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L 'étude des dégâts d'irradiation dans les solides a pris un essor considérable lorsque se sont 

posés certains problèmes liés au développement des réacteurs nucléaires et aux composants 

électroniques présents sur les véhicules spatiaux soumis aux radiations de l'espace. On s'était alors 

aperçu que certaines propriétés physiques des corps solides pouvaient être modifiées sous l'effet de 

l'irradiation [1].Comme dans toute recherche, les premiers travaux furent essentiellement 

descriptifs et fragmentaires. C'est dans les années 60 qu'apparaissent les premiers éléments 

théoriques permettant d'établir un lien entre les différents  résultats concernant l'interaction 

atome-solide. On a pu ainsi, à l'aide d'un même formalisme, déterminer les profondeurs moyennes 

de pénétration des projectiles implantés [2], leur distribution spatiale et celle de l'énergie déposée, 

les taux de pulvérisation et de rétrodiffusion  lors du bombardement de milieux amorphes [3]. 

 L ’objectif principal de notre étude est de simuler, par utilisation du code  Marlowe  

l’irradiation du tantale et d'étudier la formation des défauts suite à cette irradiation. Ce code utilise 

l’approximation des collisions binaires (BCA) pour développer la cascade à l’intérieur du matériau. 

La BCA permet de calculer rapidement le développement des cascades sur machine et conduit à une 

accumulation de statistiques énormes pour l'étude des effets d'irradiation des solides. 

 Notre intérêt pour le tantale, qui est un métal de transition, vient des enjeux technologiques 

et économiques très importants liés aux propriétés intéressantes de ce métal et ses alliages. En effet, 

il possède une combinaison exceptionnelle de propriétés : il a un point de fusion de presque 3000°C 

[4], présente une excellente résistance à la corrosion, sa mise en forme est aisée et il conserve de 

très bonnes propriétés mécaniques à haute température.  

De plus, la fine couche d'oxyde qui se forme naturellement à la surface du tantale a 

d'excellentes propriétés diélectriques.  
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Ainsi, le tantale et ses alliages sont-ils des matériaux de choix pour des applications variées dans 

des secteurs tels que l’électronique (condensateurs, les écrans à cristaux liquides, les filtres d’ondes 

acoustiques de surface, les puces d’accès aléatoire dynamique…), l’industrie chimique et 

pharmaceutique, l'armement (blindages, perforateurs…), la fonderie (éléments d'addition dans les 

superalliages), la fabrication de fours. Le secteur automobile consomme aussi de plus en plus de 

tantale. Ceci s’explique par la présence de plus en plus courante d’électronique comme les GPS, les 

systèmes anticollisions et autre gadgets. Ces types de produits ne sont qu’à leurs débuts, on peut 

donc prévoir une importante augmentation de la consommation de tantale dans ce secteur pour les 

quinze prochaines années. Les alliages à base de tantale sont utilisés pour augmenter la résistance à 

la corrosion et améliorer les propriétés mécaniques du tantale à haute température [5]. 

 Les premiers travaux portant sur l’irradiation du tantale ont été publiés dans les années 70 

et avaient pour but la détermination de l’énergie de déplacement dans ce matériau [6,7]. Après, des 

efforts considérables ont été fournis pour développer un potentiel d’interaction atomique semi-

empirique pour le tantale.  

Ces travaux incluent la méthode de l’atome entouré (Embedded Atom Method (EAM)) [8-

16], Finnis-Sinclair (FS) [17-20], la méthode modifiée de l’atome entouré (Modified Embedded 

Atom Method (MEAM)) [21], le potentiel à dépendance angulaire (Angular Dependent  Potential 

(ADP)) [22,23] et des potentiels basés sur la théorie du modèle généralisé des pseudo-potentiels 

(Model Generalized Pseudopotential Theory (MGPT)) [24-27].  

En 2004, Pierre-Mattieu Anglade a étudié le comportement mécanique du tantale sous 

pression par la dynamique moléculaire [28]. Broeders et Konobeyev ont publié leurs travaux sur la 

section efficace de déplacement dans le tantale suite à son irradiation avec des neutrons et des 

protons à des énergies allant jusqu’à 1 GeV [29,30]. Peu après, des études touchant certains aspects 

de développement de la cascade et la formation des défauts dans le tantale par irradiation interne ont 

vu le jour [31].  
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Mais ces études utilisaient des potentiels d’interaction atomique prédéfinis dans le 

programme de simulation Marlowe et ne faisaient aucune paramétrisation de la BCA par la 

dynamique moléculaire (MD). Très récemment, les résultats des effets du potentiel d’interaction 

atomique et de la température sur les séquences de remplacement dans le tantale ont été publiés 

[32].  

 Nous proposons dans notre travail, une étude approfondie des dégâts dans le tantale par 

irradiation externe.  Nous utilisons pour l’interaction �� − �� le potentiel interatomique de Born-

Mayer ajusté au potentiel semi-empirique ADP[22, 23,33] et nous faisons une paramétrisation 

adéquate des grandeurs énergétiques de la BCA par certains résultats de la dynamique moléculaire.  

Le premier chapitre de ce manuscrit sera l’occasion pour présenter une description du 

modèle de l'approximation des collisions binaires. Cette première partie nous permettra de placer 

les bases théoriques et de cadrer plus précisément le domaine de notre étude. 

 Le deuxième chapitre est dédié à la description du programme Marlowe utilisé pour calculer 

différentes grandeurs à relation avec le développement des cascades et les dégâts causés suite à 

l'irradiation du cristal. 

 Dans le troisième chapitre, sont décrits et discutés les principaux résultats que nous avons 

obtenus tels que l’évolution temporelle de la dissipation de l'énergie de la cascade, le nombre 

d'atomes en mouvement, le nombre d’atomes déplacés et le nombre de paires de Frenkel suite à 

l’irradiation du métal. Nous présentons aussi les résultats des effets des vibrations thermiques sur 

différentes quantités liées au développement de la cascade.  
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I.1- Introduction : 

 Un ion pénétrant dans la matière interagit principalement avec le milieu par une série de 

collisions. Il existe différents modèles permettant de simuler le déplacement des atomes dans la 

cible irradiée. Deux grandes catégories de modélisation sont à différencier : la première utilise la 

méthode de dynamique moléculaire, la seconde travaille dans l'approximation des collisions 

binaires. 

 La méthode de dynamique moléculaire est plus précise mais son grand défaut est d'être 

coûteuse en temps de calcul.  

 La méthode utilisant l'approximation des collisions binaires est plus simple à mettre en 

œuvre et plus rapide en temps de calcul, ce qui est un facteur de choix important.  

 

Le modèle de l’approximation des collisions binaires est une méthode utilisée en physique 

dans l’irradiation par ion pour estimer par simulation la profondeur de pénétration et la production 

des défauts par des ions énergétiques dans le solide. Dans cette méthode, on  suppose que l’ion se 

meut dans le matériau en effectuant des collisions binaires indépendantes  avec les atomes du 

milieu. Les trajectoires des particules avant et après collisions sont remplacées par leurs asymptotes 

et les mouvements sont uniformes. Les collisions atomiques sont considérées comme étant 

élastiques et la perte d’énergie provient de l’excitation électronique [34-40]. 

La collision atomique élastique est décrite de façon satisfaisante par la mécanique classique. 

Les lois de conservation de l’énergie et du quantité de mouvement sont appliquées pour calculer les 

différentes grandeurs physiques de la collision.  

I.2- Description du processus de cascade : 

Le processus qui permet la création de défauts stables depuis le passage de la particule, peut 

être décomposé en trois étapes : 
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I.2.1- La cascade de déplacements :  

 Considérons un solide irradié par un ensemble de particules. Celles-ci ont une certaine 

probabilité de déplacer des atomes de la cible en leur fournissant une énergie suffisante pour qu'ils 

ne réintègrent pas leur site initial. Nous appellerons "primaires" de tels atomes. Ils sont désignés 

également par l'acronyme PKA qui signifie en anglais « Primary Knock on Atoms ». Ceux-ci sont 

susceptibles d'interagir avec d'autres atomes de la cible ("secondaires"), en créant de nouveaux 

déplacements, et ainsi de suite (voir figure 1.1). On a ainsi création d’une cascade d'interactions, qui 

se traduit par la formation d'un ensemble d’atomes déplacés dans des zones cristallines réduites. Il 

est communément admis qu'un atome ayant subi une collision, est déplacé définitivement de son site 

cristallin s’il reçoit une quantité d’énergie supérieure à une énergie �� appelée énergie seuil de 

déplacement. Si les PKAs crées ont de faibles énergies, les cascades  ne peuvent pas se développer et 

seuls quelques défauts isolés sont produits. Pour des particules lourdes ou énergétiques, le désordre 

dans le réseau atomique peut être important. Des amas d’atomes déplacés peuvent être produits 

[41,42]. 

