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    نموذج تقریب التصادم الثنائينموذج تقریب التصادم الثنائينموذج تقریب التصادم الثنائينموذج تقریب التصادم الثنائي

  

 صــالملخ

>سDتCدام BرAمج للإشعاع، قمنا ٕ>جراء محاكاة  �ریدیوممعدن 6لمعرفة ا�3ٓر المترتبة عن تعریض 

Eلى نموذج تقریب التصادم الثنائي ي یعتمدمارلو اI . Kّا نمك Mددمن ذI العیوب  حساب

 .و كذا معرفة الحجم التقریبي Yلمنطقة اVربة جراء الإشعاع توزّعها الفضائيدراسة  ،الم�شكلّة

 ٔaریةّ >ٕ  یتم بدEالتصادمات ا cبكة ب رسالسلسDن تصل  ةطاقذرة من موقعها في الشaٔ یة يمكنiحر

يحكمها ما  �ریدیومتصادمات مرنة بين ذرّات 6تبدد هذه الطاقة في . فولت  iیلو إلكترون 30حتىّ 

في تصادمات |ير المرنة یتمّ حسابه >سDتCدام تقریب و مولیير لیzرك  -بيرسك-زیغلر  یعرف Bكمون

aٔثناء التصادمات تق�لع العدید من اEرات من aٔماكنها �ركة فرا|ات ورائها ف��شكل . روب{سون-aٔو�ن

 عیوً> �سDبة ذرّات الشDبكة المزا�ة التي �شكل تظهر نتائج المحاكاة aٔنّ . المعدنبذM عیو> ب{�ویة في 

ا�ٔكثر إحzلیة Yلمنطقة المشوهة و إن كان �رتبط >لكمون فهو جم الحكما aٔنّ %. 10 لا تت�اوزدائمة 

  .مرة حجم الخلیة أ�ولیة Yلمعدن 300لا یتعدي 

 

 الكلمات المف�اح�ةالكلمات المف�اح�ةالكلمات المف�اح�ةالكلمات المف�اح�ة

 تقریب التصادم الثنائي إشعاع ، ، �ریدیوم6، فر�كل عیوب 
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Study of damage production in irradiated iridium by the binary collision 
approximation model 

 
 

Abstract 

To study the point defects generated in irradiated iridium, we simulated the formation of 

displacement cascades using the Marlowe code based on the binary collision approximation 

model. This allowed us to calculate the number of Frenkel defects formed and the volume of 

the damaged region. A cascade is initiated by a primary which is an atom launched from its 

lattice position with kinetic energy up to 30 keV. This energy is dissipated in elastic collisions 

between iridium atoms governed by the Ziegler-Bersk-Litmark and Molière potentials and 

inelastic collisions whose energy loss is estimated by the Owen-Robinson approximation. 

During collisions, many atoms are ejected from their lattice positions leaving vacancies and 

forming interstitials. The simulation results show that the proportion of displaced atoms which 

form permanent defects does not exceed 10%. The most probable volume of the damaged 

region although it depends on the used potential does not exceed 300 times the volume of the 

cell unit. 
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Etude des dommages créés dans l’iridium irradié par la méthode de 
l’approximation des collisions binaires 

 

 

Résumé 

Pour étudier les défauts ponctuels formés dans l’iridium irradié, nous avons simulé la 

formation des cascades de déplacements moyennant le code Marlowe qui est basé sur le 

modèle de l'approximation des collisions binaires. Ceci nous a permis de calculer le nombre 

de défauts de Frenkel formés et le volume de la zone endommagée. Une cascade est initiée 

par un primaire qui est un atome lancé de sa position du réseau avec une énergie cinétique 

allant jusqu'à 30 keV. Cette énergie est dissipée dans des collisions élastiques entre les atomes 

d'iridium régies par les potentiels de Ziegler-Bersk-Litmark et de Molière et des collisions 

inélastiques dont la perte d’énergie est estimée par l'approximation d'Owen-Robinson. Lors 

des collisions, de nombreux atomes sont éjectés de leurs positions du réseau laissant des 

lacunes et formant des interstitiels. Les résultats de la simulation montrent que la proportion 

d'atomes déplacés du réseau qui forment des défauts permanents ne dépasse pas 10%. Le 

volume le plus probable de la région endommagée bien qu’il dépend du potentiel utilisé ne 

dépasse pas 300 fois le volume de la maille élémentaire. 

 

Mots clés  

Défauts  de Frenkel, iridium, irradiation, approximation des collisions binaires 
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L’iridium (Ir) est un métal de transition de la famille des métaux du groupe du platine. 

Il est d’aspect blanc argenté.  Il est dur et lourd. Son numéro atomique est 77 [1] et sa masse 

atomique est 192.217 uma [2]. Il est rare sur notre planète. Il est caractérisé par une très 

grande dureté et une forte inélasticité, ce qui le rend  difficile à usiner, le mettre en forme et à 

travailler. Son caractère cassant peut être combattu en lui ajoutant de faibles quantités de 

titane ou de zirconium. Il a une structure cubique compacte de type cubique à faces centrées, 

ce qui explique pourquoi il a une densité très élevée. Il est le deuxième plus dense corps 

simple après l’osmium avec une densité de 22.562 g·cm-3 [3-5]. Il a un point de fusion très 

élevé ; 2719 K [4, 6, 7]. Il peut en un sens large être qualifié de métal réfractaire. Ses alliages 

avec le platine sont très peu sensibles aux déformations thermiques. Parmi les éléments 

connus, l’iridium est le plus résistant à la corrosion. Il est très peu réactif chimiquement et 

résistant à tous les acides. L’iridium pur possède une réflectance lumineuse qui n’est dépassée 

que par celle de l’argent [8]. 

L’iridium, de part ses propriétés, est utilisé dans la fabrication d’alliages à haute 

résistance et pouvant supporter les hautes températures. Il apporte aux alliages qu’il forme 

avec l’acier ou le platine une amélioration de la résistance mécanique de ces matériaux. Les 

étalons du mètre et du kilogramme conservés au bureau international des poids et mesures 

(Sèvres) sont à base de platine iridié. On sert, également, de l’iridium dans les pièces et les 

ustensiles scientifiques comme les creusets et les spatules d’analyse chimique, les aiguilles 

hypodermiques, les thermocouples électriques.  On le trouve, aussi, dans les contacts 

électriques, les contacteurs techniques et notamment les bougies des moteurs à allumage 

commandé, en particulier les électrodes de bougies de moteurs d’avions. L’alliage avec 

l’osmium est utilisé dans les pointes de plume métallique, les roulements de compas et les 

balances à hautes précision [9]. 
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L’étude des défauts produits dans l’iridium irradié s’insère dans l’étude systématique 

des éléments de transition tels que le tantale, le tungstène et le hafnium [10-14]. Ces métaux 

possèdent des propriétés physiques et chimiques particulièrement attrayantes ce qui les rends 

des matériaux de choix pour des applications dans des domaines variés notamment 

l’électronique et le nucléaire. L’irradiation de ces matériaux par des particules énergétiques 

conduit à la formation de défauts ponctuels notamment des lacunes et des interstitiels. Ces 

défauts peuvent migrer et s’agglomérer pour former des amas qui évoluent en des dislocations 

et des cavités. Ces changements, à l'échelle atomique, altèrent à long terme les propriétés 

physico-chimiques et mécaniques des matériaux notamment les conductivités électrique et 

thermique, la résistance à la corrosion, la fragilisation et le gonflement [15-20]. La 

compréhension des mécanismes de vieillissement des matériaux irradiés est d'un grand intérêt 

technologique et économique puisqu’elle permet d’estimer la durée de vie et d’améliorer la 

performance des composants fabriqués à base de ces matériaux.  

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

être accomplie par deux modèles : l’approximation des collisions binaires (BCA pour Binary 

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

Notre choix pour l’étude des défauts induits par irradiation dans l’iridium s’est porté sur la 

BCA car elle nous offre les outils les plus appropriés pour atteindre nos objectifs. En effet, 

elle permet, en un temps relativement court, l’accumulation d’une quantité importante de 

statistiques nécessaires à une étude adéquate des caractéristiques des cascades qui présentent 

un haut degré de variabilité [21]. Le modèle de la BCA est fréquemment utilisé dans la 

modélisation des phénomènes liés à l’irradiation des matériaux tels que la pulvérisation, 

l’implantation ionique, la canalisation, la rétrodiffusion et la production de défauts [22-28]. 

Le présent travail a pour objectif l'étude, par simulation basée sur la BCA, des 

cascades de déplacements dans l’iridium suite à une irradiation interne. Le code Marlowe est 
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utilisé pour calculer les différentes grandeurs d’intérêt [29-35]. Nous prêtons attention en 

particulier à la production de défauts de Frenkel, leur configuration spatiale et l’estimation du 

volume de la zone endommagée. Nous souhaitons par cette étude, apporter une contribution à 

la connaissance du comportement de ce matériau lorsqu’il est utilisé dans un environnement 

de rayonnements intenses. 

