
déplacé définitivement de sa position d’équilibrd acquiert une quantité d’énergie
dépassant I'énergie seuil de déplacementiie matériau. L'estimation du nombre d’atomes
déplacés du réseau est liée a cette énergie seudédlacement [7]La perte d’énergie
perpétuelle des atomes mobiles suite aux collis@lastiqgues et inélastiques fait qu’ils
ralentiront et qu’'a long terme finiront par s'imnilidger, ce qui se traduit par l'arrét de
I'expansion de la cascade. A la fin de la cascadelésordre structural dans la zone irradié du
matériau regne ; il y a présence de lacunes edrdied en positions interstitiels. Le processus
de recombinaison qui s’enclenche tente a minimesdégats ; les interstitiels se trouvant a

proximité des lacunes comblent celles-ci.
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Figure 2.1. Représentation d’'une cascade de dépéatte dans un cristal.

Dans une cascade de déplacements plusieurs phée®menvent se produire ; la

canalisation, la focalisation et les séquence&amlacements.

2.2.2 Séguences de remplacements

On parle d'un événement de remplacement, lorsquedectile donne la totalité de
son énergie a I'atome cible, le déloge de sa posit s'immobilise a sa place. Plusieurs
événements de remplacement peuvent se produiréadngement formant une séguence qui
peut étre trés longue. Les séquences de remplate(ReDS) se produisent le plus souvent a
basses énergies le long des rangées atomiquessdadize (figure 2.2). Lorsqu’elles sont
longues et nombreuses, elles contribuent efficanerda création des défauts de Frenkel
permanents. En effet, elles transportent les atanggseau a des positions interstitiels assez

lointaines des sites vacants et défavorisent Ensicombinaison [1].

29
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Figure 2.2. Schéma d'une séquence de remplacements.

lacune interstitiel

2.2.3 Cinématique d’une collision binaire

Le modele de I'approximation des collisions bingiest fondé sur la collision de deux
atomes en faisant abstraction de la présence des atomes les entourant. Dans ce qui suit,
nous allons examiner de prés une collision bina@re calculant différentes grandeurs
physiques qui se rapportent a cette collision. Poefte analyse, nous allons utiliser
conjointement la mécanique des chocs et la diffusione particule par un champ de force
centrale. Les calculs seront élaborés dans leer@iét du laboratoire (L) et dans le référentiel
du centre de masse (CM). Dans la plage d’énergieaus intéresse (ordre du keV) et les
atomes massifs étudiés, un traitement classiquehénomene de la collision atomique est
suffisant.

Considérons, dans le systeme (L), une collisiomeenh atome de masse,, en
mouvement avec une vitesgg et un atome de masse, immobile. Dénotons pa¥; et v,,
respectivement, les vitesses du projectile et deorhe cible aprés la collision et par
I'énergie inélastique perdue par excitation ousation des électrons atomiques (voir figure

2.3).
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Figure 2.3. Schéma d’une collision binaire dansyltéme du laboratoire.

D’apreés les lois de conservation de I'énergie &tdlde la quantité de mouvement du systéme

(projectile-cible) dans (L) nous avons [8] :

1 2 _ 1 2 1 2
STV = Smvi +-myv; + Q, (2.1)

mlﬁo = mlﬁl + mzﬁz y (22)
La projection de la relation vectorielle (2.2) $&8 deux axe®x etOy nous donne :

{mlvo = myv,c086; + m,v,c0s0, (2.3)
0 = myv;sinf; — m,v,sinb, (2.4)

ou 60, et 0O, représentent, respectivement, I'angle de diffusionprojectile et I'angle de
diffusion de I'atome cible par rapport a la direatid’incidence. En combinant les relations

(2.1), (2.3) et (2.4), nous pouvons extraire lgzressions des angles de diffusion [8] :
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cos; =~ 5—2(1+A)+§\/§::[1—A(1—E%)], (2.5)

1 [E,1+4 1 [Ey 1 Q
24|Eog VA =~ 2+|E;VAEy'

(2.6)
ou E, et E; dénotent, respectivement, I'énergie cinétique dojeptile avant et apres la
collision, E, I'énergie cinétique de I'atome cible apres laisah etA représente le rapport
entre les masses des deux atomes=:m,/m,. Les relations entre les angigset I'angle de

diffusion dans le systeme de centre de maksent pour expression [8] :

_ 1+Afcosd

cos6y = J1+2 Afcos9+A%fZ 2.7)
—fcosd

cosb, = 1-/cos (2.8)

V2-2 fcos9—(1—f2)cos?9 '

ou le coefficienif est fonction d& et de I'énergie relativé, = (A Ey) /(1 + A) :

F=J1-2. (2.9)

E, =—E,. 1)

2.2.4 Energie transférée

Utilisons, maintenant, les relations (2.5) et (206r trouver I'expression de I'énergie

cinétique du projectile et I'énergie cinétique @dme cible apres la collision [8] :

CRp ;(00561 +/A2f2 — sin261)2 = (z—l)z ; (2.11)
0

Ey  (1+A4)2
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E A . 2 2
E—Z = T (cosh, +/f2 —sin%0,) =A (Z—Z) , (2.12)

Pour exprimer ses énergies en fonction de I'angldiffusion dans le systeme (CM), servons-

nous des relations (2.7) et (2.8) :

E 1 . 9

e ((1 + Af)? — 4 Af sin® ;) , (2.13)
E. A . 9

E_z ~ a+ar ((1 —f)* + 4 fsin’ 5) ’ (2.14)

De (2.14), nous déduisons I'énergie transféréatare cible pendant la collision :

Ey
E,=T= (1+4)

(=12 +4fsin?2), (2.15)

Cette énergie transmise a I'atome cible prend wheuv maximale lorsque la perte d’énergie

inélastique est nulle ; ce qui correspon@ & 0 (f = 1 etsin?(9¥/2) = 1) :