 

                                                                  Atome éjecté 

 

  

                                                                                                 Focalisation (focuson) 

   Atome déplacé  

  

        

    Remplacement 

 

Figure I.1- Une représentation schématique d’une cascade de collision  

dans l’approximation des collisions binaires. 
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Lors de développement d’une cascade, plusieurs évènements peuvent avoir lieu. Ainsi un 

évènement de focalisation se produit lorsque le projectile éjecte un atome de son site et retourne au 

site dont il est issu pour s’immobiliser. Si le projectile remplace la cible l’événement est dit 

remplacement. 

Pour des matériaux à structure cristalline un phénomène de canalisation est observé. La 

structure cristalline joue un effet directionnel important lorsque la pénétration du projectile se fait 

suivant des axes cristallographiques à faibles indices. Dans ce cas, la probabilité de collision 

projectile-cible diminue par rapport à une pénétration suivant des axes à grands indices ou dans un 

matériau amorphe. La perte d’énergie dans ces conditions est plus faible et la distance de 

pénétration du projectile dans la cible est relativement grande.  

 

I.2.2- Le pic thermique :  

Au cours de passage du PKA dans le matériau, il peut céder son énergie à la totalité des 

atomes d'un petit élément de volume. Localement la densité d'énergie déposée peut être très 

importante et une augmentation de la température autour de la trace se produit. On parle, alors, de 

pic de chaleur « thermal spike ». La température de fusion du matériau peut être atteinte, ce qui 

entraîne la création de poches amorphes. Rapidement, entre 10��� � et 10��� �, ces dernières vont 

recristalliser [41,42]. 

 

I.2.3- La création de défauts stables : 

Dans les instants qui suivent la dissipation de l'énergie décrite par le "pic thermique" et la 

création de poches amorphes, le réseau atomique se réarrange pour minimiser son énergie 

potentielle et ainsi atténuer le désordre cristallin. Les lacunes et les interstitiels produits vont par 

effet thermique diffuser dans le réseau atomique jusqu'à rencontrer une autre entité qui la stabilise.  
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Les défauts qui se formeront au final dépendront de la topologie du désordre créé à l’issue 

de la phase de cascade et des processus de guérison. Au final , on peut trouver des zones de plus 

fortes densités de défauts stables. On parle d’amas de défauts (cluster) [41,42].  

I.3- Cinétique des collisions élastiques : 

Dans une collision élastique entre deux particules, le mouvement de celles-ci peut être 

représenté soit en coordonnées du laboratoire, ce qui simplifie la compréhension, soit dans le 

référentiel du centre de masse, ce qui simplifie souvent les calculs.  

I.3.1- Référentiel du laboratoire :  

Considérons que l’atome cible de masse �� est au repos. Le projectile a une masse ��, une 

vitesse initiale ��� et une énergie initiale ��. Il est supposé qu’une perte d’énergie inélastique � peut 

avoir lieu menant à une excitation des électrons ou une ionisation de l’atome cible ou du projectile 

ou tous les deux en même temps. La loi de conservation de l’énergie totale du système dans le 

référentiel du laboratoire donne [43,44]   

�� = �� + �� + �                                                                 �1.1� 

12 �� ��� = 12 �� ��� + 12 �� ��� + �                                           �1.2� 

��, ��� et ��, ��� sont, respectivement, les énergies et les vitesses du projectile et de l’atome cible 

après la collision. La conservation de la quantité de mouvement du système donne [43]  

�� ��� = �� ��� + �� ��� 

Par projection sur les axes  ! et   " on obtient  

�� �� = �� �� #$�%� + �� �� #$�%�                                         �1.3� 
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0 = �� �� �'(%� − �� �� �'(%�                                             �1.4� 

ou  %� est l’angle de diffusion du projectile et %� est l’angle de diffusion de l’atome cible par 

rapport à la direction d’incidence initiale comme il est montré à la figure 1.2. 

 

                                                                                      "             ��, ��, �� 

 

                                             ��, �� , ��                                  %�                 ! 

                                                                                                                              %� 

                                                                                                          ��, ��, �� 

Figure I.2-Schéma d’une collision binaire dans                                                                                                     
le système de référence du laboratoire. 

 

À partir des relations de conservation de l’énergie totale et du quantité de mouvement on peut 

déterminer les angles %+ [43]. Par un calcul direct on trouve   

#$�%� = 12 ,����  �1 + -� + 12 ,����  .1 − - /1 − ���01                          �1.5� 

#$�%� = 12 ,����    1 + -√- + 12 ,����   1√-  ���                                      �1.6� 

avec - = �� ��⁄ . 

I.3.2- Référentiel de centre de masse : 

Dans le référentiel de centre de masse, les deux atomes sont en mouvement. Seul le centre 

de masse est immobile.  
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Ce référentiel se déplace à la vitesse �� par rapport au référentiel du laboratoire. Les lois de 

conservation de l’énergie totale et du quantité de mouvement dans le référentiel du centre de masse 

s’écrivent [43,44]  

 

��6 + ��6 = �′�6 + �′�6 + �                                                       �1.7� 

12 �� ��6� + 12 �� ��6� = 12 �� �′�6� + 12 �� �′�6� + �                      �1.8� 

�� ���6 + �� ���6 = �� �′999��6 + �� �′999��6 = 0                                 �1.9� 

où ���6 et ���6 sont les vitesses du projectile et de la cible avant la collision et �′999��6 et �′999��6 sont les 

vitesses du projectile et de l’atome cible après la collision. La loi de composition des vitesses donne  

;���6 = ��� − �����6 = −�� <                                                                   �1.10� 

De (1.9) et (1.10) nous pouvons écrire  [43] 

�� = 11 + -   ���                                                             �1.11� 

��6 = -1 + -   ���                                                             �1.12� 

���6 = − 11 + -   ���                                                             �1.13� 

L’énergie totale dans le système de centre de masse (ou l’énergie relative) s’écrit à partir des 

relations (1.8), (1.12) et (1.13) 

�= = ��6 + ��6 = -1 + -  ��                                               �1.14� 
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I.3.3- Relations entre le système du laboratoire et de centre de masse : 

L’angle de diffusion dans le système de laboratoire est déterminé à partir de l’angle de 

diffusion dans le système de centre de masse. Donc, il est nécessaire de connaître les relations de 

transformation entre les deux systèmes. De la figure 1.3  il vient [43] : 

 

 

                                                     "                  �� 
                                                                �′999��6          ���    

                                                              � 

                                                                                           %�                         ! 

                                                              ��′�6     ���          %�   

                                                                                   �� 
Figure I.3- Relations entre les vitesses dans les référentiels                                                                                               

du laboratoire et du centre de masse. 

 

��� = ��′�6 + �� 
Par projection sur les axes  ! et  " on trouve : 

�′�6  �'(� = �� �'(%�                                                             �1.15� 

�′�6  #$�� + � = �� #$�%�                                                       �1.16� 

Ceci donne  

��(%� = �'(�#$�� + � �′�6⁄                                                        �1.17� 
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À partir des relations (1.8), (1.9) et (1.11) nous obtenons  

/�′�6��6 0� = 1 − 1 + --   ��� = 1 − ��= = ?�                                �1.18� 

où  ? = @1 − ABC. 