Ce manuscrit est organisé en trois chapitres. Le premier chapitre est consacré aux 

potentiels interatomiques utilisés pour modéliser les interactions entre les atomes présents au 

sein de la cascade de déplacements. Nous nous intéressons surtout aux potentiels les plus 

utilisés dans les simulations basées sur le modèle de  l’approximation des collisions binaires. 

Le deuxième chapitre est dédié au modèle de simulation utilisé pour l’étude de l’irradiation du 

de l’iridium. Nous présentons la méthode de l'approximation des collisions binaires et les 

modèles théoriques les plus utilisés pour estimer le nombre de défauts permanents induits 

dans le matériau irradié. Dans le troisième chapitre, nous rapportons les résultats que nous 

avons obtenu par simulations des cascades de déplacements dans l’iridium. Nous examinons 

le nombre de défauts de Frenkel induits, la détermination du rayon de recombinaison, la 

fonction de distribution des défauts en fonction de la distance de séparation lacune-interstitiel 

et la distribution des volumes des cascades. Enfin, notre mémoire s’achève par une conclusion 

générale retraçant les principaux résultats obtenus et dressant les perspectives envisagées pour 

la poursuite de ce travail. 
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1.1 Introduction 

L’étude par simulation des défauts ponctuels générés dans les matériaux irradiés 

nécessite la connaissance des forces agissant entre les atomes en interaction. Les interactions 

entre les atomes au sein d’une cascade déclenchée suite à l’irradiation sont modélisées par un 

potentiel interatomique. C’est une fonction qui dépend, généralement, des positions relatives 

des atomes et des charges des noyaux. Cette fonction est invariante sous des opérations 

géométriques telles que les translations et les rotations d’ensemble. Il n’y a pas pour le 

potentiel une expression analytique unique qui couvre toute la plage de valeurs que peut 

prendre la distance de séparation entre deux atomes en interaction. Les efforts consentis pour 

développer des potentiels décrivant adéquatement les interactions atomiques ont mené à des 

expressions déterminées soit de manière semi-empirique ou par des calculs théoriques. La 

justesse et la complexité de ces expressions influencent grandement la qualité des résultats des 

simulations et le temps de calcul nécessaire à leur obtention. 

Dans ce chapitre, nous présentons les potentiels interatomiques de paires les plus 

utilisés dans l’étude des défauts par le modèle de la BCA. 

Le potentiel interatomique est fonction de la distance, r, qui sépare les deux atomes en 

interaction. Il est attractif à longue distance et répulsif à courte distance. Lorsque les deux 

atomes se trouvent l’un loin de l’autre, le potentiel est quasiment nul. Lorsque la distance de 

séparation diminue, le potentiel décroit et la stabilité augmente. Si l’on réduit davantage la 

distance séparant les deux atomes, les forces de répulsion dominent, le potentiel croit et la 

stabilité diminue. Ainsi, le potentiel passe par un minimum qui correspond à la distance 

interatomique pour laquelle les forces d'attraction et de répulsion s’équilibrent. Cette distance 

est dite distance d’équilibre et notée re. 

L’interaction à caractère répulsif entre deux atomes voisins est caractérisée par la 

contribution de deux parties, la première est due à la répulsion électrostatique entre les deux 
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noyaux chargés positivement et la 

empêche l'interpénétrabilité 

contributions dépend de la distance de séparation entre les deux atomes

 

1.2 Potentiel de Born-Mayer

Lorsque la distance de séparation entre les deux atomes est

distance d’équilibre re, (qui est de l’ordre de la constante du réseau 

complètes commencent à s’interpénétrer

voisinage de chaque atome par 

inoccupés pour respecter le principe d'exclusion de Pauli 

peuvent pas occuper le même état)

s’interpénétrer croit lorsque la distance 

d'électrons des couches internes complètes deviennent affectés. L’interaction à caractère 

répulsif ainsi décrite est bien représentée par le potentiel de Born

[1-3] : 

où aBM est le paramètre d’écran et 

 

Figure 1.1. Région de validit
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noyaux chargés positivement et la deuxième est attribuée à répulsion électronique qui 

l'interpénétrabilité des nuages électroniques. La domination de l’une des 

contributions dépend de la distance de séparation entre les deux atomes [1]

Mayer 

de séparation entre les deux atomes est un peu plus petite que la 

qui est de l’ordre de la constante du réseau a0), les couches internes 

’interpénétrer (voir figure 1.1). L’excès de charge 

voisinage de chaque atome par l’autre est placé dans des niveaux d'énergie plus élevés et 

e principe d'exclusion de Pauli (stipulant que deux électrons ne 

même état). L'énergie fournie pour forcer les distributions de charge à 

lorsque la distance interatomique décroit car un plus grand nombre 

d'électrons des couches internes complètes deviennent affectés. L’interaction à caractère 

sif ainsi décrite est bien représentée par le potentiel de Born-Mayer qui a 

��	 ( ��)*+% �,-⁄ ,                                              

est le paramètre d’écran et ABM est un paramètre qui a la dimension d’une 

 
.1. Région de validité du potentiel de Born-Mayer. 
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répulsion électronique qui 

des nuages électroniques. La domination de l’une des 

[1].  

un peu plus petite que la 

, les couches internes 

de charge amené dans le 

placé dans des niveaux d'énergie plus élevés et 

stipulant que deux électrons ne 

. L'énergie fournie pour forcer les distributions de charge à 

car un plus grand nombre 

d'électrons des couches internes complètes deviennent affectés. L’interaction à caractère 

r qui a pour expression 

                              (1.1) 

a la dimension d’une énergie.  
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Les valeurs des paramètres ABM et aBM de ce potentiel peuvent être évaluées à partir 

des propriétés à l’équilibre du solide. Elles sont tabulées pour des interactions homonucléaires 

[2, 4, 5]. Il est à noter que le paramètre ABM  croit avec le nombre atomique Z, alors le 

paramètre d’écran dépend faiblement de celui-ci. Pour des interactions hétéronucléaires,  ABM 

et aBM peuvent être évalués comme suit [2] : 

 

��	 ( ��) *+% �,-⁄     ≅ 0���) �� *+% ��,- 11⁄  ���) �� *+% ��,- 22⁄   
( 3���) �����) ��   *+42 5 167,-8119 167,-822:

 ,                                  (1.2) 

 

ce qui donne  

;��) ( 3���) �����) �� <�) ( ���,- 11 ��,- 22 ��,- 119��,- 22
=.                                             (1.3) 

 

où (ABM)ii et (aBM)ii sont les valeurs tabulées pour l’interaction homonucléaire de l’élément i. 

Les valeurs les plus utilisées des paramètres ABM et aBM dans l’étude par simulation des 

défauts dans les matériaux irradiés sont celles données par Andersen et Sigmund [2, 6] : 

 

>��) ( 52 �A�A� B C⁄     �*� <�) ( 0.219      6Å8 =,                                          (1.4) 

 

où Z1 et Z2 dénotent les numéros atomiques des deux atomes en collision. 

 

1.3 Potentiel coulombien 

À des distances de séparation entre les deux atomes plus petites que les rayons des 

couches K, rK (voir figure 1.2), les noyaux atomiques sont peu écrantés et la répulsion est 
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dominée par la force électrostatique entre les deux noyaux. L’interaction est 

satisfaisante par le potentiel coulombien 

 

e désigne la charge élémentaire

 

Figure 1

 

1.4 Potentiel de Coulomb écranté

Lorsque la distance interatomique est 

figure 1.3, il devient difficile 

En effet, dans cette région, la répulsion 

magnitudes comparables. L’interaction dans ce cas est d

écranté qui traduit la diminution de la répulsion coulombienne entre les deux noyaux due à 

l’écrantage des charges positives 

 

: Potentiels d’interactions atomiques 

dominée par la force électrostatique entre les deux noyaux. L’interaction est 

par le potentiel coulombien dont la forme est [1] : 

��	 ( I1I2�2% ,                                                      

élémentaire. 

 
Figure 1.2. Région de validité du potentiel coulombien. 

Potentiel de Coulomb écranté 

Lorsque la distance interatomique est dans la région intermédiaire

de modéliser l’interaction entre les deux atomes 

la répulsion coulombienne et la répulsion électronique ont des 

magnitudes comparables. L’interaction dans ce cas est décrite par un potentiel coulombien 

la diminution de la répulsion coulombienne entre les deux noyaux due à 

ositives par les nuages électroniques [1].    

13 

dominée par la force électrostatique entre les deux noyaux. L’interaction est modelée de façon 

                              (1.5) 

dans la région intermédiaire, montrée sur la 

l’interaction entre les deux atomes avec précision. 

coulombienne et la répulsion électronique ont des 

par un potentiel coulombien 

la diminution de la répulsion coulombienne entre les deux noyaux due à 
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Figure 1.3. Région de validité du p

 

L’une des approches utilisée

d’interaction entre deux atomes est 

l’atome singulier. Le potentiel coulombien écranté de Thomas

numéro atomique Z a pour expression

 

 

aTF étant le rayon d’écran de Thomas

 

 

où aB désigne le rayon de Bohr (

fonction d’écran solution de l’équation de Thomas
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.3. Région de validité du potentiel coulombien écranté. 