4 4 A

-t g -4 p (2.16)

T —_
max " 14477 T (1+4)2 0

2.2.5 Angle de diffusion

Les expressions donnant les grandeurs physiquestéesant une collision binaire
(2.7), (2.8), (2.13) et (2.14) et qui représentiest angles de diffusion et les énergies du
projectile et de la cible aprés collision dansystéme (L) sont toutes fonction de I'angle de
diffusion 9. Cet angle dépend du potentiel interatomidequi modélise l'interaction entre
les deux atomes en collision. En effet, la théalie mouvement d’'une particule dans un

champ de force centrale (voir figure 2.4) permétablir I'expression de cette dépendance [8]
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e —— i i M ——— — — —

9=m—2s[ ==

§ e (2.17)

g(r) dans (2.17) est une fonction donnée par :

90 = [1-1oz 18)

La solution de I'équationg(r) = 0 est notéeR. Elle représente la distance minimale
d’approche (figure 2.4). Le parametse dans l'expression (2.17) est appelé parametre

d’'impact. C’est la distance entre la cible et leediion de la vitesse initiale du projectile.

Figure 2.4. Angle de diffusiof dans le référentiel du centre de masse.

Les abscisses; et x, des points d'intersection des asymptotes du plitgeet de I'atome

cible (voir figure 2.5) sont données par [9] :

[(1 +f)T+(fA- 1)stang]
x =
1 f(1+4) '

(2.19)
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9
X, = stan; - X, 40)

Trajectoire du projectile

Angle de diffusion
1 du projectile

o A— . N U A O ——
Parametre Trajectoire du
. S  ssssssatdgesssshesssssssssses
d’impact > barycentre
X
Y N
/ 0, Angle de diffusion
Position initiale de 1’atome cible de I’atome cible

Trajectoire de I’atome cible

Figure 2.5. Trajectoires de deux atomes en coflidans le référentiel du laboratoire.

2.3 Perte d’énergie

Lorsqu’une particule irradiante traverse un mili@lle perd perpétuellement son
énergie par différents mécanismes, pour s'immadilésl'intérieur du milieu cible, rebondir
a sa surface ou le traverse entierement. Dangjianr@nergétique qui nous intéresse, il y a
essentiellement deux mécanismes responsablespigtéad’énergie de la particule dans les
matériaux : les collisions élastiques et les dolfis inélastiques [10]. Les collisions élastiques
ou nucléaires traduisent les collisions avec leganw du milieu alors que les collisions
inélastiques se rapportent a l'interaction entrepiejectile et les électrons atomiques du
milieu causant I'excitation et I'ionisation de agsrniers.

On définit pour le milieu traversé le pouvoir d&rrlinéaire (ou le pouvoir de
ralentissement) qui représente la perte d'énergielad particule par unité de distance
parcourue du matériau cible. Il est désigné (EadE /dx). Lorsqu’on rapporte le pouvoir

d’arrét linéaire a la densité atomigNedu milieu, on parle de pouvoir d’arrét atomique :
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(— z—i) [MeV.cm?/atome] . (2.21)

S=-
N

L'utilisation du pouvoir d’arrét massique est auséguente dans la littérature. Il est obtenu

en rapportant le pouvoir d’arrét linéaire a la neagslumiquep, du milieu :

(-5, =25 mer vyt e

2 .3.1 Pertes d'énergie inélastiques

Le pouvoir d'arrét inélastique ou électronique; dE/dx)., dépend de plusieurs
parameétres parmi ceux-ci on trouve la vitesshi projectile. On distingue trois domaines de

2/3 ouZ, est le numéro atomique du projectile

vitesse, définis par rapport a la quantitg Z,
et Vz est la vitesse orbitale de Bohr donnée pég = e?/(4me,h) avece la charge
élémentaire,g, la permittivité du vide et la constante de Planck réduite :

1-Le domainev > Vg 212/3 . le pouvoir d’arrét linéaire d’un milieu de numétomique Z,

et de poids atomiquel, pour une particule chargée lourde est donné paforaule

approximative de Bethe et Bloch [1] :

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

dx/ T 4meZmoC? B2 A, 2

avec :
m, : la masse au repos de |'électron

I : le potentiel moyen d’excitation de I'atome cible
N, : le nombre d’Avogadro

B: B =v/CoucC estlavitesse de la lumiére dans le vide



Chapitre 2 : Modéle de simulation

Ck : une correction introduite pour tenir compte dit dae les électrons de la coudkesont
bien liés pour pouvoir étre éjectés facilement

4 : une constante de correction de la densité degetdue au fait que le champ électrique de
la particule incidente polarise les atomes présalérajectoire et mene a la réduction de la

perte d’énergie.

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

lourdes chargées d’énergie allant de quelques Ms¥ua des centaines de GeV.

2-Le domaine v < Zf/3 e’/h : Dans ce domaine, deux modéles basés sur les ooflisi
binaires sont, habituellement, utilisés pour estitagoouvoir d’'arrét du milieu; le modéle de

Lindhard, Scharff et Schiott (LSS) et le modéld-itsov.

Dans le modeéle LSS, le milieu dans lequel se ptddnieraction est décrit comme un gaz
d’électrons libres. Les échanges d’électrons etdrerojectile et les atomes cibles se
manifestent par une transmission d’énergie au nédgEronique produisant des vibrations
thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’agietctronique dans ce modéle se calcule de

'expression [1, 11] :

dE 2e2Nagz,7/%2, v
(_ E) = NSLS - 3/2V_ f (224)
e E0(2,%/3+2,2/3)" " VB

Si I'on prend en considération la relation entrénérgie cinétique d’'une particule et sa

vitesse, on peut écrire la formule précédente kofsme :

(_d_E)e - WE, (2.25)
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ou k est une constante. Il est clair dans ce domagneitdsses que la perte d’énergie du
projectile croit avec son énergie.