À partir des équations (1.11), (1.12) et (1.18) nous aboutissons à  

��′�6 = �? -���                                                             �1.19� 

L’équation (1.17) devient  

��(%� = - ? �'(�1 + - ? #$��                                                        �1.20� 

De la même manière, nous obtenons pour l’angle %� 

��(%� = �'(�1 −  ? #$��                                                         �1.21� 

Finalement, nous pouvons écrire de (1.20), (1.21) et la relation trigonométrique générale        

#$�% = 1 D1 + ��(��%�⁄    

#$�%� = 1 + - ? #$��D1 + 2 - ? #$�� + -� ?�                                     �1.22� 

#$�%� = 1 −  ? #$��D2 − 2  ? #$�� − �1 − ?�� #$���                      �1.23� 
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I.3.4- Transfert d’énergie : 

Les énergies du projectile et de l’atome cible après le choc peuvent être calculées à partir des 

relations (1.5) et (1.6) [43,44]  

���� = 1�1 + -��   E#$�%� ± D-� ?� − �'(�%�G�  = /����0�                             �1.24� 

���� = -�1 + -��   E#$�%� ± D ?� − �'(�%�G�  = - /����0�                             �1.25� 

Si nous utilisons l’angle de diffusion dans le système de centre de masse au lieu des angles de 

diffusion dans le laboratoire nous aurons pour (1.24) et (1.25)              

���� = 1�1 + -��      /�1 + - ?�� − 4 - ? �'(� �20                       �1.26� 

���� = -�1 + -��  /�1 −  ?�� + 4 ? �'(� �20                                  �1.27� 

L’utilisation de (1.14) dans (1.27) donne l’expression suivante pour l’énergie transférée à la cible 

�� = � = �=�1 + -�   /�1 −  ?�� + 4 ? �'(� �20                                    �1.28�  
L’énergie cinétique (1.28) prend sa valeur maximale lorsque l’énergie transférée aux électrons est 

nulle (� = 0, ce qui revient à poser ? = 1) et �'(��� 2⁄ �  est égal à l’unité. Donc  

�H = 41 + -  �= = 4  -�1 + -��   ��                                              �1.29� 
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I.3.5- L’angle de diffusion et l’intégrale du temps :   

L’ingrédient principal des simulations est la description des forces d’interaction entre les 

atomes. La justesse du modèle d’interaction entre les atomes influence bien évidemment la qualité 

du résultat et sa complexité détermine le temps de calcul nécessaire à l’obtention du résultat. Le 

potentiel d’interaction interatomique est une fonction des positions des atomes. Cette fonction est 

invariante vis-à-vis des translations et des rotations d’ensemble et elle est généralement construite à 

partir des positions relatives des atomes entre eux plutôt qu’à partir de leur position absolue. Les 

forces sur les atomes sont ensuite obtenues en calculant le gradient du potentiel .  

Pour deux corps (projectile-cible), le potentiel d’interaction atomique dépendant de la 

distance � entre les atomes �� = |��� − ���|�, Suite à cette supposition et à la conservation du moment 

cinétique le mouvement des atomes s’effectue dans un plan. L’énergie totale dans le système de 

centre de masse est [43,44]  

�6 = ������6� + ������6�                                                   �1.30� 

avec les formules (1.12) et (1.13), la relation (1.30) peut être réécrite sous la forme  

�J = �� ������ + �� ��� = �=                                                   �1.31� 

Le problème de deux corps en interaction K���� = ��|��� − ���|�L est équivalent au mouvement 

d’une particule de masse M = ���� ��� + ���⁄  (appelée masse réduite) dans un champ de force 

centrale. Comme il est montré à la figure 1.4, en coordonnées polaires, nous pouvons écrire pour 

cette particule 

N� ��O � + ���O �� + ���� = �=                                             �1.32� 
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                                                                           P          ���� 

                                 �                            �                            ���� 

                                                                                            

Figure I.4- Définition de l’angle de diffusion � et des coordonnées ���� et ����                                                           
dans le référentiel de centre de masse. 

La conservation du moment cinétique donne [43] 

���O = −�� �                                                           �1.33� 

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

projectile et la position initiale de la cible. La substitution de (1.33) dans (1.32) permet la 

détermination de la dépendance temporelle de  �   

�O = +@�N Q�= − ����R − ST U VU=U =  +��@1 −  W�=�BC �XUCU                  �1.34� 

�O change de signe au point où �O = 0. Le plus ou moins fait la distinction entre les deux phases de la 

collision (l'approche et la séparation). La distance minimale d’approche, P, entre les deux atomes en 

collision est donnée par 

Y�P� = 0                                                                  �1.35� 

Y��� = @1 −  W�=�BC  � XUCU                                               �1.36� 
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La dépendance de  �  de  �  peut être évaluée de (1.33) et (1.34) 

�Z�= = ZO=O = ± �Y���  ��                                                    �1.37� 

d’où  

[ \�]
^  = 2 � [ \��� Y���

_
∞

 

Ce qui donne pour l’angle de diffusion  

� = ` − 2 � [Q�� Y���R��\� ∞

_                                        �1.38� 

L’intégrale du temps est selon [34,43,45] donné par  

a = DP� − �� − [ \� bc
cd 1Y��� − 1@1 − ����ef

fg∞

_                                   �1.39� 

Les intégrales dans les relations (1.38) et (1.39) sont évaluées numériquement par l’une des 

formules  de quadrature connues comme celle de Gauss-Legendre par exemple [46]. 

Les abscisses !� et !� des points d’intersection des asymptotes  (voir figure 1.5) sont d’après 

[34,43] données par  

!� = h�1 + ?� a + �? - − 1� � ��( �2i? �1 + -�                                         �1.40� 

!� = � ��( �2 − !�                                                      �1.41� 
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                                   Trajectoire du projectile 

 

 

 

 

                                                                                         Angle de diffusion  
                                                                                                             du projectile  %� 
                                                                        " 

                                                             !� 

 

 

         Paramètre d'impact  �                        P              j      � 2⁄  

 

                                                                                        !�         k 

 
                           Position initiale de l'atome cible                                                      Angle de diffusion 
                                                                                                                                          de la cible  %� 
                                             trajectoire de l'atome cible 
 

 

Figure I.5- Trajectoires du projectile et de la cible et les asymptotes de                                                                             

leurs trajectoires dans le référentiel du laboratoire. 

 

I.4- Les pertes d’énergie : 

 Une particule chargée pénétrant dans un solide va perdre son énergie par différents types 

d’interactions avec le milieu cible pour s’arrêter finalement à une certaine profondeur ou rebondir à 

la surface (phénomène de rétrodiffusion), ou encore transmise si elle a assez d’énergie. Deux 

processus décrivent cette perte d’énergie. En fonction du domaine d’énergie utilisé et de la masse 

atomique du projectile, l’un des deux processus devient dominant par rapport à l’autre. Le premier 

processus est la collision nucléaire traduisant le choc élastique direct des projectiles avec les atomes 

du matériau. Quand au deuxième, il est dit collision électronique. Il décrit l’interaction inélastique 

des projectiles avec le cortège électronique des atomes cibles. Ces deux pertes d’énergies, bien que 

corrélées, sont considérées comme indépendantes avec une bonne approximation [44,47-49]. 

 

La superposition des deux processus donne le pouvoir d’arrêt total qui est proportionnel à la 

perte énergétique de l’ion rapportée à la distance parcourue. La perte d'énergie par unité de 

longueur est donnée par [44,49,50]    
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/\�\!0lmlnop = /\�\!0+ + /\�\!0p                                                �1.42� 

 

Le pouvoir d’arrêt total q��� a pour expression [49,51] :   

 

q��� = 1r \�\! = qp + q+                                                     �1.43� 

 

où  �  est  l’énergie cinétique du projectile,  qp est le pouvoir d’arrêt élastique, q+ est le pouvoir 

d’arrêt inélastique et  r est  la concentration atomique de la cible.   

 

I.4.1- Pertes d'énergie inélastiques 

 Le pouvoir d’arrêt inélastique est complexe à déterminer car il comprend différents types de 

collisions mettant en jeu les électrons des atomes. Les pertes d'énergie inélastiques  résultent de la 

quantité d'énergie cédée aux électrons des atomes qui composent le matériau.  

 

Le modèle de calcul de q+���  dépend de la vitesse du projectile (et donc de son énergie �) 

et de s� le numéro atomique du projectile. On peut séparer le pouvoir d’arrêt selon deux régimes de 

vitesse, entre ces deux régimes, le pouvoir d’arrêt atteint son maximum pour la vitesse de projectile 

égale à  � = s�� t⁄  �u  où  �u représente la vitesse de Bohr ��u = �� ℏ⁄ � [50].  