L’une des approches utilisées pour développer analytiquement un potentiel 

entre deux atomes est de se baser sur le modèle statistique de Thomas

l’atome singulier. Le potentiel coulombien écranté de Thomas-Fermi d’un atome singulier de 

a pour expression [7] : 

��	 ( I�% 	Φ J %
�KLM,                                               

le rayon d’écran de Thomas-Fermi régi par la relation : 

<�N ( �.OOPBC	�,
I1 Q⁄   (Å),                                          

le rayon de Bohr (aB = 0.529 Å) et Φ dans l’expression (1.6

’équation de Thomas-Fermi [7] : 

�1
2 		�2R

�S2 ( ΦQ
2�� .                                                 

14 

pour développer analytiquement un potentiel 

tique de Thomas-Fermi de 

Fermi d’un atome singulier de 

                              (1.6) 

                              (1.7) 

dans l’expression (1.6)  représente la 

                              (1.8) 
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À très longue distance, la fonction Φ tend vers zéro contrairement aux courtes 

distances où elle tend vers l’unité. Pour l’interaction de deux atomes de numéros atomiques Z1 

et Z2, le potentiel de Coulomb écranté s’écrit sous la forme [2] : 

 

��	 ( I1I2�2%  Φ J %�12M,                                          (1.9) 

 

a12 étant le rayon d’écran fonction des numéros atomiques Z1 et Z2 et du rayon de Bohr aB. 

Parmi les premiers travaux portant sur l’extension du potentiel de Thomas-Fermi à un 

potentiel interatomique entre deux atomes est celui de Firsov. Il a proposé pour l’interaction 

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

  <N�%UVW ( �.OOPBC �,JI11 2⁄ 9I21 2⁄ M2 Q⁄    (Å) .                                         (1.10) 

 

L'expression (1.10) pour le rayon d’écran montre que celui-ci décroit lorsque les numéros 

atomiques des atomes augmentent. On trouve dans la littérature une autre expression pour le 

paramètre d’écran suggérée par Lindhard [9] : 

 <X�Y�Z�%� ( �.OOPB �,JI12 Q⁄ 9I22 Q⁄ M1 2⁄    (Å) .                                     (1.11) 

 

Les relations (1.10) et (1.11) donnent des valeurs très peu différentes.  

 

1.4.1 Fonction de Sommerfeld 

En l’absence de solution exacte de l’équation différentielle de Thomas-Fermi, les 

efforts ont été portés pour trouver des solutions analytiques approchées de cette équation. La 

forme asymptotique de Sommerfeld [10] fut l’une des premières solutions proposées. Elle est 

donnée par l’expression : 
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Φ�� ( [1 + JS]M�^+&
,                                            (1.12) 

 

où α = 1441/3, d = 0.8034, cd = 3 et x = r/aLindhard.  

 

1.4.2 Fonction de Bohr 

La fonction de Bohr constitue la forme la plus simple de la fonction d’écran Φ. Elle 

s’écrit : 

 

Φ J %�,_`4M ( *+ 47,_`4.                                             (1.13) 

 

où le rayon d’écran aBohr se calcule de l’expression : 

 <�VZ% ( �.OOPB �,JI12 Q⁄ 9I22 Q⁄ M1 2⁄  .                                           (1.14) 

 

Le potentiel de Bohr s’écrit donc : 

 

��	 ( I1I2�2%  Φ J %�,_`4M ( I1 I2 �2%  *+ 47,_`4,                                (1.15) 

 

et se réduit pour des distances de séparation très petites au potentiel de Coulomb. La figure 

1.4 montre l’utilisation des trois potentiels,  Coulomb, Bohr et Born-Mayer, pour couvrir une 

plage assez large de la distance interatomique. 
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Figure 1.4. Comportement de quelques potentiels en fonction de la distance 

 

Sur la base des travaux effectués s

proposé une expression pour 

qui s’écrit [3] : 

 

��	 
 

où les paramètres ABM et aBM sont donnés par

 

>��)
 

Pour reproduire le comportement 

de la distance interatomique, et 

valeurs de cette distance, Brinkman a 

 

: Potentiels d’interactions atomiques 

.4. Comportement de quelques potentiels en fonction de la distance 

de séparation entre les atomes du cuivre. 

travaux effectués sur les métaux nobles Cu, Ag et Au, Brinkman [11

une expression pour l’utilisation conjointe des potentiels de Born

�  ( I1	I2	�2
% 	*+ 4

7,_`4 	\ ��)	*+% �,-⁄ ,                                  

sont donnés par les relations empiriques suivantes :

> �) ( 2.58 b 10+P	�A�	A� �� C⁄ 		�*� 
<�) ( 1.5	<� �A�	A� � c⁄⁄ =.                                 

reproduire le comportement du potentiel de Born-Mayer pour les grandes valeurs 

de la distance interatomique, et d’un potentiel de répulsion coulombien pour les petites 

Brinkman a suggéré le potentiel empirique dont l’expression 

17 

 
.4. Comportement de quelques potentiels en fonction de la distance  

bles Cu, Ag et Au, Brinkman [11] a 

Born-Mayer et de Bohr 

                              (1.16) 

les relations empiriques suivantes : 

=                               (1.17) 

Mayer pour les grandes valeurs 

d’un potentiel de répulsion coulombien pour les petites 

l’expression [3] : 
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��	 ( d  I1 I2 �2  �e, 4�+�ef 4 ,                                              (1.18) 

 

et les paramètres sont donnés par : 

 

gh
i� ( 60.95 × 10+c A�jjk �⁄ 8 <�lm ( A�jj� B⁄ �n <� lA�jj ( 3 A� A� 

=,                                 (1.19) 

 

où la valeur de P est fixée comme suit : P = 1 pour Zeff ≤ 30 et P = 1.5 pour Zeff > 30. Nous 

retrouvons ainsi le potentiel coulombien pour les très faibles valeurs de r : 

 

lim%→� ��	 → A� A� *�	  

 

et le potentiel de Born-Mayer pour les grandes valeurs de r : 

 lim%→∞��	 → �  A� A� *�  *+� % 

 

 

1.4.3 Fonction de Molière 

L’approximation de Molière à la fonction d’écran de Thomas-Fermi est la somme de 

trois termes en exponentielle. Elle est gouvernée par [12] : 

 

Φ J %�-M ( ∑ $� *+��t % �-⁄  B�u� ,                                    (1.20) 

 

où aM est le paramètre d’écran et les coefficients ci et di sont donnés par ci = (0.35, 0.55, 0.1) 

et di = (0.3, 1.2, 6.0). Les ci vérifient la relation : 
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∑ $�B�u� ( Φ�0 ( 1.                                             (1.21) 

 

Donc le Potentiel de Molière à la forme : 

 

��	 ( I1 I2 �2%  v0.35 *+x�.B 47-y + 0.55*+x�.� 47-y + 0.1 *+xc.�  47-y z.           (1.22) 

 

Le paramètre d’écran utilisé habituellement pour la fonction de Molière est celui de Firsov 

donné par la relation (1.10). Toutefois, certains auteurs utilisent pour ce paramètre une valeur 

déduite de l’ajustement du potentiel de Molière au potentiel de Born-Mayer à la distance du 

plus proche voisin : 

 

��) *+%{ �,-⁄ ( I1 I2 �2%{  v0.35 *+x�.B 4{7-y + 0.55*+x�.� 4{7-y + 0.1 *+xc.�  4{7-y z.      (1.23) 

 

C’est le cas de Robinson qui a suggéré  une valeur approchée « universelle » du rayon d’écran 

pour les interactions homonucléaires aRobinson = 0.0750 Å [13]. 

 

1.4.4 Fonction Kr-C 

L’utilisation de distributions de charges basées sur le modèle atomique quantique de 

Hartree-Fock a permis de concevoir de nouveaux potentiels interatomiques écrantés. Parmi 

ceux-ci, on cite celui de Wilson et al., appelé potentiel Kr-C [14]. Sa fonction d’écran a pour 

expression : 

 

Φ�� ( ∑ $� *+�t SB�u�                                              (1.24) 
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avec x = r/aFirsov, ci = (0.1909451, 0.473674, 0.335381) et di = (0.278544, 0.63717, 

1.919249).  

 

Il est à noter que l’utilisation du potentiel  Kr-C avec le paramètre d’écran de Firsov le 

rend très proche du potentiel de Molière. 