Dans le modele de Firsov, le projectile et l'atoalgde forment une quasi-molécule
durant l'interaction. Cette interaction provoques dichanges électroniques qui nécessitent
I'acquisition d’impulsion provenant de la collisiobe pouvoir d’arrét linéaire dans ce modele

a pour expression [1] :

dE _ —15 v
(— a) =5.15. 1075 N (2, +2,) -, (2.26)

3-Le domaine des vitesses intermédiairesx Zf/3 e?/h : il est difficile d’élaborer un
modele pour calculer le pouvoir d’arrét dans ce dioe Il est approché a partir de ceux des

deux autres domaines par une interpolation doforfae est donnée par [8] :

ER S (2.27)

S Sgp  Sis

2.3.2 Pertes d'énergie élastigues

Pour les collisions élastiques responsables detkion des défauts, le pouvoir d’arrét

nucléaire d’'un milieu est donné par [12] :

(—E)N = N [[™*Tg(T)dT , (2.28)

dx Tmin

ou T représente I'énergie transférée a I'atome heettdidisée pour le déloger de sa position

et créer une lacuney dénote la section efficace de diffusidf,;, et T,.. désignent,
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respectivement, I'énergie minimale et I'énergie imae qui peuvent étre transmises a
'atome cible. Lorsque l'interaction entre les deatomes en collision est modélisée par un

potentiel coulombien, le pouvoir d’arrét nucléaseecalcule de la relation suivante :

(_E)N _ 2nNm,Z?Z%e* In (Tmax) _ (2.29)

dx myE Tmin

Lorsqu’un un potentiel écranté de type Thomas-Fexshiutilisé, Biersack suggéra pour le

pouvoir d’arrét du milieu I'expression [1] :

(_ ‘:i_i)zv = 4nNZ,Z,e%a;; (mrulmz) 26(126_1,49) , (2.30)
ou a4, représente le parameétre d’écrantage de Thomas-Bennl’'expression est :
Az = #6;52)2/3 , (231
€ étant I'énergie réduite donnée par la relation :
— _M2%1z E 32)

T (my+my) Z1Z,e2

2.3.3 Perte d’énerqie totale

Le pouvoir d’arrét total d’'un milieu pour une pattie qui le traverse est la somme des

deux pouvoirs d'arrét ; nucléaire et électronique :
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(-2)-(-2),+(-2), =

La contribution des deux pouvoirs d'arrét dépend éeergie du projectile. A haute énergie,
la perte dénergie inélastique domine complétemaidys qu'a basse énergie la perte

d’énergie est presque exclusivement élastiquer@iguo) [1].

,E m-"l . Pouvoir d’arrét nucléaire i
.'.E Pouvoir d*arrét total Région Bethe-Bloch
=
2wt 1
=
=,
= EBegion LSS
= H.'I" = E -
™
g -
E *+—— Pouvoir d*arrét électronique
Inﬂl I\l."\. . L L B i §
1P 10 10? 104 w0 10° 106

Energie cinétigue/masse (keV/uma)

Figure 2.6. Représentation schématique du pouvaiiréd des ions dans la matiére.

2.4 Nombre de défauts de Frenkel permanents

Il est primordial dans I'étude du comportement dhoatériau lorsqu'il est utilisé dans
un environnement de radiation intense de connd&reombre de défauts permanents
produits. Il est connu que ce nombre est consitErant petit lorsqu’il est comparé au
nombre de déplacements initiaux. Le processus dasgun impliquant les interstitiels et les

lacunes voisins est le responsable de la rédudgare nombre.
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Dans les simulations basées sur la BCA, une pa&rErdnkel est considérée comme
stable ou permanente si la distance séparantrbtitiel et la lacune associée est supérieure a

une certaine distance appelée rayon de recombmgigo 13].

Des efforts considérables ont été déployés poueldpper des modeles théoriques
capables de prédire avec justesse le nombre despdér Frenkel permanentes générées dans
un matériau par un primaire. On cite parmi les nlegleonnus ; le modele de Kinchin-Pease

(KP), le modéle de Norgett-Robinson-Torrens (NRT)e modéle arc-dpa.

2.4.1 Modéle de Kinchin-Pease

Le modéle le plus simple développé pour pecth nombre de défauts de Frenkel
permanents induits dans un matériau irradié esii del Kinchin-Pease (KP). Il se base sur
I'approximation des collisions binaires et stipgjee le nombre de déplacements est donné

par [1] :

0 si E < E,
( 1 Si Ed < E < ZEd
N,(E) = 4 % si 2E;<E<E*, (2.34)
| & .
k si E>E*
2E4

ou E désigne I'énergie cinétigue du primaif& représente I'énergie seuil qui sépare les
deux régions £ > E*ou la perte d’énergie est principalement inélagtigtE < E* ou la

perte d’énergie est essentiellement élastiquer@igur).
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Nombre moyen d'atomes déplacés

E, 2E E’
Energie du primaire

Figure 2.7. Nombre de déplacements en fonctiorédergie du primaire.

Les prédictions données par le modele KP s’avéredes résultats obtenus par des études
effectuées sur les métaux irradiés. En effet,dlyne surestimation du nombre de défauts de

Frenkel calculé a partir du modéle KP d’'un factei2 a 10 [1].