 

Dans le régime de basse vitesse K� ≪ s�� t⁄  �uL, deux modèles principaux peuvent être 

utilisés pour les collisions électroniques : le modèle LSS (J. Lindhard, M. Scharff et H. E. Schiott) 

[52] et le modèle de Firsov [53].  
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Dans le modèle LSS, l’ion incident cède une partie de ses électrons qui se couplent alors à 

ceux des atomes cibles [50]. Ce réarrangement induit un transfert d’énergie au nuage électronique, 

en produisant des vibrations thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’arrêt électronique est 

souvent décrit par ce modèle exprimé comme suit [49-52] : 

 

q+ = 8 ` �� �u4 ` x�  s�y z⁄  s�Ks�� t⁄ + s�� t⁄ Lt �⁄    ��u   j′ =  √�                                    �1.44� 

 

j′ désigne la densité électronique de la cible, �u  le rayon de Bohr ��u = 0.529 -��, x� est la 

constante diélectrique du vide, � la charge de l’électron, s� le numéro atomique de l’atome cible et 

  une constante définie par (1.44) et qui est tabulée théoriquement par Lindhard et al [54]. Ce 

résultat indique que le pouvoir d’arrêt électronique a un caractère non local puisqu’il est 

indépendant de la position du projectile par rapport à la cible. En conséquence, il est indépendant du 

paramètre d’impact [49].  

 

 Le modèle de Firsov, modélise le projectile et l’atome-cible comme une quasi molécule, 

dans laquelle les états électroniques deviennent des orbitales moléculaires dont l’énergie dépend de 

la distance entre les noyaux [49-51]. L’interaction entre les deux corps donne lieu à des échanges 

électroniques qui produisent une décélération de la vitesse du projectile. Le pouvoir d'arrêt 

inélastique obtenu par Firsov est donné par [49-51]  

 

q+ = 5.15 . 10��� �s� + s�� ��u      ���. #���                                         �1.45� 
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Dans le régime de haute vitesse K� ≫ s�� t⁄  �uL, l’ion incident est totalement épluché de ses 

électrons. La modélisation du pouvoir d’arrêt peut, en général, nécessiter l'utilisation de la 

mécanique quantique. Toutefois pour les ions lourds, le traitement classique s'avère donner des 

résultats satisfaisants. La formule de Bohr classique donne  q+  [49] 

 

q+ = 4 ` �| �4 ` x���   s�� s��p }�   ~( �4 ` x�s� ��  �p }t� �                             �1.46� 

 

où  �p est la masse de l'électron et � une pulsation donnée par  � ≈ } �Hn�⁄  avec �Hn� le paramètre 

d'impact maximal. 

Le traitement quantique du pouvoir d’arrêt mène à la formule de Bethe [49,50,55] : 

 

q+ = 4 ` �| �4 ` x���   s�� s��p }�   ~( � 2 �p }�� �                             �1.47� 

 

où � est le potentiel moyen d’ionisation �� = 10 ��.  s��. Il est à noter que la différence entre le 

résultat classique et quantique ne réside que dans la partie logarithmique.  

 

Le régime intermédiaire (� ≈ s�� t⁄  �u) est complexe. Des phénomènes de capture d’électrons entre 

l’ion incident et les atomes interviennent. Une approximation du pouvoir d’arrêt peut être obtenue à 

partir de la relation [49,50] 

 1q+ = 1q+�haute vitesse� + 1q+�basse vitesse�                                �1.48� 
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I.4.2- Pertes d'énergie élastiques :  

 Les pertes d'énergie élastiques �\� \!⁄ �p  correspondent à la quantité d'énergie cédée aux 

atomes par répulsion coulombienne. Au cours de la collision nucléaire, le projectile  pénétrant la 

cible perd une partie de son énergie cinétique de façon élastique. Le projectile frappe 

successivement les atomes de la cible en leur conférant à chaque fois de l’énergie. Deux modèles 

sont utilisés conjointement pour représenter ce phénomène : la mécanique des chocs (théorie des 

collisions élastiques) et la diffusion d’une particule chargée dans un potentiel. Si �Hn� désigne 

l'énergie maximale transférée, alors le pouvoir d’arrêt nucléaire est défini comme suit [44,50,51] 

qp��� = 1r  /\�\�0 = [ �  \�����
�                                              �1.49� 

où � est l'énergie transférée à l'atome cible donnée par (1.28) et qui est susceptible de déplacer ce 

dernier et de créer une lacune, \� est la section efficace différentielle qui a pour expression  

\� = 2 ` � \�  où  �  est le paramètre d'impact.  

Pour le calcul de l’angle de déflexion dans (1.28) et en conséquence le pouvoir d’arrêt 

nucléaire, on utilise des potentiels coulombiens (en 1 �⁄ ) projectile-cible écrantés par la charge 

électronique suivant la méthode de Thomas-Fermi  

���� = s� s� ��4 ` x� �   ∅ / ����0                                                �1.50� 

où � est la distance entre les deux atomes et ��� est le paramètre d’écrantage. La fonction ∅ est 

générée par les électrons de la cible et du projectile car ils font écran à la charge nucléaire. Parmi les 

variantes de potentiels utilisés sont le potentiel de Molière et le potentiel de Ziegler, Biersack et 

Littmark (ZBL).  
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Plusieurs auteurs ont calculé \� et le pouvoir d'arrêt  qp  pour des matériaux différents. Par exemple 

Biersack propose l’expression [50,56] 

 

qp = 4` r s�s� �� ����  ���� + ��  ~(x2x �1 − x�.|��                             �1.51� 

 

avec  x = ��� �⁄   et le paramètre d'écrantage donné par  

 

 ��� = n���U �⁄ ��UU �⁄                                                             �1.52� 

 

I.5- Energie seuil de déplacement : 

 Le calcul BCA suppose qu'un déplacement atomique ne peut se produire que si l'énergie 

transférée au noyau cible est supérieure à un seuil ��. Ce paramètre que l'on appelle l'énergie seuil 

de déplacement est très difficile à mesurer.  Il représente l'énergie que l'on doit fournir à un atome 

du réseau cristallin pour produire un défaut stable. D'un point de vue numérique, certains auteurs 

[57] prétendent que �� doit être égal à l'énergie de formation d'une lacune alors que d'autres auteurs 

comme Corbett et Bourgoin [58] ont mis en évidence l'existence d'une relation entre �� et l'inverse 

du paramètre de maille cristalline [41]. La dépendance forte de l’énergie seuil de déplacement des 

directions cristallographiques est aussi prouvée expérimentalement et par simulation [40,59]. Pour 

les besoins de calculs, il est fréquent de prendre pour �� les valeurs moyennes tabulées par ASTM 

(American Society for Testing of Materials) [60].  

I.6- Nombre d’atomes déplacés et paires de Frenkel : 

Suite à l’irradiation d’un matériau, les atomes dans le solide peuvent être déplacés de leurs 

positions d'équilibre menant à la création de sites vacants et d’atomes interstitiels. La paire lacune-

interstitiel est appelée paire de Frenkel (FP) [42]. Dans une cascade, les atomes de reculs ne finissent 

pas tous en atomes interstitiels.  
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Des séquences de collisions de remplacements (RCS) peuvent avoir lieu. Dans un 

remplacement, Le projectile transfère la totalité de son énergie à l’atome éjecté et s’immobilise à sa 

place. Cet effet de "domino", avec un atome interstitiel à l'extrémité, peut produire une paire de 

Frenkel [42] et participer à la création de dégât dans le matériau comme il est montré à la figure 1.6. 

 

 Basés sur le potentiel de sphères dures, Nelson et Thompson ont suggéré une détermination 

théorique de la longueur de telles séquences. Ils aboutissent à la conclusion que les séquences de 

collisions peuvent atteindre une longueur de plusieurs centaines d'Angström. Elles diminuent 

rapidement si la température du cristal augmente, tout en restant considérables (plusieurs dizaines 

d'Angström) [61].  

 

 

                          

 

 

                                   Figure I.6- Schéma d'une séquence de remplacement. 