 

1.4.5 Fonction de Ziegler-Biersack-Littmark 

En se basant sur le travail de Wilson et al., Ziegler, Biersack et Littmark ont effectué 

des calculs poussés des potentiels interatomiques sur 522 paires d’atomes ce qui leur permis 

de formuler une expression analytique approximative pour un potentiel moyen dit potentiel 

universel ou potentiel ZBL. La fonction d’écran ZBL composée de quatre exponentielles 

s’écrit [15] : 

Φ J %��,�M ( ∑ $� *+��t % ��,�⁄  C�u�                                   (1.25) 

 

où les coefficients ci et di ont pour valeurs ci = (0.028171, 0.28022, 0.50986, 0.18175) et 

di = (0.20162, 0.4029, 0.94229, 3.1998). Le rayon d’écran, aZBL, est fonction des numéros 

atomiques Z1 et Z2 et se calcule de l’expression : 

 <I�X ( �.OOPB �,I1�.2Q9I2�.2Q.                                            (1.26) 

 

L’expression complète du potentiel ZBL est donc : 

 ��	 ( I1 I2 �2%  ∑ $� *+��t % ��,�⁄  C�u� .                          (1.27) 

 

Notons que le potentiel Kr-C lorsqu’il est utilisé avec le rayon d’écran aZBL devient 

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

La fonction d’écran de Lenz et Jensen fut parmi les premières fonctions d’écran 

développées pour le potentiel de Coulomb [16]. Elle est caractérisée par sa forme qui diffère  

de la plupart des fonctions d’écran présentées précédemment. Elle est donnée par 

l’expression : 

 
Φ�� ( �1 + � + 0.3344�� + 0.485 �B + 0.002647�C  *+� ,                (1.28) 

avec  

>� ( 	 <X�Y�Z�%�⁄� ( √9.67 � =.                                            (1.29) 

 
1.4.7 Fonction de Lenz-Jensen modifiée 

Le potentiel moyen modifié de Lenz-Jensen (AMLJ) est un potentiel développé par 

Nakagawa et Yamamura par des calculs similaires à ceux du potentiel ZBL et en faisant des 

corrections relativistes [17 -19]. La fonction d’écran s’écrit : 

 

Φ�� ( *+]1S9]2SQ 2⁄ +]QS2
,                              (1.30) 

 

où les paramètres α1, α2 et α3 ont pour expressions : 

 

g�h
�i �� ( 1.51 �� ( 0.763 JI1�.1��9�2�.1��I1�.Q��9�2�.Q��M

�B ( 0.191 JI1�.��1�9�2�.��1�I1�.Q��9�2�.Q�� MC B⁄ =.                                    (1.31) 

 
Dans la relation (1.30), x = r/aAMLJ et le paramètre d’écran aAMLJ est fonction des numéros 

atomiques Z1 et Z2 : 

<d)X� ( �.OOPB �,6I1�.Q��9�2�.Q��82 Q⁄  ,                                           (1.31) 
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Il est à noter que contrairement aux coefficients ci et di du potentiel ZBL, les αi du 

potentiel AMLJ dépendent des numéros atomiques des deux atomes en interaction.  

La figure 1.5 illustre la variation de cinq fonctions d’écran en fonction du rapport entre 

la distance interatomique et le paramètre d’écran ; x=r/a. On constate que c’est la fonction de 

Sommerfeld qui prend les plus grandes valeurs pour toutes les valeurs de �. La fonction 

d’écran ZBL prend les plus petites valeurs jusqu’à environ � ( 12. La fonction d’écran de 

AMLJ a approximativement les mêmes valeurs que celle de Molière pour � < 6 puis elle 

décroit brutalement. Sur tout l’intervalle d’étude, la fonction d’écran de Kr-C a des valeurs 

assez proches de celles de Molière [7]. 

 

 
Figure 1.5. Fonctions d’écran en fonction du rapport entre la distance interatomique et le paramètre d’écran. 
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2.1 Introduction 

Lorsqu’une particule énergétique traverse un milieu, elle entre en collision avec les 

atomes formant ce milieu entrainant l’excitation des électrons atomiques et le déplacement 

des atomes du réseau. Ainsi des défauts ponctuels sont produits. L’agglomération des défauts 

de même nature mène à la formation d’amas qui peuvent évoluer et donner à long terme des 

cavités et des boucles de dislocations. Tous ces processus qui ne se prêtent pas à l’observation 

expérimentale directe peuvent être assez bien simulés par la méthode de la dynamique 

moléculaire ou la méthode de l’approximation des collisions binaires. 

La dynamique moléculaire est une méthode permettant de simuler l'évolution 

temporelle d'un système moléculaire à basse énergie. Elle est basée sur l'utilisation de la 

relation fondamentale de la dynamique (ou la loi de Newton). Elle conduit à des simulations 

réalistes des phénomènes étudiés. Les inconvénients de cette méthode sont [1] :  

� son coût élevé en temps de calcul 

� sa pauvreté en accumulation de statistiques  

 

2.2 Approximation des collisions binaires 

Ce modèle basé sur des hypothèses simples est utilisé pour expliquer les phénomènes 

physiques qui se rapportent à l’interaction des particules énergétiques avec la matière comme 

par exemple l’implantation ionique, la canalisation, la rétrodiffusion et la production de  

défauts par irradiation [2 - 6]. Les deux hypothèses de base de ce modèle sont : 

1) la collision se fait toujours entre deux atomes : un atome en mouvement (qui est le 

projectile)  et un atome immobile (qui est la cible).  

2) les trajectoires réelles des atomes avant la collision et après 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 pénètre dans un solide, elle cède une partie 

de son énergie aux atomes composant le matériau provoquant leur déplacement. Tout atome 

du réseau déplacé directement par la particule incidente est communément appelé ‘Primaire’ 

ou désigné par l’acronyme PKA (pour Primary Knock-on Atom). Chaque primaire interagit 

avec les atomes du matériau se trouvant le long de sa trajectoire. S’il a suffisamment 

d’énergie, il peut les éjecter de leur positions produisant ainsi des atomes secondaires qui 

peuvent à leur tour déloger d’autres atomes du réseau et ainsi de suite. L’avalanche de 

collisions atomiques qui se succèdent est appelée cascade de déplacements (figure 2.1). 

 

 Il est communément admis qu'un atome du réseau, ayant subi une collision, est 

déplacé définitivement de sa position d’équilibre s’il acquiert une quantité d’énergie 

dépassant l’énergie seuil de déplacement Ed du matériau. L’estimation du nombre d’atomes 

déplacés du réseau est liée à cette énergie seuil de déplacement [7]. La perte d’énergie 

perpétuelle des atomes mobiles suite aux collisions élastiques et inélastiques fait qu’ils 

ralentiront et qu’à long terme finiront par s’immobiliser, ce qui se traduit par l’arrêt de 

l’expansion de la cascade. À la fin de la cascade, un désordre structural dans la zone irradié du 

matériau règne ; il y a présence de lacunes et d’atomes en positions interstitiels. Le processus 

de recombinaison qui s’enclenche tente à minimiser les dégâts ; les interstitiels se trouvant à 

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

 

Dans une cascade de déplacements plusieurs phénomènes peuvent se produire ; la 

canalisation, la focalisation et les séquences de remplacements. 

 

2.2.2 Séquences de remplacements  

On parle d’un événement de remplacement, lorsque le projectile donne la totalité de 

son énergie à l’atome cible, le déloge de sa position et s’immobilise à sa place. Plusieurs 

événements de remplacement peuvent se produire consécutivement formant une séquence qui 

peut être très longue. Les séquences de remplacements (RCS) se produisent le plus souvent à 

basses énergies le long des rangées atomiques de bas indice (figure 2.2). Lorsqu’elles sont 

longues et nombreuses, elles contribuent efficacement à la création des défauts de Frenkel 

permanents. En effet, elles transportent les atomes du réseau à des positions interstitiels assez 

lointaines des sites vacants et défavorisent ainsi la recombinaison [1]. 
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Figure 2.2. Schéma d'une séquence de remplacements. 

 

2.2.3 Cinématique d’une collision binaire 

Le modèle de l’approximation des collisions binaires est fondé sur la collision de deux 

atomes en faisant abstraction de la présence des autres atomes les entourant. Dans ce qui suit, 

nous allons examiner de près une collision binaire en calculant différentes grandeurs 

physiques qui se rapportent à cette collision. Pour cette analyse, nous allons utiliser 

conjointement la mécanique des chocs et la diffusion d’une particule par un champ de force 

centrale. Les calculs seront élaborés dans le référentiel du laboratoire (L) et dans le référentiel 

du centre de masse (CM). Dans la plage d’énergie qui nous intéresse (ordre du keV) et les 

atomes massifs étudiés, un traitement classique du phénomène de la collision atomique est 

suffisant.  

Considérons, dans le système (L), une collision entre un atome de masse ��, en 

mouvement avec une vitesse 
�� et un atome de masse �� immobile. Dénotons par 
�� et 
��, 

respectivement, les vitesses du projectile et de l’atome cible après la collision et par � 

l’énergie inélastique perdue par excitation ou ionisation des électrons atomiques (voir figure 

2.3). 
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Figure 2.3. Schéma d’une collision binaire dans le système du laboratoire. 