2.4.2 Modéle de Norgett-Robinson-Torrens

Pour améliorer le modele KP, Norgett, Robinson etrdhs (NRT) ont suggéré un
modeéle qui permet un passage en douceur entrelesrdgimes de perte d’énergie élastique
et inélastique. Selon ce modéle, le nombre de t&fde Frenkel induits par un primaire
d’énergie cinétique initial& est donné par I'expression [14] :

Nygr(E) = 0.8 Ed;T";(E) , (2.35)
ou E; représente I'énergie seuil de déplacement du riaat@&t E,;,,,, dénote I'énergie
disponible pour le déplacement atomique (énergisiite par collisions élastiques menant a

la formation des défauts). L'énergig,,, est fonction de I'énergie cinétique du primatre

Elle est donnée par I'expression [14] :
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E
Egam(E) = Tt (2.36)
avec
(g(ey) = 3.4008 &5/® +0.40244 £3/* + &y
1/2
ky = 0.1337 2,7 (2)
1
_ [_A42E as , 2.37
< EN - (A1+A2) (Z]_ZZEZ) ( )
_ (9m? 1/3 ag
al - (R) 2/3 2/3
\ Zy' T+,

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

2.4.3 Modéle arc-dpa

Le modele arc-dpa (Athermal Recombination-Correctddisplacement) suggérée
récemment est établi pour améliorer les résultatsnddéle NRT qui surestime, lui aussi, le
nombre de défauts de Frenkel. Selon ce modelegrigbre de déplacements permanents est

donné par [15, 16]:

0 Egam < Eg4
No(Egam) =4 1 Ba < Paam <2Ea/08 (3 .3g)
Efarcdpa(Edam)-Edam Edam > 2 Ed/0-8

ou lefficacité de génération de défadts q,, €st donnée par la relation :

_ 1—Carcdpa barcdpa
‘Earcdpa(Edam) - (2Ed/0.8)ba”dpa Edam + Carcdpa » (2-39)

Le parametrebg,.qp, €St €gal a -1 pour la plupart des éléments dedalpériodique, alors
que Cgreapa €St donné dans le tableau 2.1 [16]. La valeuremog de I'énergie seuil de

déplacement pour certains éléments est donnédeltatdeau 2.2.
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Tableau 2.1. Valeurs du parameétg.q,,

3 Li 0.34 = 0.10 37 Rb 031 + 0.09 65 Th 049 4+ 014
4 Be a6 = 014 38 5r 038 = 0.11 66 Dy 046 &= 013
5B 0.58 = .19 39Y 0.50 + 0.16 67 Ho 046 £ L13
6 C 0.71 £+ 024 40 Zr 070 = 020 68 Er 047 £ 0.13
11 MNa .32 &+ 0.10 41 Nb 0.63 = 0.19 69 Tm 044 4+ 0,13
12 Mg .44 + 013 42 Mo 046 £ 0.13 70 ¥b 038 £+ 0.11
13 Al 044 = 013 43 Te 047 £ 013 71 Lu 0.50 &= 014
14 Si 0.50 = 0.14 44 Ru 047 + 0.13 T2 HI 0.57 + 0.16
IspP 0.36 £+ 012 45 Rh 042 + 0.12 73 Ta 0.72 4+ 0.20
I6 8 0.36 = 011 46 Pd 0.32 &+ 0.09 AW 060 £ 017
19 K 033 = 014 47 Ag 031 &+ 0.17 75 Re 0.87 &= 0.25
20 Ca 041 = 018 48 Cd 045 £+ 0.13 76 Os 0.62 + 0.17
21 Bc 0.53 £ 0.24 42 In 023 + 0.08 Tir 050 + 014
22 Ti 0.83 £+ 0.25 50 Sm 0.70 &+ 0.29 T8 v 036 + 0.10
23V .51 &+ 015 51 Sh 040 + 0.21 79 Au 043 4+ 0.12
24 Cr 0.37 = 0.10 52 Te 038 = 0.19 80 Hg 0.28 + 0.09
25 Mn 0.33 = 0.09 531 033 £ 0.16 g1 T1 032 £+ 009
26 Fe 0.31 £ 0.09 55 Cs 032 £ 0.15 82 Pb 033 £+ 0.09
27 Co 0.26. + 0.08 56 Ba 040 £ 017 53 Bi 031 &£ 0.09
28 Ni 0.23 + 0.08 57 La 047 + 0.19 B4 Po 029 4+ 0.08
29 Cu 0530 = 0.09 58 Ce 046 = 017 B85 At 030 £ 0.08
30 En 037 = 010 59 Pr 046 = 017 &7 Fr 0.39 £ 0.10
31 Ga L33 = (L1D B Md 046 = 0.17 28 Ra 031 = D09
32 Ge .43 = 012 &1 Pm 047 = 0.15 &89 Ac 037 &= 0.11
33 As .40 = 011 62 Sm 042 + 0.14 90 Th 042 4+ 0.12
34 Se .35 =+ 0.10 63 Eu 040 += 0.13 Q1 Pa 042 4+ 0.11
35 Br 0.31 = 0.09 64 Gd 049 + 0.15 92U 039 4+ 0.11

Tableau 2.2. Valeurs de I'énergie seuil de déplaremour certains éléments.