 

Traditionnellement l’évaluation du nombre d’atomes déplacés suite à une irradiation d’un 

matériau est faite dans le cadre de l’approximation des collisions binaires. L’inconvénient est que 

cette approximation est très simplifiée et qu'elle néglige tout phénomène de synergies entre atomes 

déplacés. De fait, les deux dernières phases du pic thermique et de relaxation sont négligées. Dans 

la dernière phase, il peut y avoir recombinaison entre site vacant et interstitiel réduisant ainsi le 

nombre de défauts. Le nombre d’atomes déplacés final est déduit uniquement de la cascade de 

déplacement initiale [41]. 
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I.6.1- Modèle de Kinchin-Pease : 

Plusieurs modèles ont été proposés pour évaluer le nombre d’atomes déplacés par un atome 

PKA d’énergie �. Le modèle le plus cité est le modèle de Kinchin-Pease. Dans ce modèle, les 

déplacements atomiques ne peuvent avoir lieu que si l’énergie cinétique du projectile est supérieure 

ou égale à ��. Le nombre d’atomes déplacés (ou le nombre de paires de Frenkel) est donné par  [62] 

 

}��� = � 0                    �'  � < ��1       �'  �� < � < 2 ���2 ��              �'  � > 2��  <                                              �1.53� 

Ce modèle simple ne représente qu'approximativement la réalité physique. À haute énergie 

la fonction linéaire, qui relie le nombre de déplacements à l'énergie du PKA est incorrect car la part 

d'ionisation augmente au détriment des chocs balistiques et de la création de défauts. Sur la base de 

la théorie développée par Lindhard portant sur  les pertes d’énergie élastiques et inélastiques du 

PKA [63], Norgett, Robinson et Torrens (NRT) ont développé un deuxième modèle de déplacement 

[64,65].  

I.6.2- Modèle NRT :  

 Selon le modèle NRT, le nombre de défauts générés par un PKA dans un matériau irradié est 

donné par [64-66] 

}��� = 0.8 �2 ��                                                   �1.54� 

 

Une version révisée de (1.54) est largement utilisée pour calculer le nombre de paires de Frenkel  

[29,66] 

 

}��� = ���� �.��B   ��nH���                                       �1.55�                                                   
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où � est le rendement de déplacement et  ��nH  est l’énergie de dégât  qui est égale à  

��nH��� = �1 +  �3.4008 x� z⁄ + 0.40244 xt |⁄ + x� 

avec 

 = 323 `  /�p��0� �⁄  �-� + -��t �⁄  s�� t⁄ s�� �⁄   -�t �⁄  Ks�� t⁄ + s�� t⁄ Lt |⁄  

 

x = -�  �    ��-� + -�� �s� s� ��� 

� = �9 `�128 �� t⁄ �u@s�� t⁄ + s�� t⁄  

 

où �p est la masse de l’électron, �� est la masse de l’atome cible et � est en keV. 

I.7- Limites de l’approximation des collisions binaires : 

Comme nous l’avons mentionné auparavant, l’une des suppositions sur lesquelles est fondée 

la BCA est l’approximation des trajectoires réelles des atomes par leurs asymptotes. Une mesure de 

la déviation par rapport à la trajectoire réelle est le rapport  j P⁄  où j est la distance montrée à la 

figure 1.5 [43] 

j = �#$��� 2⁄ �                                                               �1.56� 

Des calculs du rapport j P⁄  ont été faits pour des potentiels tels que le potentiel Coulombien et le 

potentiel de Molière [43]. Il s’en sort de ces études que la BCA devient inappropriée pour les 

énergies faibles de l’ordre de quelques eV car les interactions impliquant  plusieurs corps à la fois 

deviennent importantes.    

 

Lors de l’évaluation de différentes grandeurs physiques suite à l’interaction entre le 

projectile et la cible, la mécanique classique est utilisée.  
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Ce traitement reste toujours valable tant que la longueur d’onde de l’atome en mouvement 

est inférieure aux dimensions du réseau qui sont de l’ordre de 0.1 (�. Des études quantitatives 

poussées imposent une limite plus stricte sur l’applicabilité de la mécanique classique dans la BCA 

à savoir [43] 

2 P������  ����u   /�=¡ 0� �⁄  / M ¡�p �¢0� �⁄  �'( /�20  ≫ 1                                 �1.57� 

 

avec  ¡ = s�s��� ���⁄   et  �¢ est l’énergie d’ionisation de l’Hydrogène. 
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II.1- Introduction :  

Il existe plusieurs programmes permettant de modéliser le déplacement des atomes dans une 

cible irradiée. Ces programmes ont été créés spécialement pour simuler des implantations ioniques. 

Deux grandes catégories de modélisation sont à différencier : la première utilise la méthode de 

dynamique moléculaire, la seconde se base sur l'approximation des collisions binaires. 

 Comme nous l’avons mentionné auparavant, la méthode de dynamique moléculaire est plus 

précise mais son grand défaut est d'être coûteuse en temps de calcul. Nous pouvons citer, à titre 

d'exemple, comme code de la dynamique moléculaire le code CDCMD [67,68]. 

 La méthode utilisant l'approximation des collisions binaires est plus simple à mettre en 

œuvre et plus rapide en temps de calcul ce qui permet une étude statistique fiable. Citons comme 

exemple de codes utilisant la BCA, le code  TAMIX [68], TRIM [69] et Marlowe. 

           Dans ce chapitre, nous décrivons le programme Marlowe qui est utilisé dans notre travail pour 

mener à bien l’étude du développement des cascades dans le tantale. Le programme Marlowe est 

destiné à simuler le processus de collisions atomiques dans le solide suite à son bombardement par 

des particules. Il se base sur l’approximation des collisions binaires décrite dans le chapitre 

précédent. Il est destiné au calcul de la profondeur de pénétration, la distribution d’énergie des 

atomes éjectés, le nombre de séquences de remplacement et leur distribution en longueur et le 

nombre de paires de Frenkel et leur distribution en fonction de la distance de séparation interstitiel-

lacune et d’autres détails concernant les cascades. Le programme est écrit en langage Fortran en 

format fixe du Fortran 77 et Fortran 90. Il est conçu pour s’exécuter sur les deux systèmes 

d’exploitation Windows et UNIX. Depuis sa première version éditée par M. T. Robinson dans les 

années 60, des améliorations sont portées sur le code de temps à autre. Plusieurs références 

expliquent les bases théoriques du code et son utilisation [34-38, 65,70-72].  
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II.2- La structure du programme et modèle d’analyse :  

 

Marlowe est constitué de plus de 60 procédures organisées en trois phases. La première phase 

est destinée à la lecture des données et l’initialisation de plusieurs paramètres. La deuxième phase 

génère les cascades requises, analyse les cascades individuellement et commence l’analyse de 

l’ensemble des cascades. La dernière phase, achève l’analyse de l’ensemble des cascades et transcrit 

les résultats dans un fichier de sortie [70]. 

Lorsque Marlowe est lancé, la lecture des données se fait en premier lieu. Ces données qui 

sont groupées dans un fichier précisent, comme le montre l’exemple ici-bas, les paramètres du 

modèle de calcul et les informations relatives au projectile et à la cible.  

 

 

Irradiation du Tantale :  Ta ==> Ta 
Utilisation : Potentiel de Born-MAYER, Vibrations Thermiques  
 &MODL SURFCE=1,RDNML=T,F,T,T,F,T,TIM=F,T,F,F,F,F,T,&END 
 &XTAL ALAT=3.3026,CENTRE=2,RZ=3*0.0,AXISA=1.0,0.0,0.0,AXISB=0.0,1.0,0.0,&END 
 &ATOM NTYPE=1,TYPE='Ta',W=180.9479,Z=73.0,EQUIT=5.0,EBND=90.0,3.0,8.09,LOCK=1,&END 
 &SURF SBND=3.0,SIDES=1.0,1.0,&END 
 &VPAR BPAR(1,1)=0.23312,&END 
 &TVIB TDEBYE=240.0,T=300.0,&END 
 &OUTP INFORM=6*T,&END 
 &PROJ MAXRUN=1000,EKIP=100.0,LEAP=20,&END 
 

 

Les deux premières lignes chacune de longueur de 80 caractères sont des commentaires 

laissés à l’utilisateur pour identifier les taches que doit exécuter le programme. Les 40 premiers 

caractères de la première ligne sont reportés dans chaque page du fichier de résultats. Les données 

qui sont au nombre de dizaines, sont groupées dans des listes telles que MODL, XTAL, ATOM. La 

plupart de ces paramètres sont déjà initialisés dans Marlowe. 

 

La valeur de SURFCE indique au programme combien de surfaces la cible possède. Par exemple 

SURFCE=0 veut dire que la cible est de dimensions infinies et SURFCE=1 elle semi-infinie.  
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RDNML qui est un tableau à une dimension avec 6 éléments de type logique, indique au 

programme si les paramètres du potentiel d’interaction atomique, de la perte d’énergie inélastique, 

des vibrations thermiques sont donnés par l’utilisateur et s’il y a des impuretés, des interstitiels ou 

des sites vacants initialement dans la cible. 