 

D’après les lois de conservation de l’énergie totale et de la quantité de mouvement du système 

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

 

�� ��
�� ( �� ��
�� + �� ��
�� + �,                                   (2.1) 

��
�� ( ��
�� + ��
�� ,                                           (2.2) 

 

La projection de la relation vectorielle (2.2) sur les deux axes �� et �� nous donne : 

 

[��
� ( ��
�$���� + ��
�$����                                �2.3 0 ( ��
������ − ��
������                                         �2.4 = 
 

où  �� et �� représentent, respectivement, l’angle de diffusion du projectile et l’angle de 

diffusion de l’atome cible par rapport à la direction d’incidence. En combinant les relations 

(2.1), (2.3) et (2.4), nous pouvons extraire les expressions des angles de diffusion [8] : 
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$���� ( �� 0�1�� �1 + � + �� 0���1 �1 − � J1 − ���M� ,                     (2.5) 

$���� ( �� 0�2�� �9d√d + �� 0���2 �√d ��� ,                                   (2.6) 

 

où �� et ��  dénotent, respectivement, l’énergie cinétique du projectile avant et après la 

collision, �� l’énergie cinétique de l’atome cible après la collision et � représente le rapport 

entre les masses des deux atomes : � ( �� ��⁄ . Les relations entre les angles �� et l’angle de 

diffusion dans le système de centre de masse, �, ont pour expression [8] : 

 

$���� ( �9dj&VU�3�9� dj&VU�9d2j2  ,                                       (2.7) 

$���� ( �+j&VU�3�+�  j&VU�+��+j2 &VU2� ,                                    (2.8) 

 

où  le coefficient � est fonction de � et de l’énergie relative �% ( �� �� �1 + � ⁄  : 

 

� ( 01 − ��4 ,                                                  (2.9) 

�% ( d�9d �� .                                               (2.10) 

 

2.2.4  Energie transférée  

Utilisons, maintenant, les relations (2.5) et (2.6) pour trouver l’expression de l’énergie 

cinétique du projectile et l’énergie cinétique de l’atome cible après la collision [8] : 

 

�1�� ( ���9d 2 6$���� ± 3���� − ������8�  ( JW1W�M�
 ,                    (2.11) 
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�2�� ( d��9d 2 6$���� ± 3�� − ������8�  ( � JW2W�M�
 ,                     (2.12) 

 

Pour exprimer ses énergies en fonction de l’angle de diffusion dans le système (CM), servons-

nous des relations (2.7) et (2.8) :     

 

�1�� ( ���9d 2 J�1 + �� � − 4 ������ ��M ,                                (2.13) 

�2�� ( d��9d 2 J�1 − � � + 4 ����� ��M ,                                     (2.14) 

 

De (2.14), nous déduisons l’énergie transférée à l’atome cible pendant la collision : 

 

�� ( � ( �4��9d J�1 − � � + 4 ����� ��M ,                              (2.15) 

 

Cette énergie transmise à l’atome cible prend une valeur maximale lorsque la perte d’énergie 

inélastique est nulle ; ce qui correspond à � ( 0 (� ( 1 et ������ 2⁄  ( 1) : 

 

���S ( C�9d �% ( C  d��9d 2 ��                                  (2.16) 

 

2.2.5 Angle de diffusion 

Les expressions donnant les grandeurs physiques caractérisant une collision binaire 

(2.7), (2.8), (2.13) et (2.14) et qui représentent les angles de diffusion et les énergies du 

projectile et de la cible après collision dans le système (L) sont toutes fonction de l’angle de 

diffusion ϑ. Cet angle dépend du potentiel interatomique, �, qui modélise l’interaction entre 

les deux atomes en collision. En effet, la théorie du mouvement d’une particule dans un 

champ de force centrale (voir figure 2.4) permet d’établir l’expression de cette dépendance [8]   
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� ( � − 2 � � �%%2 ��%  �  ,                                           (2.17) 

 

¡�	  dans (2.17) est une fonction donnée par : 

 

¡�	 ( 01 − ¢�4 £4 +¤242  .                                              (2.18) 

 

La solution de l’équation ¡�	 ( 0 est notée ¥. Elle représente la distance minimale 

d’approche (figure 2.4). Le paramètre � dans l’expression (2.17) est appelé paramètre 

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

 

Figure 2.4. Angle de diffusion ϑ dans le référentiel du centre de masse. 

 

Les abscisses �� et �� des points d’intersection des asymptotes du projectile et de l’atome 

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

 

�� ( ���9j ¦9�jd+� U§�Y 2̈�j��9d  ,                                       (2.19) 
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�� ( �©<� �� − ��  ,                                             (2.20) 

 

 

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

2.3 Perte d’énergie  

Lorsqu’une particule irradiante traverse un milieu, elle perd perpétuellement son 

énergie par différents mécanismes, pour s’immobiliser à l’intérieur du milieu cible,  rebondir 

à sa surface ou le traverse entièrement. Dans la région énergétique qui nous intéresse, il y a 

essentiellement deux mécanismes responsables de la perte d’énergie de la particule dans les 

matériaux : les collisions élastiques et les collisions inélastiques [10]. Les collisions élastiques 

ou nucléaires traduisent les collisions avec les noyaux du milieu alors que les collisions 

inélastiques se rapportent à l’interaction entre le projectile et les électrons atomiques du 

milieu causant l’excitation et l’ionisation de ces derniers.  

On définit pour le milieu traversé le pouvoir d’arrêt linéaire (ou le pouvoir de 

ralentissement) qui représente la perte d’énergie de la particule par unité de distance 

parcourue du matériau cible. Il est désigné par �−�� ��⁄  . Lorsqu’on rapporte le pouvoir 

d’arrêt linéaire à la densité atomique N du milieu, on parle de pouvoir d’arrêt atomique : 
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ª ( �� J− ���SM «¬*�. $��/<©��*® .                           (2.21) 

 

L’utilisation du pouvoir d’arrêt massique est aussi fréquente dans la littérature. Il est obtenu 

en rapportant le pouvoir d’arrêt linéaire à la masse volumique, !,  du milieu :  

 

J− ���SM� ( �̄ J− ���SM «¬*�. $��¡+�® .                         (2.22) 

 

2 .3.1 Pertes d'énergie inélastiques  

Le pouvoir d’arrêt inélastique ou électronique, �− �� ��⁄  °, dépend de plusieurs 

paramètres parmi ceux-ci on trouve la vitesse 
 du projectile. On distingue trois domaines de 

vitesse, définis par rapport à la quantité  �� A�� B⁄   où A� est le numéro atomique du projectile 

et �� est la vitesse orbitale de Bohr donnée par  �� ( *� �4�±�ℏ ⁄   avec *  la charge 

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

1-Le domaine 
 ≫ �� A�� B⁄  : le pouvoir d’arrêt linéaire d’un milieu de numéro atomique  A�  

et de poids atomique �� pour une particule chargée lourde est donné par la formule 

approximative de Bethe et Bloch [1] : 

 

J− ���SM� ( �ª�� ( ��C³´�2�{µ2 I12¶2 �7¯I2d2 �·� J� �{µ2¶2¸ M − ·��1 − �� − �� − µ¹I − º�� ,   (2.23) 

 

avec : 

�� : la masse au repos de l’électron 

» : le potentiel moyen d’excitation de l’atome cible  

�� : le nombre d’Avogadro  

� ∶  � ( 
 ½⁄  où ½ est la vitesse de la lumière dans le vide   
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CK : une correction introduite pour tenir compte du fait que les électrons de la couche K sont 

bien liés pour pouvoir être éjectés facilement  

¾ : une constante de correction de la densité de charge due au fait que le champ électrique de 

la particule incidente polarise les atomes près de sa trajectoire et mène à la réduction de la 

perte d’énergie. 

 

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

lourdes chargées d’énergie allant de quelques MeV jusqu’à des centaines de GeV.  

2-Le domaine  
 ≪ A�� B⁄ *� ℏ⁄   :  Dans ce domaine, deux modèles basés sur les collisions 

binaires sont, habituellement, utilisés pour estimer le pouvoir d’arrêt du milieu; le modèle de 

Lindhard, Scharff et Schiott (LSS) et le modèle de Firsov.  

 

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

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

manifestent par une transmission d’énergie au nuage électronique produisant des vibrations 

thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’arrêt électronique dans ce modèle se calcule de 

l’expression [1, 11] : 

 

J− ���SM� ( �ªXÀ (  � �2��,I1� �⁄ I2ℰ�6I12 Q⁄ 9I22 Q⁄ 8Q 2⁄ WÂ, ,                      (2.24) 

 

Si l’on prend en considération la relation entre l’énergie cinétique d’une particule et sa 

vitesse, on peut écrire la formule précédente sous la forme : 

 

J− ���SM� (  Ã√� ,                                           (2.25) 
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où  Ã  est une constante. Il est clair dans ce domaine de vitesses que la perte d’énergie du 

projectile croit avec son énergie.  