3 Li 19 £ 4 3T Rb 17 = 4 635 Th 367
4 Be 31 + 6 38 Sr 24 + 5 66 Dy 4 L7
5B 46 = 0 Y 3647 &7 Ho 36+ 7
6 C 69 + 14 40 Lr 40 £ 8 A 68 Er 3.7
11 MNa 7T +-4 41 Nb 78 L 16 A 69 Tm 36 7
12 Mg 20+ 4 A 42 Mo 65 £+ I3 A 70 Yb 27+ 5
13 Al 2T+ 5 A 43 Tc 58 £+ 12 71 Lu 4 £+ 9
14 5i 3T 7T 44 Ru 60+ 12 72 Hf 61 +: 12
15 P 20+ 5 45 Rh 51 £ 10 73 Ta 90 £ I8 A
6 8 204+ 4 46 Pd 41 £ 8B A T4 W 90 £ 1R A
19 K 6 + 4 47 Ag I+ B A 75 Re 60 4 12 A
20 Ca 23+ 5 48 Cd 306 A 76 Os 69 4 14
21 Se 3347 49 In 12 3 3 A TEir S8 +12
22 Th 30 L6 A 50 Sn 20 = 10 78 Pt 44 £ 9 A
23V 5T+ 11 A 51 Sb 221+ 6 79 Au 43 £ 90 A
24 Cr 40 = B A 5271 20+ 5 20 Hg o+ 5
25 Mn 3347 531 16 + 4 Bl T 244+ 5
26 Fe 40 £ B A 55 Cs 15 + 4 82 Pb 254+ 5 A
27 Co 6T A 56 Ba 22 4+ 4 83 Bi 234+ 5
28 Mi 334+ TA 57 La 2946 4 Po 224+ 4
20 Cu D6 A 58 Ce 28 + 6 B5 At 2244
30 En 20+ 6 A 59 Pr 27 4+ 5 &7 Fr L6
31 Ga 23+ 5 60 Nd 28+ 6 38 Ra 2445
32 Ge 35477 1 Pm 30 45 29 Ac 3347
33 As 31+ 6 62 Sm 2745 90 Th 44 + 9 A
34 Se 23 +.5 63 Eu 244 5 91 Pa 4347
35 Br 194+ 4 64 Gd 357 92 U 39+ 8




Références bibliographiques

Références bibliographiques



Références bibliographiques

[1] A. DJAAFRI, Etude des dommages créés dans le tantale (Tayatomposés TaC et
Ta,0s par I'approximation des collisions binaires (BCAJhése de Doctorat, Université
Djillali LIABES de Sidi-Bel-Abbes, Algérie, 2018.

[2] W. Takeuchi, Y. Yamamurd&adiat. Eff.71, 53 (1983).

[3] A. Kuzmichev, V. Perevertaylo, L. Tsybulsky, ®@olpian, J. Phys. Conf. Ser729,
012005 (2016).

[4] T. T. Nuver, H. Rudolph, P.A. Zeijlmans van Emshoven, A. NiehausNucl. Instrum.
Methods Phys. ReB 164-165 785 (2000).

[5] A. De Backer, A. Sand, C.J. Ortiz, C. Domain, ®Isson, E. Berthod, C.S. Becquatrt,
Phys. Scr2016 (T167), 014018 (2016).

[6] L. Bukonte, F. Djurabekova, J. Samela, K. Nardl, S.A. Norris, M.J. AzizNucl.
Instrum. Methods Phys. Rd3297, 23 (2013).

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

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

[9] M.T. Robinson, I. Torren®hys. RevB 9, 5008 (1974).

[10] 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.

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

[12] A. Scholtz, C . Lehmani®®hys . RevB6, 813 (1972).

[13] G. Vizkelently, S.M. FoilesdNucl. Instrum. Method$3 371, 111 (2015).

[14] C.H.M. Broeders, A.Yu. Konobeye¥, Nucl. Mater, 336, 201 (2005).



Références bibliographiques

[15] P. J. Griffin,Relationship between Metrics Used to Representl@isment Damage in
Materialss SANDIA REPORT, Sandia National Laboratories U2814.
[16] A.Y. Konobeyev, U. Fischer, Y. A. Korovin, . Simakov,Nuclear Energy and

Technology 3, 169 (2017).



Chapitre 3 : Résultats et discussion

Chapitre 3 : Résultats et discussion
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3.1 Introduction

Nous reportons dans ce chapitre les résultats daentalation de lirradiation de
liridium. Le code Marlowe basé sur le modéle dapproximation des collisions binaires a
été utilisé dans ces calculs. Nous donnons le neailatomes déplacés suite a l'irradiation, le
nombre de défauts qui subsistent aprés la recoisbimdeur distribution spatiale ainsi que le
volume de la zone endommagée.

Afin d’accumuler une quantité suffisante de stafists pour une étude adéquate des
caractéristiques de la cascade de déplacements,avons simulé a chaque énergie étudiée
une seérie del000 cascades. Chaque cascade de déplacement est ewg& un atome
d’iridium du réseau lancé avec une énergie cinétichoisie. Dans cette irradiation interne, la
direction de I'impulsion initiale de mouvement dunpaire est choisie isotrope dans tout
'espace. Deux potentiels d’interaction atomiquentsatilisés dans la simulation. Les
vibrations thermiques des atomes du réseau aul@uds positions d’équilibre sont prises en
compte et décrites par le modéle de Debye. Toetesdllisions avec un parametre d’impact
inférieur ou égal au paramétre d'impact maximsyx, sont évaluées. Un atome du réseau
collisionné est considéré en mouvement s’il surmame énergie de liaison égale a I'énergie
de cohésion du matériau (notég). Les énergies de liaison des atomes cibles desms |
evénements de remplacement et redéplacement sooteds, respectivement par et Ep.
Tous les atomes en mouvement dans une cascadeiseist jusqu’a ce que leur énergie

cinétique soit inférieure a une énergie de coupire

3.2 Parameétres de simulation

L’iridium est un métal de transition lourd de massemique n¥192.217 uma [1] et
de numéro atomiqueé = 77. C’est un métal trés dur et cassant d’aspeltairiet argenté. I

est trés rare sur notre planete mais abondantldamsétéorites. Il a une haute température de
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fusion ; 2719 K [2]. Il est le deuxiéme plus dewseps simple (naturel) aprés 'osmium. Sa
densité est de 22.562 g-¢nil a une structure cristalline cubique & facestrées avec une

constante du réseay = 3.839 A [3] (voir figure 3.1).

Figure 3.1. Maille élémentaire de l'iridium.