TIM qui est un tableau à une dimension avec 7 éléments de type logique, indique au programme 

certains détails du modèle de calcul par exemple si un atome stoppé peut devenir cible, si les 

séquences de collisions linéaires doivent être tronquées ou non et si les cascades sont gérées 

individuellement ou en groupes. 

ALAT est un vecteur de 6 composantes dont les valeurs sont les dimensions et les angles de la 

maille. La valeur de CENTRE précise la structure du cristal (cfc,cc,..) et RZ donne les positions des 

atomes de la maille alors que AXISA et AXISB sont des vecteurs qui définissent la surface de la 

cible. 

La valeur de NTYPE représente le nombre total de type d’atomes impliqués dans la simulation. Ces 

types sont indiqués dans la variable TYPE. W et Z donnent les masses et les charges des différents 

atomes. EQUIT est l’énergie de coupure, EBND ses valeurs représentent l’énergie de liaison de 

déplacement, de redéplacement et de remplacement. LOCK est un vecteur qui indique la 

distribution des différents types d’atomes sur les différents sites de la maille. 

SBND est l’énergie de liaison d’un atome situé à la surface et SIDES donne les longueurs des cotés 

d’un parallélogramme qui définie la surface d’impact des projectiles. 

BPAR donne le paramètre d’écrantage du potentiel d’interaction atomique utilisé. 

TDEBYE est la température de Debye du cristal et T est la température du cristal. 

Suivant les valeurs de INFORM, une sélection des résultats de simulation est faite et uniquement 

ces résultats sont transcrits dans un fichier de sortie.  
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MAXRUN indique le nombre de projectiles générés, EKIP est l’énergie cinétique du projectile et la 

valeur de LEAP indique si l’irradiation est interne ou externe. 

 

Après lecture des données, le programme simule, pour chaque projectile, une cascade suite 

aux collisions binaires. La recherche d'un atome en mouvement, de ses partenaires possibles, la 

détermination des paramètres de collisions, de la configuration du système résultant de l'interaction 

constituent des étapes principales [70,73]. Il est supposé que le projectile et l’atome cible qui était 

immobile avant le choc, se déplacent le long des asymptotes de leurs trajectories réelles. Après 

chaque collision, le programme cherche l'atome de la cascade le plus rapide, détermine la suite des 

collisions qu'il effectue jusqu’à ce que sa vitesse devienne inférieure à celle d'un autre, et ainsi de 

suite, jusqu’à l'arrêt complet de la cascade.  

Dans Marlowe, un module du potentiel interatomique est déstiné à l’évaluation de différents 

paramètres définissant la fonction de potentiel, l'énergie et la force d’interaction à une distance 

donnée. Le package du potentiel, recèle six fonctions décrivant le potential d’interaction  atomique et 

les utilisateurs peuvent en définir leur propres fonctions. Les pertes d’énergie inélastiques  (locales et 

non-locales) peuvent être inclues [70]. À nouveau, ce module peut être remplacé par un autre. 

L’interaction qui lie l’atome au cristal est modélisée  par la prise en compte d’une énergie de liaison 

entre l’atome et son site d’une part et entre l’atome et le cristal comme un tout d’autre part.  

           L’amplitude des vibrations thermiques est déterminée  sur base d'une distribution gaussienne 

dont la largeur est calculée à 1’aide du modèle de Debye. Le programme permet de déterminer la 

fonction de distribution de paires de Frenkel (lacune-interstitie1), l'analyse des profondeurs de 

pénétration,  des séquences de remplacement et de diverses quantités liées à l’éjection de particules. 

Ce module d’analyse des résultats est généralement modifié en fonction des informations que l'on 

désire recueillir[70,73] . 
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II.3- Description de la cible et conditions d’irradiation : 

Dans Marlowe, le cristal est décrit en donnant les positions d’un nombre restreint de sites 

atomiques repérés dans un referential cartésien dont l’origine est un des sites. Dans le cas d’un 

réseau cubique simple, centré ou à faces centrées, le programme génère automatiquement les 

positions des atoms à partir du site à l’origine. Le code crée une liste des atomes du réseau jusqu’à 

une distance spécifiée DMAX. Cette liste doit être telle que, par translation, l'ensemble du cristal 

puisse être généré. Il est ainsi possible de placer 1'origine au site le plus proche d'un atome en 

mouvement qui pourra de la sorte entrer en collision avec une ou plusieurs cibles. DMAX est 

habituellement prise légèrement supérieure à la distance des deuxièmes proches voisins donnant le 

résultat désiré de 15 à 25 atomes voisins. Si DMAX est petit, le code peut se terminer avec une 

erreur signifiant l’absence de cibles appropriées pour la collision. Si DMAX est grand, le projectile 

peut avoir plusieurs cibles potentielles à la fois et le temps d’exécution du code augmente 

sensiblement [70,73].  

  

Bien que Marlowe soit destiné au traitement de cibles cristallines, le programme peut être 

utilisé pour simuler les collisions atomiques dans des cibles amorphes. La simulation d'un milieu 

amorphe se fait par rotation aléatoire, des axes du système de référence après chaque collision. Le 

cristal peut être fini, semi-infini ou infini. La surface d'incidence est définie par un système d'axes 

dont deux lui appartiennent, le troisième lui étant normal et pointant vers l'intérieur du milieu. La 

cible peut contenir initialement des sites vacants, des atomes interstitiels ou des impuretés à des 

positions que  l’utilisateur doit  les préciser  dans le fichier d’entrée [70,73]. 

 L’irradiation peut être interne ou externe. Dans le cas d'une irradiation externe, les points 

d'impact des projectiles sont choisis dans un parallélogramme ou un triangle déterminé par deux 

axes du plan de la surface. Les dimensions de l'aire d’impact sont choisies par l'utilisateur [70,73] .  
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II.4-  Sélection des atomes cibles : 

            L’idée de base pour sélectionner un atome pour la collision est la suivante. Le programme 

prend le dernier atome heurté comme site de référence et dresse une liste des atomes voisins à la 

distance DMAX. Les atomes susceptibles pour être des cibles possibles sont les atomes qui se 

trouvent  à l’intérieur d’un cylindre d’axe passant par le  projectile et orienté dans la direction 

d’incidence et de rayon de section égal au paramètre d’impact (voir figure 2.1).  

 

 

 

 

 

                         �Hn� 

 

 

 

 

 

Figure II.1- Schéma de sélection des cibles. Les atomes en bleu sont                                                                                  

des cibles possibles ceux en marron sont des cibles rejetées. 

 

 

La procédure détaillée de recherche d’une cible pour la collision est illustrée sur la figure 2.2. Le 

projectile après collision avec l’atome se trouvant au site P prend une direction £��. En utilisant la 

liste des sites voisins à P, le site � est généré et les quantités suivantes sont évaluées [70] 

 

¤ = £�� . Δ!�                                                                           �2.1�    
−�� = ¤� − |Δ!�|�                                                                    �2.2�    

 

Si ¤ > ¤H+¥ ≥ 0, le site � est dans la bonne direction pour être un partenaire de la collision. Si le 

paramètre d’impact � > �Hn�, alors � est considéré situé assez loin de la trajectoire du projectile 
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pour qu’il provoque une déflection significative. Le paramètre d'impact maximum est choisi par 

l'utilisateur suffisamment petit pour minimiser le temps de calcul, mais suffisamment grand pour 

tenir compte de l'ensemble des processus de collisions susceptibles de contribuer de manière 

significative aux phénomènes étudiés [70].  

 

                                                                                                       £�� 

 

                                   §            ¤H+¥                                θ�                           £�� 

 

                                                     Δ!�                                  � 

                                                                         

                                         P                                              �                       %� 

                                                                                                                          £�� 

Figure II.2- Schéma représentant les bases de la procédure de recherche des cibles. 

 

 

L’une des caractéristiques des collisions dans les matériaux cristallins, est que les trajectoires des 

atomes de reculs passent souvent à l’intérieur des anneaux d’atomes disposés symétriquement. Dans 

ce cas, l’interaction avec ses atomes est simultanée. La procédure utilisée par Marlowe pour traiter 

ces cas est schématisée sur la figure (2.3). Un premier site le long de la trajectoire du projectile est 

choisi. Désignons par �� ce site. Pour chaque cible potentielle, le programme évalue [70] 

 

∆¤�+ = ¤+ − ¤�                                                                     �2.3� 

\�+� = ��� + �Δ¤�+��                                                                  �2.4� 

\+�� = �+� + �Δ¤+���                                                                 �2.5� 
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Si ∆¤�+ < ¤H+¥, \�+ < �Hn� et \+� < �Hn�, la deuxième collision est considérée comme étant 

simultanée avec la première. Chaque collision d’un ensemble de collisions simultanées est effectuée 

indépendamment des autres. La direction finale du projectile est obtenue en additionnant 

vectoriellement toutes les déflections [70].   