Dans le modèle de Firsov, le projectile et l’atome cible forment une quasi-molécule 

durant l’interaction. Cette interaction provoque des échanges électroniques qui nécessitent 

l’acquisition d’impulsion provenant de la collision. Le pouvoir d’arrêt linéaire dans ce modèle 

a pour expression [1] :  

 

J− ���SM� ( 5.15 . 10+�P � �A� + A� WÂ, ,                          (2.26) 

 

3-Le domaine des vitesses intermédiaires  
 ≈ A�� B⁄ *� ℏ⁄   :  il est difficile d’élaborer un 

modèle pour calculer le pouvoir d’arrêt dans ce domaine. Il est approché à partir de ceux des 

deux autres domaines par une interpolation dont la forme est donnée par [8] : 

 

�À ( �À,, + �À�Å .                                          (2.27) 

 

2.3.2 Pertes d'énergie élastiques  

Pour les collisions élastiques responsables de la création des défauts, le pouvoir d’arrêt 

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

 

J− ���SM� ( � � �"�� ���Æ7Ç�ÆtÈ   ,                                 (2.28) 

 

où  �  représente l'énergie transférée à l'atome heurtée et utilisée pour le déloger de sa position 

et créer une lacune, " dénote la section efficace de diffusion, ���Y et  ���S désignent, 
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respectivement, l'énergie minimale et l’énergie maximale qui peuvent être transmises à 

l’atome cible. Lorsque l’interaction entre les deux atomes en collision est modélisée par un 

potentiel coulombien, le pouvoir d’arrêt nucléaire se calcule de la relation suivante : 

 

J− ���SM� ( �³��1I12I22���2� ·� J�Æ7Ç�ÆtÈM .                             (2.29) 

 

Lorsqu’un un potentiel écranté de type Thomas-Fermi est utilisé, Biersack suggéra pour le 

pouvoir d’arrêt du milieu l’expression [1] : 

 

J− ���SM� ( 4��A�A�*�<�� �1��19�2 ÉYÊ�Ê��+Êe1.��   ,                      (2.30) 

 

où  <�� représente le paramètre d’écrantage de Thomas-Fermi dont l’expression est :  

 

<�� ( �.CcOPJI11 2⁄ 9I21 2⁄ M2 Q⁄  ,                                            (2.31) 

 

Ë  étant l’énergie réduite donnée par la relation : 

 

Ë ( �2�12��19�2 �I1I2�2 ,                                               (2.32) 

 

2.3.3 Perte d’énergie totale  

Le pouvoir d’arrêt total d’un milieu pour une particule qui le traverse est la somme des 

deux pouvoirs d’arrêt ; nucléaire et électronique : 
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J− ���SM ( J− ���SM� + J− ���SM�.                                   (2.33) 

 

La contribution des deux pouvoirs d’arrêt dépend de l’énergie du projectile. À haute énergie, 

la perte d’énergie inélastique domine complètement, alors qu’à basse énergie la perte 

d’énergie est presque exclusivement élastique (figure 2.6) [1]. 

 

 

Figure 2.6. Représentation schématique du pouvoir d’arrêt des ions dans la matière. 

 

2.4 Nombre de défauts de Frenkel permanents 

Il est primordial dans l’étude du comportement d’un matériau lorsqu’il est utilisé dans 

un environnement  de radiation intense de connaître le nombre de défauts permanents 

produits. Il est connu que ce nombre est considérablement petit lorsqu’il est comparé au 

nombre de déplacements initiaux. Le processus de guérison impliquant les interstitiels et les 

lacunes voisins est le responsable de la réduction de ce nombre.  
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Dans les simulations basées sur la BCA, une paire de Frenkel est considérée comme 

stable ou permanente si la distance séparant l’interstitiel et la lacune associée est supérieure à 

une certaine distance appelée rayon de recombinaison [12, 13].  

 

Des efforts considérables ont été déployés pour développer des modèles théoriques 

capables de prédire avec justesse le nombre de paires de Frenkel permanentes générées dans  

un matériau par un primaire. On cite parmi les modèles connus ; le modèle de Kinchin-Pease 

(KP), le modèle de Norgett-Robinson-Torrens (NRT), et le modèle arc-dpa. 

 

2.4.1 Modèle de Kinchin-Pease  

      Le modèle le plus simple développé pour prédire le nombre de défauts de Frenkel 

permanents induits dans un matériau irradié est celui de Kinchin-Pease (KP). Il se base sur 

l’approximation des collisions binaires et stipule que le nombre de déplacements est donné 

par [1] : 

 

���� (
g�h
�i 0                       ��  � < ��1        ��    �� ≤ � < 2�����Í        ��   2�� ≤ � < �∗

�∗��Í                    ��     � ≥ �∗
=  ,                               (2.34) 

 

où  �  désigne l’énergie cinétique du primaire, �∗ représente l’énergie seuil qui sépare les 

deux régions ; � ≥ �∗où la perte d’énergie est principalement inélastique et � < �∗ où la 

perte d’énergie est essentiellement élastique (figure 2.7). 
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Figure 2.7. Nombre de déplacements en fonction de l’énergie du primaire. 

 

Les prédictions données par le modèle KP s’avère loin des résultats obtenus par des études 

effectuées sur les métaux irradiés. En effet, il y a une surestimation du nombre de défauts de 

Frenkel calculé à partir du modèle KP d’un facteur de 2 à 10 [1].  

 

2.4.2 Modèle de Norgett-Robinson-Torrens  

Pour améliorer le modèle KP, Norgett, Robinson et Torrens (NRT) ont suggéré un 

modèle qui permet un passage en douceur entre les deux régimes de perte d’énergie élastique 

et inélastique. Selon ce modèle, le nombre de défauts de Frenkel induits par un primaire 

d’énergie cinétique initiale � est donné par l’expression [14] : 

������ ( 0.8 �Í7Æ�� ��Í   ,                                      (2.35) 

où  ��  représente l’énergie seuil de déplacement du matériau et ���� dénote l’énergie 

disponible pour le déplacement atomique (énergie dissipée par collisions élastiques menant à 

la formation des défauts). L’énergie ���� est fonction de l’énergie cinétique du primaire �. 

Elle est donnée par l’expression [14] : 
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������ ( ��9ÐÑ��´Ñ  ,                                        (2.36) 

avec 

g��
h
��i

¡�±� ( 3.4008 ±�� c⁄  + 0.40244 ±�B C⁄ + ±�Ã� ( 0.1337 A�� c⁄ JI1d1M� �⁄
±� ( J d2�d19d2M J �1I1I2�2M

<� ( JÒ ³2��OM� B⁄ �,0I12 Q⁄ 9I22 Q⁄

=,                       (2.37) 

 

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

 

2.4.3 Modèle arc-dpa 

Le modèle arc-dpa (Athermal Recombination-Corrected  Displacement) suggéré 

récemment est établi pour améliorer les résultats du modèle NRT qui surestime, lui aussi, le 

nombre de défauts de Frenkel. Selon ce modèle, le nombre de déplacements permanents est 

donné par [15, 16]: 

������� ( Ó 0                                                                          ���� < ��    1                                                       �� < ���� < 2 �� 0.8⁄�.O��Í Ô�%&�'������ . ����                         ���� > 2 �� 0.8⁄ = ,          (2.38) 

 

où  l'efficacité de génération de défauts  Ô�%&�'�  est donnée par la relation : 

 

Ô�%&�'������ ( �+&74ÖÍ×7���Í �.O⁄  Ø74ÖÍ×7 ����Ù74ÖÍ×7 + $�%&�'� ,                   (2.39) 

 

Le paramètre  Ú�%&�'�  est égal à -1 pour la plupart des éléments du tableau périodique, alors 

que  $�%&�'�  est donné dans le tableau 2.1 [16]. La valeur moyenne de l’énergie seuil de 

déplacement pour certains éléments est donnée dans le tableau 2.2. 
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Tableau 2.1. Valeurs du paramètre $�%&�'� 

 

 

Tableau 2.2. Valeurs de l’énergie seuil de déplacement pour certains éléments. 
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3.1 Introduction 

Nous reportons dans ce chapitre les résultats de la simulation de l'irradiation de 

l’iridium. Le code Marlowe basé sur le modèle de l’approximation des collisions binaires a 

été utilisé dans ces calculs. Nous donnons le nombre d’atomes déplacés suite à l’irradiation, le 

nombre de défauts qui subsistent après la recombinaison, leur distribution spatiale ainsi que le 

volume de la zone endommagée.  

 Afin d’accumuler une quantité suffisante de statistiques pour une étude adéquate des 

caractéristiques de la cascade de déplacements, nous avons simulé à chaque énergie étudiée 

une série de 1000 cascades. Chaque cascade de déplacement est initiée avec un atome 

d’iridium du réseau lancé avec une énergie cinétique choisie. Dans cette irradiation interne, la 

direction de l’impulsion initiale de mouvement du primaire est choisie isotrope dans tout 

l’espace. Deux potentiels d’interaction atomique sont utilisés dans la simulation. Les 

vibrations thermiques des atomes du réseau autour de leurs positions d’équilibre sont prises en 

compte et décrites par le modèle de Debye. Toutes les collisions avec un paramètre d’impact 

inférieur ou égal au paramètre d'impact maximum smax sont évaluées. Un atome du réseau 

collisionné est considéré en mouvement s’il surmonte une énergie de liaison égale à l’énergie 

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

événements de remplacement et redéplacement sont dénotées, respectivement par Er et Eb. 

Tous les atomes en mouvement dans une cascade sont suivis jusqu’à ce que leur énergie 

cinétique soit inférieure à une énergie de coupure Ec.  

 

3.2 Paramètres de simulation 

L’iridium est un métal de transition lourd de masse atomique m=192.217  uma [1] et 

de numéro atomique Z = 77. C’est un métal très dur et cassant d’aspect brillant et argenté. Il 

est très rare sur notre planète mais abondant dans les météorites. Il a une haute température de 
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fusion ; 2719 K [2]. Il est le deuxième plus dense corps simple (naturel) après l’osmium. Sa 

densité est de 22.562 g·cm-3. Il a une structure cristalline cubique à faces centrées avec une 

constante du réseau a0 = 3.839 Å [3] (voir figure 3.1). 