Les interactions entre les atomes de l'iridium swoatdélisées par des potentiels de
paires de type répulsif. Ce sont I'approximationMigiére au potentiel de Thomas-Fermi et
le potentiel universel dit aussi potentiel ZBL. P&unteraction Ir-Ir (4,=2,=77), |le potentiel

de Moliére a pour expression :

r

ﬁ) + 0,559‘(1'2 W) +0.1 e_(6'° ﬁ> _ (3.1)

85375.525 0.3

V(r) =—-—1035 e_(

Le paramétre d’écran pour ce potentielast 0.0693724 A. Il est évalué par le programme

de la relation de Firsov (1.10). Le potentiel ZBhup I'interaction Ir-Ir est gouverné par :

V(r) = w 2;21 ¢ e—(dir/azpL) (3.2)
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Les valeurs des coefficients et d, sont ¢, =(0.02817, 0.28018, 0.50986, 0.18179) et
d = (0.2016, 0.4029, 0.9423, 3.2). Le rayon d’éasatimé de la relation (1.26) a pour valeur
azgL = 0.0862543 A

La variation des deux potentiels en fonction deiséance entre les atomes en collision

est illustrée sur la figure 3.2.

1000
] Ir --—>1Ir
900 Potentiel de Moliére
200 — — -Potentiel ZBL
700 H
@ 600
2 ]
o 500
(&)
5 .
400 1
300 1
200
100 +
o+———T——7T—TT T T
06 08 1.0 12 14 16 18 20 22 24 26 28 3.0
Distance interatomique distance (AO)

Figure 3.2. Potentiels de Moliére et ZBL entrexdatomes de l'iridium.

Le nombre de collisions qu’un projectile peut faast réglé par le parametre d'impact
maximum qui est fixé asnax=0.71la,. Les énergies de liaison utilisées sont pour le
déplacemenkEy = 6.94 eV [4], le redéplacemeRt =0 eV et le remplacemeilt, = 0.2 eV.

L’énergie de coupure est prigg = Eq. Les simulations sont effectuées pour une temyerat
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du matériau de 300 K. La température de Debyeiddilim a la température ambiante est

Tp = 228.0 K [5]. Nous portons sur le tableau 3.1pescipales propriétés de I'iridium.

Tableau 3.1. Certaines propriétés de l'iridium

Symbole Ir
Numeéro atomique 77
Masse atomique 192.217 {0,003uma
Point de fusion 2719 K
Groupe 9

Configuration électronique

[Xe] 4 5d’ 65

Groupe de symétrie

Fm3m (N° 229

Rayon atomique

136 pm

Energies d’ionisation

1*:8,96702 eV

Masse volumique

22.562 g-crii (20 °C)

Etat ordinaire

Solide

Systeme cristallin

Cubique a faces centrées
a=b=c=38394 a=8=y=90°

Point de fusion 2719 K
Point d’ébullition 4898 K
Conductivité électrique 19,7x16 S-m'
Conductivité thermique 147 W-m*- K™
Energie de cohésion 6.94 eV/atome
Température de Debye (a 298 K) 228.0 K

3.3 Ajustement du nombre de paires de Frenkel

A la fin de la phase balistique, les lacunes etinésrstitiels sont arrangés selon la
distance de séparation lacune-interstitiel en tdésses de paires de Frenkel. Dans la
premiere, nommée “paires proches”, le site le piche de l'interstitiel est vide. Dans la

deuxieme classe, appelée “paires voisines”, ldeipdus proche de l'interstitiel est occupé ou

52



Chapitre 3 : Résultats et discussion

bien il est déja apparié mais un site voisin débiaui la description du cristal est vide et non
apparié. Toutes les paires restantes sont rangéeslal classe “paires distantes”. Les paires
classées proches et voisines sont considéréedlasstat les interstitiels et les lacunes les
formant se recombinent.

La figure 3.3 montre les lacunes et les interssitproduits durant la phase balistique
dans liridium irradié par un primaire de 30 keVrep recombinaison des paires proches et

des paires voisines.

lacune
@ interstitiel

Figure 3.3. Lacunes et interstitiels produits dams cascades de 30 keV dans l'iridium.

A partir des coordonnées des défauts ponctuelspde construit une fonction de

distribution des paires distantes de Frenkel. Clettetion représente pour une distance de
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séparation lacune-interstitiety,, le nombre de paires dont la distance de séparatsb
supérieure ay,. Nous illustrons sur la figure 3.4 cette fonctjpour les paires distantes dans
liridium irradié avec un primaire d’énergie 30 ke®n constate pour les deux potentiels
utilisés que le nombre de paires de Frenkel décapidement pour les faibles distances de
séparation lacune-interstitiel. Ceci reflete le fpi'un grand nombre d’atomes éjectés de leurs

sites sont immobilisés a proximité immédiate desssracants.

225 —
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2
© 125 -
o 1
S 100 1
C
QJ 4
>
o 754
£ ]
2 50
g J
> 251

0 — 1 - 1 - 1T ' Tr - 1 1T * 1T T 1
1 2 3 4 5 6 7 8 9
Distance de séparation lacune-interstitiel (a,)

Figure 3.4. Nombre moyen de paires distantes dekEtelans l'iridium irradié.

La diffusion thermique des défauts ponctuels danmatériau joue un rdle crucial

dans le processus de guérison qui se produit damsdcade. Les études menées sur les
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matériaux irradiés montrent clairement que le navde paires de Frenkel permanentes est
beaucoup plus faible que celui trouvé par la sitmiabasée sur la BCACette derniére
n'integre pas la diffusion thermique des défautssdson modele. Pour pallier ce probléeme,
on introduit dans Marlowe un volume d’instabili@{8]. On considére alors qu'une paire de
Frenkel est stable si la distance de séparatiaménterstitiel est supérieure au rayon de ce
volume d'instabilité, ry, appelé aussi rayon de recombinaison. Autrementy ia
recombinaison entre la lacune et I'interstitiel.rieaombinaison ainsi définie est athermique et
isotrope. Ainsi, le destin final d’une paire deniel dépend de la distance de séparation entre
ses membres. Il est a noter que le rayon de recaisbn dépend du potentiel d’interaction

atomique utilisé [9].