 

 

                                                                                            �� 

                                                                          \��        �� 

                             §                                              Δ¤��                                £�� 

                                                                       ��         \�� 

                                                                                �� 

 

Figure II.3- Schéma de collisions simultanées. 

 

 

 

II.5- Le potentiel d’interaction : 

Lorsque le projectile pénètre dans le cristal, il est en interaction avec les atomes qui le 

constituent. Dans le modèle BCA l’interaction se passe entre le projectile et un seul atome (les 

autres atomes n’interviennent pas). La diffusion se fait par le potentiel interatomique de Coulomb 

écranté par une fonction décrivant la distribution des électrons dans l’entourage des deux noyaux. 

Six fonctions décrivant le potentiel d’interaction atomique sont donnés dans le package de 

Marlowe. Le programme fournit des valeurs numériques pour les paramètres de ces potentiels si 

elles ne sont pas données dans le fichier d’entrée. 
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II.5.1- Potentiel de Molière : 

Le potentiel de Thomas-Fermi est un potentiel coulombien (en 1 �⁄ ) écranté par la charge   

���� = s� s� ��4 ` x� �   ∅ / ����0                                                        �2.6� 

La fonction d’écrantage  « doit satisfaire l’équation différentielle de Thomas-Fermi qui est  

!� �⁄   ¬ ∅¬ !� = ∅t �⁄ �!�                                                          �2.7� 

avec  ! = � ���⁄ . La difficulté de la recherche de la forme exacte de la fonction ∅ oblige à utiliser 

des approximations. L’une des approximations la plus utilisée est celle de Molière. Elle est donnée 

par  [74,75]  

∅��� = 0.35 ���.t =n�U + 0.55 ���.� =n�U + 0.1 ��z.� =n�U                              �2.8� 

Une solution numérique approximative effectuée par Firsov du potentiel de Thomas-Fermi dans le 

problème diatomique établit la forme suivante du paramètre d’écrantage ��� [70] 

��� = �9 `�128 ��t   KDs� + Ds�L��t  �u                                   �2.9� 
II.5.2- Potentiel de Born - Mayer : 

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

par Marlowe se basent sur les relations données par Anderson et Sigmund [76] 

    ���� = - ��= n�U⁄                                                             �2.10� 

avec                                               

 - = √52 � s� s��t |⁄                                                         �2.11� 
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II.5.3- Potentiel de Ziegler, Biersack et Littmark : 

Le potentiel de Ziegler, Biersack et Littmark, appelé aussi potentiel ZBL est une forme 

généralisée du potentiel de Molière. L’expression de ce potentiel est [48] 

���� = s�s����  #®��¯°= n�U                                                            ⁄    |
®±� �2.12� 

 

avec :   #® = ²0.1818, 0.5099, 0.2802,0.02817³  ,  ́ ® = ²3.20, 0.9423, 0.4029,0.2016³ 
 

Le paramètre d’écrantage   ��� est donné par : 

 

��� = 0.8854s��.�t + s��.�t �u                                                          �2.13� 

 

II.5.4- Potentiel modifié de Lenz-Jensen : 

  Le potentiel modifié de Lenz-Jensen (AMLJ) est un potentiel répulsif coulombien écranté 

par une fonction exponentielle [77,78] 

 

���� = s�s��  µ�¶·E ¸¹·ºG�¶º� ¸¹·º �·.»  �¶¼� ¸¹·º �º                               �2.14� 

 

où  ��� peut être évalué de la relation : 

 

��� = 0.8853    �u�s��.t�y + s��.t�y�� t⁄                                                       �2.15� 

 

Les valeurs de ¡�, ¡� et ¡t sont données par  

 

¡� = 1.51   ,   ¡� = 0.763 s��.�z� + s��.�z�s��.t�y + s��.t�y   , ¡t = 0.191 �s��.�|�� + s��.�|��s��.t�y + s��.t�y �� t⁄
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II.5.5- Potentiel de Morse :  

Ce potentiel introduit par Morse [79,80]  est composé de deux exponentielles de sorte qu’il y 

a une région attractive qui entoure un cœur répulsif.  

���� = - ����=�n .����=�n − 21                                                �2.16� 

où  �  et  \ sont des paramètres liés à la largeur et la profondeur du potentiel. 

 

Marlowe  offre à l'utilisateur la possibilité d'intégrer son propre potentiel d'interaction atomique dans 

le programme pourvu qu'il soit représentable par une fonction analytique continue et dérivable. 

Notons que si des potentiels semi-empiriques sont disponibles dans la littérature, un ajustement des 

potentiels de Marlowe à ces potentiels peut être fait pour calculer le paramètre d’écrantage.  

 

II.6- L’énergie inélastique perdue : 

La partie inélastique de la collision se symbolise par l’excitation des électrons du projectile 

et de la cible. La perte d’énergie inélastique se divise en deux parties : Une partie locale qui dépend 

de la distance de séparation des deux atomes et une partie non-locale qui dépend uniquement de 

l’énergie du projectile et de la distance qu’il parcourt. 

Marlowe recèle trois procédures et deux fonctions pour traiter l’énergie inélastique perdue. 

Ces procédures se communiquent entre eux et avec les procédures du potentiel d’interaction 

atomique. Pour le calcul de la partie locale, on a le choix entre une dépendance en exponentielle et 

en cinquième puissance de l’abscisse de collision. La méthode de Bragg est utilisé pour le calcul de 

partie non-locale de l’énergie inélastique perdue [53,54,70,72,81].  
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II.7- Les vibrations thermiques : 

Marlowe offre la possibilité d’inclure les vibrations thermiques des atomes du réseau de la 

cible. La période de vibration thermique étant généralement plus longue que le temps d'une collision, 

les atomes sont supposés effectuer des déplacements par rapport à leur site d'équilibre. Les 

composantes du déplacement sont choisies aléatoirement le long de trois axes cartésiens, selon une 

distribution Gaussienne dont la largeur est fournie par l’utilisateur ou calculée à l'aide du modèle de 

Debye [82]. Dans le dernier cas, une température de Debye doit être donnée pour chaque type 

d’atomes du réseau de la cible.  

 

II.8- Les défauts ponctuels : 

           Considérons une collision dans laquelle le projectile émerge avec une énergie cinétique �� et 

transfère une énergie cinétique � à l'atome cible. La cible est considérée en mouvement et ajoutée 

aux atomes de la cascade si son énergie excède une énergie seuil �� qui est l'énergie minimum 

nécessaire pour créer un déplacement. Aussi est-il nécessaire, pour mettre fin au mouvement, de 

prévoir un seuil énergétique �6 en dessous duquel les atomes sont forcés de s'arrêter. La valeur d’un 

tel seuil dépend de la structure du milieu et de la nature des atomes en mouvement. Le  programme 

permet d'introduire autant de valeurs différentes de �6 qu’il y a en présence d'atomes de nature 

différente. 

 

 À la fin d'une cascade simulée par Marlowe, c'est à dire lorsqu'il ne reste aucun atome  avec 

une énergie supérieure à �6,  les atomes de la cascade et les lacunes sont assemblés en paires. 