 

 

Figure 3.1. Maille élémentaire de l’iridium. 

 

Les interactions entre les atomes de l’iridium sont modélisées par des potentiels de 

paires de type répulsif. Ce sont l’approximation de Molière au potentiel de Thomas-Fermi et 

le potentiel universel dit aussi potentiel ZBL. Pour l’interaction Ir-Ir (Z1=Z2=77), le potentiel 

de Molière a pour expression : 

 

��	 ( OPBkP.P�P%  v0.35 *+x�.B 47-y + 0.55*+x�.� 47-y + 0.1 *+xc.�  47-y z.           (3.1) 

 

Le paramètre d’écran pour ce potentiel est aM = 0.0693724 Å. Il est évalué par le programme 

de la relation de Firsov (1.10). Le potentiel ZBL pour l’interaction Ir-Ir est gouverné par : 

 

��	 ( OPBkP.P�P%  ∑ $� *+��t % ��,�⁄  C�u� .                               (3.2) 
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Les valeurs des coefficients ci et di sont ci = (0.02817, 0.28018, 0.50986, 0.18179) et 

di = (0.2016, 0.4029, 0.9423, 3.2). Le rayon d’écran estimé de la relation (1.26) a pour valeur  

aZBL = 0.0862543 Å. 

            

La variation des deux potentiels en fonction de la distance entre les atomes en collision 

est illustrée sur la figure 3.2.  

 

Figure  3.2. Potentiels de Molière et ZBL entre deux atomes de l’iridium.   

 

Le nombre de collisions qu’un projectile peut faire est réglé par le paramètre d'impact 

maximum qui est fixé à smax = 0.71 a0. Les énergies de liaison utilisées sont pour le 

déplacement Eth = 6.94 eV [4], le redéplacement Eb = 0 eV et le remplacement Er = 0.2 eV. 

L’énergie de coupure est prise Ec = Eth. Les simulations sont effectuées pour une température 
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du matériau de 300 K. La température de Debye de l’iridium à la température ambiante est 

TD = 228.0 K [5]. Nous portons sur le tableau 3.1 les principales propriétés de l’iridium. 

 

Tableau 3.1. Certaines propriétés de l’iridium 

Symbole Ir 

Numéro atomique 77 

Masse atomique 192.217 ± 0,003 uma 

Point de fusion 2719 K 

Groupe 9 

Configuration électronique [Xe] 4f14 5d7 6s2  

Groupe de symétrie Fm3Ým   (N° 225) 

Rayon atomique 136 pm 

Énergies d’ionisation 1re : 8,96702 eV 
 

 

Masse volumique 22.562 g·cm-3 (20 °C)  

État ordinaire Solide 

Système cristallin 
 
                 Cubique à faces centrées < ( Ú ( $ ( 3.839 Å,  � ( � ( Þ ( 90° 

Point de fusion  2719 K  

Point d’ébullition 4898 K 

Conductivité électrique 19,7×106 S·m-1 

Conductivité thermique 147 W·m-1·K-1 

Energie de cohésion 6.94 eV/atome 

Température de Debye (à 298 K) 228.0 K 

 

 

3.3 Ajustement du nombre de paires de Frenkel 

À la fin de la phase balistique, les lacunes et les interstitiels sont arrangés selon la 

distance de séparation lacune-interstitiel en trois classes de paires de Frenkel. Dans la 

première, nommée “paires proches”, le site le plus proche de l’interstitiel est vide. Dans la 

deuxième classe, appelée “paires voisines”, le site le plus proche de l’interstitiel est occupé ou 
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bien il est déjà apparié mais un site voisin défini par la description du cristal est vide et non 

apparié. Toutes les paires restantes sont rangées dans la classe “paires distantes”. Les paires 

classées proches et voisines sont considérées instables et les interstitiels et les lacunes les 

formant se recombinent. 

La figure 3.3 montre les lacunes et les interstitiels produits durant la phase balistique 

dans l’iridium irradié par un primaire de 30 keV après recombinaison des paires proches et 

des paires voisines. 

 

 

Figure 3.3. Lacunes et interstitiels produits dans une cascades de 30 keV dans l’iridium. 

 

À partir des coordonnées des défauts ponctuels, le code construit une fonction de 

distribution des paires distantes de Frenkel. Cette fonction représente pour une distance de 
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séparation lacune-interstitiel, rVI, le nombre de paires dont la distance de séparation est 

supérieure à rVI. Nous illustrons sur la figure 3.4 cette fonction pour les paires  distantes dans 

l’iridium irradié avec un primaire d’énergie 30 keV. On constate pour les deux potentiels 

utilisés que le nombre de paires de Frenkel décroit rapidement pour les faibles distances de 

séparation lacune-interstitiel. Ceci reflète le fait qu’un grand nombre d’atomes éjectés de leurs 

sites sont immobilisés à proximité immédiate des sites vacants.  

 

 
Figure 3.4. Nombre moyen de paires distantes de Frenkel dans l’iridium irradié. 

 

La diffusion thermique des défauts ponctuels dans le matériau joue un rôle crucial 

dans le processus de guérison qui se produit dans la cascade. Les études menées sur les 
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matériaux irradiés montrent clairement que le nombre de paires de Frenkel permanentes est 

beaucoup plus faible que celui trouvé par la simulation basée sur la BCA. Cette dernière 

n’intègre pas la diffusion thermique des défauts dans son modèle. Pour pallier ce problème, 

on introduit dans Marlowe un volume d’instabilité [6 - 8]. On considère alors qu'une paire de 

Frenkel est stable si la distance de séparation lacune-interstitiel est supérieure au rayon de ce 

volume d'instabilité, rV, appelé aussi rayon de recombinaison. Autrement, il y a 

recombinaison entre la lacune et l’interstitiel. La recombinaison ainsi définie est athermique et 

isotrope. Ainsi, le destin final d’une paire de Frenkel dépend de la distance de séparation entre 

ses membres. Il est à noter que le rayon de recombinaison dépend du potentiel d’interaction 

atomique utilisé [9]. 

 

 Pour déterminer le rayon de recombinaison dans l’irradiation de l’iridium, nous 

procédons  comme suit : nous évaluons, dans un premier temps, à partir de l’expression (2.38)  

le nombre de paires de Frenkel stables prédit par le modèle arc-dpa pour les énergies du 

primaire 10, 15, 20, 25 et 30 keV. Les paramètres de ce modèle pour l’irradiation de l’iridium 

sont l’énergie seuil de déplacement �� ( 58 eV [10], et les coefficients Ú�%&�'� ( −1 et 

$�%&�'� ( 0.5 [10]. Pour chaque énergie du primaire, nous lançons Marlowe avec différentes 

valeur de rayon de recombinaison et nous notons le nombre de paires de Frenkel stables. Les 

résultats des calculs pour les deux potentiels sont résumés 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 pour le potentiel de Molière. 

 Nombre moyen de paires de Frenkel  

 arc-dpa Marlowe avec le potentiel de Molière 

Energie (keV) 
bâãäåæâ ( −1  câãäåæâ ( 0.5, Eå ( 58 eV 

rê ( 2.00 a� rê ( 2.50 a� rê ( 3.00 a� 

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 pour le potentiel ZBL. 

 Nombre moyen de paires de Frenkel  

 arc-dpa Marlowe avec le potentiel ZBL 

Energie (keV) 
bâãäåæâ ( −1  câãäåæâ ( 0.5, Eå ( 58 eV 

rê ( 1.40 a� rê ( 1.45 a� rê ( 1.50 a� 

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 Molière il y a concordance des résultats pour un 

rayon de recombinaison de 2.50a0, alors que pour le potentiel ZBL il y a concordance pour un 

rayon de recombinaison de 1.45a0. 

 



Chapitre 3 : Résultats et discussion 

 

 
57 

 

Figure 3.5. Ajustement du rayon de recombinaison pour le potentiel de Molière. 

 

 

 

Figure 3.6. Ajustement du rayon de recombinaison pour le potentiel ZBL. 
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 La figure 3.7 schématise la configuration finale c'est-à-dire après recombinaison d’une 

cascade dans l’iridium irradié avec un primaire de 30 keV. La comparaison de cette figure 

avec la figure 3.3 montre clairement qu’à l’état final, les défauts permanents sont beaucoup 

moins nombreux que les déplacements initiaux. 

 

 

Figure 3.7. Cascade de déplacements de 30 keV dans l’iridium après recombinaison. 