Pour déterminer le rayon de recombinaison dansadliation de [liridium, nous
procédons comme suit : nous évaluons, dans unigméemps, a partir de I'expression (2.38)
le nombre de paires de Frenkel stables prédit gganddele arc-dpa pour les énergies du
primaire 10, 15, 20, 25 et 30 keV. Les paramétesadmodeéle pour l'irradiation de I'iridium
sont I'énergie seuil de déplacemenf = 58 eV [10], et les coefficientd,, 4y, = —1 €t
Carcapa = 0.5 [10]. Pour chaque énergie du primaire, nous las¢darlowe avec différentes
valeur de rayon de recombinaison et nous notonsthebre de paires de Frenkel stables. Les
résultats des calculs pour les deux potentiels smmtmés dans les tableaux 3.2, 3.3 et les

figures 3.5 et 3.6.
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Tableau 3.2. Nombre de paires de Frenkel calculé lggpotentiel de Moliére.

Nombre moyen de paires de Frenkel
arc-dpa Marlowe avec le potentiel de Moliere
Energie (keV) Parcapa = 1 Caredpa = 05, ry = 2.00 a by =250a, | ry=3.00a,
Eq4 =58eV
10 28 41 30 24
15 41 59 44 35
20 54 76 57 44
25 67 93 69 54
30 80 110 81 64

Tableau 3.3. Nombre de paires de Frenkel calculé legpotentiel ZBL.

Nombre moyen de paires de Frenkel
arc-dpa Marlowe avec le potentiel ZBL
. barcdpa = —1 Carcdpa = 0.5,
Energie (keV) ry =140a, | ry =1.45a, ry = 1.50 a,
Eq4 =58eV

10 28 31 29 28
15 41 45 42 41
20 54 59 56 53
25 67 72 68 65
30 80 85 81 77

Nous constatons que pour le potentiel de Molieng d concordance des résultats pour un
rayon de recombinaison de 2a@0alors que pour le potentiel ZBL il y a concordapoer un

rayon de recombinaison de 1245
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___________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________]
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Figure 3.5. Ajustement du rayon de recombinaisar fpotentiel de Moliere.
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Figure 3.6. Ajustement du rayon de recombinaisair ppotentiel ZBL.
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La figure 3.7 schématise la configuration finaksta-dire aprés recombinaison d’'une
cascade dans liridium irradié avec un primaire3@ekeV. La comparaison de cette figure

avec la figure 3.3 montre clairement qu’a I'étatafi les défauts permanents sont beaucoup

moins nombreux que les déplacements initiaux.

8- |Potentiel ZBL
1| @ lacune
64| @ interstitiel

Figure 3.7. Cascade de déplacements de 30 ke'daism aprés recombinaison.

3.4 Atomes déplacés

La figure 3.8 illustre le nombre d'atomes d'iridiud@placés dans des intervalles de
temps réguliers de 10 fs pour les potentiels deiévimlet ZBL. La cascade de déplacements
est initiée par un primaire d’énergie cinétique3fekeV. Cette énergie est dissipée dans la

cascade par des collisions élastiques avec leseatoin réseau et des collisions inélastiques
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traduisant I'excitation des électrons atomiqueautTdabord, le primaire déplace les atomes
du réseau se trouvant le long de sa trajectoire akt@mes secondaires déplacent a leur tour les
atomes adjacents et ainsi de suite. Dans chaqu&cdégent atomique une énergie de 6.94 eV
est consommée. On enregistre alors une augmentitiotombre d’atomes déplacés. Cette
augmentation se maintiendra tant que les projsatife suffisamment d’énergie pour déloger
les atomes du réseau. Le maximum est atteint 80tet 90 fs. La dissipation continuelle de
I'énergie cinétique des atomes mobiles fait quedi§ie transmise aux atomes cibles diminue
au fur du temps et le nombre d’atomes déplacésoid§asqu’a ce qu'’il n'y aura aucun
déplacement. Les résultats de la simulation mohtyee le nombre d’atomes déplacés dans le

cas de l'irradiation de l'iridium n’est pas tresisible au potentiel utilisé.

| Irradiation de l'iridium

70 Température : 300K

Energie du primaire : 30 keV
Potentiel de Moliére
---- Potentiel ZBL

Nombre moyen d'atomes déplacés

0 - — 1 T 1 T T T U
0 50 100 150 200 250 300
Temps (fs)

T |
350 400

Figure 3.8. Histogramme d'atomes déplacés dansaseade de 30 keV dans l'iridium.
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Comme nous l'avons rapporté précédemment, ce p&sttous les atomes déplacés

qui constituent des défauts permanents. Le tatBe&unontre le pourcentage des atomes du

réseau éjectés qui restent en positions intetstdigres la recombinaison. Il n'y a que 6% des

atomes déplacés qui constituent des défauts pemsadens le cas du potentiel de Moliére et

environ 8% dans le cas du potentiel ZBL.

Tableau 3.4. Taux de déplacements permanents 'dahiar irradié.

Potentiel de Moliere
Energie du primaire (keV) 10 15 20 25 30
Nombre total d’atomes déplacés 474 7Q 929 1153 5137
Nombre de paires de Frenkel stable$ 30 4 b7 70 82
Taux 6.3% | 6.3%| 6.1% 6.19 6.0%
Potentiel ZBL
Energie du primaire (keV) 10 15 20 25 3(
Nombre total d’'atomes déplacés 3509 53 701 869 1D36
Nombre de paires de Frenkel stables 29 4 b5 58 81
Taux 81% | 7.9%| 7.8% 7.89 7.8%

3.5 Distribution spatiale des défauts

La figure 3.9 donne une représentation visuelléaddistribution spatiale des lacunes

et des interstitiels qui subsistent aprés recondmnadans une cascade de 30 keV dans

liridium pour les potentiels de Moliere et de ZBRuisque les collisions atomiques ont un

caractére aléatoire, deux cascades simulées avené@mes conditions initiales n’auront pas
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la méme configuration finale. Cependant toutesckescades partagent une caractéristique
commune comme l'indique les figures 3.9 et 3.10/ d une séparation manifeste entre les
lacunes et les interstitiels. Les lacunes occupebritairement le coeur de la cascade, alors
gue les interstitiels peuplent la périphérie dectscade. Cette disposition des défauts
ponctuels dans les cascades de déplacements cerlfimage prédite par Seeger [11] et

confirmée expérimentalement par microscopie ion{d2é

10“

|[Potentiel de Moliére
51 @ lacune
1 @ interstitiel

Figure 3.9. Distribution spatiale des défauts pe&enés dans une cascade de 30 keV

dans l'iridium avec le potentiel de Moliere.
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8- |Potentiel ZBL
1| @ lacune
61| @ interstitiel

Figure 3.10. Distribution spatiale des défauts @er@mts dans une cascade de 30 keV

dans l'iridium avec le potentiel ZBL.

3.6 Volume de la cascade

Il est intéressant dans I'étude des déegats ingaitsrradiation d’estimer le volume de
la zone qui a subit des dommages. Cette zone fodméacunes et d’interstitiels n’a pas, en
général, une forme géométrique réguliere. Ce qud Festimation du volume une tache ardue
d’autant plus que le caractere aléatoire des amilssatomiques fait que la morphologie d’'une
cascade change d’'une cascade a une autre. Pour endmen cette étude, nous simulons
plusieurs cascades de déplacements, nous évakiomuime de chaque cascade puis nous
faisons une distribution des volumes pour tirer idsrmations sur la région endommagee.
Plusieurs méthodes sont exposées dans la littératwr estimer le volume d’'une cascade,

mais la méthode d’analyse en composantes prinsigAleP) est la plus commode [13, 14].



Chapitre 3 : Résultats et discussion

Elle consiste a substituer a la cascade un ellipsoifie gar les longueurs de ses trois a

principaux &, b, g (figure 3.1.). Le volume de la cascade est alors approché paluene de
I'ellipsoide V=4zrabc/3. En appliquant cette technique sulacune des 1000 cascades

déplacements, nous serons en mesure d’établiristrddtion des volume

N itk

= e

Figure 3.11Représentation de la méthode d’analyse en comfmssprincipale:

La figure 3.12 montrdes distributions de volumes obtenues pour primaires de 0 keV
pour les potentiels deloliere etZBL. Nous constatongne dépendance des distributions
potentiels interatomiquesitilisés. Un modéle avec le potentiel deoliere favorise la
formation decascades plus volumineusqu'un modele avete potentiel ZBI (voir tableau

3.5). Les deux distributions sc asymétriguesvec des queues tres étirées vers les voli

les plusélevés ce qui témoigne d’'une grande variabi
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Tableau 3.5. Certaines caractéristiques des disiits des volumes dans l'iridium irradié.

Potentiel de Moliere Potentiel ZBL
Volume minimum ¢3) 166.1568 84.3502
Volume moyen ¢3) 346.5195 204.1231
Volume maximumd3) 1538.0809 901.7209
Classe modaleaf) 250 - 300 150 - 200
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Figure 3.12. Distributions de volumes dans l'ireditin de I'iridium par un primaire de 30 keV.
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L’iridium est un métal de transition rare est petoi doté de propriétés physiques et
chimiques intéressantes qui trouvent des applicatiblans de nombreux domaines. Dans
cette étude, nous avons simulé l'irradiation denwériau afin de connaitre sa réponse
lorsqu’il est utilisé dans un milieu de radiationtense. Nous nous sommes intéressés
particulierement a la production des défauts paistdeur distribution spatiale et le volume
de la région endommagée par lirradiation. Powgiadlre nos objectifs, nous avons simulé
lirradiation de ce matériau en générant des cascal® déplacements moyennant le code
Marlowe qui est fondé sur le modéle de I'approxioratdes collisions binaires. Chaque
cascade est initié par un primaire lancé depusitéedu réseau avec une énergie cinétique qui
peut atteindre jusqu’a 30keV. Les collisions atamefs au sein des cascades sont modélisées
par les potentiels interatomiques de Ziegler-Bigtdattmark et le potentiel de Moliere. La
perte d’énergie inélastique est évaluée par le fro@aven-Robinson. Nous avons simulé
pour chaque énergie 1000 cascades afin d’accurnnieiquantité importante de statistiques
nécessaires a une étude adéquate des caractésdtieg cascades.

Aprées avoir calculé le nombre de défauts de Figndiemanents par la méthode arc-
dpa, nous avons ajusté le rayon de recombinaisos Marlowe afin d’avoir le méme nombre
de défauts. Les résultats des simulations pourcdssades de 30 keV montrent que la
majorité des atomes déplacés du réseau ne sungesra la recombinaison. Une fraction ne
dépassant pas 10% de ces atomes constituent dagsdpErmanents. Les interstitiels sont
poussés vers l'extérieur de la cascade formantemnegde couronne qui entoure une région
centrale riche en lacunes. Les distributions deimels sont caractérisées par une asymétrie
qui s’étend vers les plus grands volumes. Les dascprédites avec le potentiel de Moliére
sont un peu plus volumineuses que les celles piditec le potentiel ZBL.

Au terme de cette étude, nous pensons avoir cogtidle maniére conséquente a I'étude des

défauts ponctuels produits dans I'iridium irradi&tude des défauts étendus et de leurs effets
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sur les propriétés physigues et mécaniques paainalfobjet de développements futurs pour

améliorer davantage notre compréhension du visglireent de ce matériau.