 

3.4 Atomes déplacés 

La figure 3.8 illustre le nombre d'atomes d’iridium déplacés dans des intervalles de 

temps réguliers de 10 fs pour les potentiels de Molière et ZBL. La cascade de déplacements 

est initiée par un primaire d’énergie cinétique de 30 keV. Cette énergie est dissipée dans la 

cascade par des collisions élastiques avec les atomes du réseau et des collisions inélastiques 
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traduisant l’excitation des électrons atomiques. Tout d’abord, le primaire déplace les atomes 

du réseau se trouvant le long de sa trajectoire. Les atomes secondaires déplacent à leur tour les 

atomes adjacents et ainsi de suite. Dans chaque déplacement atomique une énergie de 6.94 eV 

est consommée. On enregistre alors une augmentation du nombre d’atomes déplacés.  Cette 

augmentation se maintiendra tant que les projectiles ont suffisamment d’énergie pour déloger 

les atomes du réseau. Le maximum est atteint entre 80 et 90 fs. La dissipation continuelle de 

l’énergie cinétique des atomes mobiles fait que l’énergie transmise aux atomes cibles diminue 

au fur du temps et le nombre d’atomes déplacés décroit jusqu’à ce qu’il n’y aura aucun 

déplacement. Les résultats de la simulation montrent que le nombre d’atomes déplacés dans le 

cas de l’irradiation de l’iridium n’est pas très sensible au potentiel utilisé.  

 

 

Figure  3.8. Histogramme d’atomes déplacés dans une cascade de 30 keV dans l’iridium. 
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Comme nous l’avons rapporté précédemment, ce n’est pas tous les atomes déplacés 

qui constituent des défauts permanents. Le tableau 3.4 montre le pourcentage des atomes du 

réseau éjectés qui restent en positions interstitiels après la recombinaison. Il n’y a que 6% des 

atomes déplacés qui constituent des défauts permanents dans le cas du potentiel de Molière et 

environ 8% dans le cas du potentiel ZBL.  

 

Tableau 3.4. Taux de déplacements permanents dans l’iridium irradié. 

Potentiel de Molière 

Energie du primaire (keV) 10 15 20 25 30 

Nombre total d’atomes déplacés 474 704 929 1153 1375 

Nombre de paires de Frenkel stables 30 44 57 70 82 

Taux 6.3% 6.3% 6.1% 6.1% 6.0% 

Potentiel ZBL 

Energie du primaire (keV) 10 15 20 25 30 

Nombre total d’atomes déplacés 359 531 701 869 1036 

Nombre de paires de Frenkel stables 29 42 55 68 81 

Taux 8.1% 7.9% 7.8% 7.8% 7.8% 

 

 

3.5 Distribution spatiale des défauts 

La figure 3.9 donne une représentation visuelle de la distribution spatiale des lacunes 

et des interstitiels qui subsistent après recombinaison dans une cascade de 30 keV dans 

l’iridium pour les potentiels de Molière et de ZBL. Puisque les collisions atomiques ont un 

caractère aléatoire, deux cascades simulées avec les mêmes conditions initiales n’auront pas  
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la même configuration finale.  Cependant toutes les cascades partagent une caractéristique 

commune comme l’indique les figures 3.9 et 3.10. Il y a une séparation manifeste entre les 

lacunes et les interstitiels. Les lacunes occupent majoritairement le cœur de la cascade, alors 

que les interstitiels peuplent la périphérie de la cascade. Cette disposition des défauts 

ponctuels dans les cascades de déplacements confirme l’image prédite par Seeger [11] et 

confirmée expérimentalement par microscopie ionique [12]. 

 

 

 

Figure 3.9. Distribution spatiale des défauts permanents dans une cascade de 30 keV  

dans l’iridium avec le potentiel de Molière. 



Chapitre 3 : Résultats et discussion 

 

 
62 

 

Figure 3.10. Distribution spatiale des défauts permanents dans une cascade de 30 keV  

dans l’iridium avec le potentiel ZBL. 

 

3.6 Volume de la cascade 

Il est intéressant dans l’étude des dégâts induits par irradiation d’estimer le volume de 

la zone qui a subit des dommages. Cette zone formée de lacunes et d’interstitiels n’a pas, en 

général, une forme géométrique régulière. Ce qui rend l’estimation du volume une tache ardue 

d’autant plus que le caractère aléatoire des collisions atomiques fait que la morphologie d’une 

cascade change d’une cascade à une autre. Pour mener à bien cette étude, nous simulons 

plusieurs cascades de déplacements, nous évaluons le volume de chaque cascade puis nous 

faisons une distribution des volumes pour tirer des informations sur la région endommagée. 

Plusieurs méthodes sont exposées dans la littérature pour estimer le volume d’une cascade, 

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



Chapitre 3 : Résultats et discussion 

 

 

Elle consiste à substituer à la cascade un ellipsoïde défini par les longueurs de ses trois axes 

principaux (a, b, c) (figure 3.11

l’ellipsoïde (V=4πabc/3). En appliquant cette technique sur ch

déplacements, nous serons en mesure d’établir une distribution des volumes.

Figure 3.11. Représentation de la méthode d’analyse en composantes principales.

 

La figure 3.12 montre les distributions de volumes obtenues pour des 

pour les potentiels de Molière et 

potentiels interatomiques utilisés. 

formation de cascades plus volumineuses 

3.5). Les deux distributions sont

les plus élevés ce qui témoigne d’une grande variabilité. 

consiste à substituer à la cascade un ellipsoïde défini par les longueurs de ses trois axes 

(figure 3.11). Le volume de la cascade est alors approché par le volume de 

En appliquant cette technique sur chacune des 1000 cascades de 

déplacements, nous serons en mesure d’établir une distribution des volumes.

 

. Représentation de la méthode d’analyse en composantes principales.

les distributions de volumes obtenues pour des primaires de 3

Molière et ZBL. Nous constatons une dépendance des distributions aux 

utilisés. Un modèle avec le potentiel de M

cascades plus volumineuses qu’un modèle avec le potentiel ZBL

. Les deux distributions sont asymétriques avec des queues très étirées vers les volumes 

élevés ce qui témoigne d’une grande variabilité.  
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consiste à substituer à la cascade un ellipsoïde défini par les longueurs de ses trois axes 

Le volume de la cascade est alors approché par le volume de 

acune des 1000 cascades de 

déplacements, nous serons en mesure d’établir une distribution des volumes. 

 

. Représentation de la méthode d’analyse en composantes principales. 

primaires de 30 keV 

une dépendance des distributions aux 

Un modèle avec le potentiel de Molière favorise la 

le potentiel ZBL (voir tableau 

avec des queues très étirées vers les volumes 
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Tableau 3.5. Certaines caractéristiques des distributions des volumes dans l’iridium irradié. 

 Potentiel de Molière Potentiel ZBL 

Volume minimum (<�B) 166.1568 84.3502 

Volume moyen (<�B) 346.5195 204.1231 

Volume maximum (<�B) 1538.0809 901.7209 

Classe modale (<�B) 250 - 300 150 - 200 

 

 

Figure 3.12. Distributions de volumes dans l’irradiation de l’iridium par un primaire de 30 keV. 
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L’iridium est un métal de transition rare est précieux doté de propriétés physiques et 

chimiques intéressantes qui trouvent des applications dans de nombreux  domaines. Dans 

cette étude, nous avons simulé l’irradiation de ce matériau afin de connaitre sa réponse 

lorsqu’il est utilisé dans un milieu de radiation intense. Nous nous sommes intéressés  

particulièrement à la production des défauts ponctuels, leur distribution spatiale et le volume 

de la région endommagée par l’irradiation. Pour atteindre nos objectifs, nous avons simulé 

l’irradiation de ce matériau en générant des cascades de déplacements moyennant le code 

Marlowe qui est fondé sur le modèle de l’approximation des collisions binaires. Chaque 

cascade est initié par un primaire lancé depuis le site du réseau avec une énergie cinétique qui 

peut atteindre jusqu’à 30keV. Les collisions atomiques au sein des cascades sont modélisées 

par les potentiels interatomiques de Ziegler-Biersack-Littmark et le potentiel de Molière. La 

perte d’énergie inélastique est évaluée par le modèle Owen-Robinson. Nous avons simulé 

pour chaque énergie 1000 cascades afin d’accumuler une quantité importante de statistiques 

nécessaires à une étude adéquate des caractéristiques des cascades. 

 Après avoir calculé le nombre de défauts de Frenkel permanents par la méthode arc-

dpa, nous avons ajusté le rayon de recombinaison dans Marlowe afin d’avoir le même nombre 

de défauts. Les résultats des simulations pour des cascades de 30 keV montrent que la 

majorité des atomes déplacés du réseau ne survivent pas à la recombinaison. Une fraction ne 

dépassant pas 10% de ces atomes constituent des défauts permanents. Les interstitiels sont 

poussés vers l’extérieur de la cascade formant un genre de couronne qui entoure une région 

centrale riche en lacunes. Les distributions de volumes sont caractérisées par une asymétrie 

qui s’étend vers les plus grands volumes. Les cascades prédites avec le potentiel de Molière 

sont un peu plus volumineuses que les celles prédites avec le potentiel ZBL.  

Au terme de cette étude, nous pensons avoir contribué de manière conséquente à l’étude des 

défauts ponctuels produits dans l’iridium irradié. L’étude des défauts étendus et de leurs effets 
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sur les propriétés physiques et mécaniques pourra faire l’objet de développements futurs pour 

améliorer davantage notre compréhension du vieillissement de ce matériau. 

 

 

 