Marlowe cherche tout d’abord la plus courte distance de séparation interstitiel-lacune dans la 

cascade, puis la distance suivante et ainsi de suite jusqu’à ce que, dans la mesure du possible, tous 

les atomes et les sites soient appariés. Les paires sont classées en trois types différents. Dans le 

premier type nommé “close pairs” le site avoisinant l’atome est vacant. Dans le deuxième type 

appelé  “near pairs” le site est occupé ou déjà apparié mais un site voisin est vide et non apparié. 
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Toutes les autres paires sont classées en “distant pairs”. Si l’atome d’une paire s’est éjecté du site 

avec lequel il est apparié, la paire est dite corrélée autrement, elle est dite non-corrélée [70]. 
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III.1-Introduction :  

 

 Dans ce chapitre, nous présentons les résultats de simulations de l'irradiation du tantale en 

utilisant le programme Marlowe basé sur la BCA. Nous avons commencé par lisser le potentiel de 

Born-Mayer disponible dans le package de Marlowe à la branche répulsive du potentiel ADP pour 

obtenir le paramètre d’écrantage adéquat. Puis nous avons ajusté les paramètres énergétiques de 

Marlowe afin d’obtenir un nombre de paires de Frenkel proche de celui du tungstène, élément 

voisin du tantale. Ensuite nous avons étudié l'évolution temporelle du nombre d’atomes en 

mouvement, du nombre d’atomes déplacés et de la dissipation de l'énergie de la cascade pour des 

températures différentes du cristal. Nous présentons aussi les résultats de l’étude du nombre moyen 

de paires de Frenkel produits en fonction de l’énergie incidente du projectile et en fonction de la 

distance de séparation lacune-interstitiel. 

 Dans nos calculs, des échantillons de 1000 cascades ont été générés. Les projectiles sont 

lancés avec une énergie cinétique allant de 0.2 keV  à 50 keV avec incidence normale. Lorsqu’il 

s’agit d’un événement de déplacement d’un atome de son site, celui-ci doit surmonter une énergie 

de liaison qui est l’énergie seuil de déplacement  ��. La détermination d’une valeur appropriée pour 

�� pour la simulation, est un peu ambigüe car �� dépend fortement des directions 

cristallographiques [40,59]. Selon Jung et al. [6] l’énergie seuil de déplacement pour �� est 

d’environ 36 eV dans la region de 20° autour de la direction <111>, et d’environ 53 eV dans la 

région 18° autour la direction <100> et supérieure à 130 eV pour les autres directions. Biget et al. 

[7] ont rapporté que la production des défauts dans la direction <100> est gouvernée par deux 

valeurs légèrement différentes  ���½���¾ = 33 ± 1 ��, ���½���¾ = 38 ± 1 �� et que �� ≥ 55 �� pour 

toutes les autres directions cristallographiques. D’autres travaux récents [29,66,83-85] ont adopté 

pour �� la valeur moyenne de 90 ��.  
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C’est la valeur que nous adaptons nous aussi pour la simulation. Pour l’événement de 

remplacement, l'énergie de liaison des atomes cibles prise est égale à �¯ = 8.1 �� [16,86], alors que 

dans le cas d’un redéplacement l'énergie de liaison est �′¯ = 3.0 ��. L’énergie de coupure était 

�6 = 5.0 ��. Le tantale a une structure cristalline d’un cube centré avec une constante de réseau  

�� = 3.304 Å [16,87]. Le potentiel interatomique utilisé est le potentiel de Born-Mayer ajusté au 

potentiel ADP. Les collisions ont été évaluées  avec un paramètre d'impact maximum de  0.71 ��. 

Les déplacements thermiques des atomes du réseau ont été décrits par le modèle de Debye en 

utilisant la température de Debye du tantale  �À = 240 Á [88]. Les calculs ont été faits pour des 

températures de  0, 300  et  1000 Á. 

 

III.2-Ajustement du potentiel : 

Tout d’abord, il faut signaler qu’il est courant de paramétriser l’approximation des collisions 

binaires par la dynamique moléculaire. On profite ainsi de la précision de la dernière et de la 

rapidité de la première. Il est à signaler aussi l’absence de toute étude portant sur le nombre de 

paires de Frenkel dans le tantale par la dynamique moléculaire. Ce qui nous a incité à prendre les 

résultats de la MD du nombre de défauts créés dans le tungstène ( Ây|��� ) élément voisin du tantale 

( ��yt��� ) pour référence. Vu que la charge et la masse des deux noyaux est presque la même, l’écart 

entre le nombre de défauts produits pour la même énergie dans les deux cristaux doit être petit. 

Il est connu que le potentiel d’interaction atomique a une grande influence sur le nombre de 

séquences de remplacement et la création des défauts dans le solide suite à son bombardement par 

des particules [31,32,89]. Comme nous l’avons mentionné dans le chapitre précédent, six fonctions 

décrivant le potentiel interatomique sont prédéfinies dans le programme Marlowe. Les travaux 

précédents portant sur les séquences de collisions linéaires (LCS) et les défauts dans le tantale par la 

BCA ont fait usage de ces potentiels [31,32]. Mais il se trouve que le nombre de paires de Frenkel 

produits était trop important comparé au nombre créé dans le tungstène [90]. 
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 Il est clair que pour faire une étude fiable des cascades de déplacement dans le ��, il fallait 

choisir un potentiel d’interaction  �� − ��  adéquat et ajuster les paramètres énergétiques de la 

BCA pour approcher le nombre de FP donné par la MD. Plusieurs études ont été faites pour 

développer un potentiel semi-empirique pour le tantale. La plupart de ces potentiels mènent à des 

résultats en bon accord avec les propriétés connues du tantale telles que le paramètre de maille, les 

constantes d’élasticité, l’énergie de formation des lacunes et l’énergie de cohésion [8-27]. Notre 

choix s’est porté sur le potentiel ADP [22,23] (disponible sous forme de tableau au site NIST [33]) 

du fait qu’il répondait à nos attentes sur le nombre de défauts créés dans le  ��. Et comme les 

potentiels de Marlowe sont sous forme de fonctions continues et dérivables, alors un ajustement de 

ces potentiels à la branche répulsive du potentiel ADP s’impose. Comme il est montré à la figure 

III.1, les meilleurs ajustements sont obtenus pour les potentiels de Molière [74] et Born-Mayer [76]. 

Mais une fois de plus le calcul du nombre de défauts nous a incité à choisir le deuxième potentiel. 

Le paramètre  -  de la relation (2.11) pour le tantale �s� = s� = 73� est  - = 32433.038 �� et le 

meilleur ajustement donne pour le paramètre d’écrantage la valeur   ��� = 0.23514 -� . 
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Figure III.1- Ajustement des potentiels de Marlowe au potentiel ADP.
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III.3-Atomes en mouvement : 

 Sur le tableau III.1 et la figure III.2 sont présentés les résultats de l’étude de la variation du 

nombre moyen d'atomes en mouvement du tantale,< r >,en fonction du temps suite à son 

irradiation par des projectiles d'énergie cinétique de 10 keV. Le cristal étant porté à des 

températures de  0, 300 et 1000 K. 

 Dans les premiers instants du développement de la cascade, les primaires et les secondaires 

constituent la quasi-totalité des atomes en mouvement et les collisions avec les atomes du réseau 

dominent les chocs dans la cascade. Au cours du temps les atomes qui sont arrêtés (parce que leur 

énergie est inférieure à l’énergie de coupure  �6) deviennent eux aussi des cibles potentielles et 

participent aux collisions. Ainsi, le nombre d'atomes en mouvement augmente et atteint son 

maximum à environ 120fs pour les températures 0 et 300 K et 140 fs pour la température 1000 K. 

Cette valeur est un peu basse par comparaison avec la valeur de 200 fs obtenue à  � = 300 Á dans 

l’irradiation interne du tantale et l’utilisation du potentiel de Molière [32]. À long terme, l'énergie 

cinétique des projectiles se trouve partagée entre un nombre conséquent d'atomes de reculs et se 

dissipe rapidement conduisant à une baisse importante du nombre d'atomes en mouvement et ceux 

pour les trois températures. Une telle variation du nombre d’atomes en mouvement en fonction du 

temps a été signalée dans d’autres matériaux comme le  cuivre et l'or [91]. Nous remarquons aussi 

que  < r > dépend sensiblement de la température.  Les calculs montrent que le temps de 

ralentissement des primaires à la température T=1000 K est deux fois plus court qu’à la température 

T=0 K. Ceci signifie que les primaires à T=1000 K cèdent leur énergie rapidement aux atomes du 

cristal provoquant l’augmentation de 〈r〉 qu’à la température T=0 et 300 K. 
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Tableau III.1. Le nombre moyen d'atomes en mouvement en fonction du temps pour les températures du cristal 0, 300 et 

1000 K. L’énergie cinétique du projectile est �� = 10 ��.  
 

Temps (fs) T=0 K T=300 K Temps (fs) T=1000 K 
40 7693 8035 80 17659 
80 15007 16257 160 21463 
120 16956 18893 240 12870 
160 15294 17396 320 6310 
200 11539 13325 400 3088 
240 7572 9105 480 1613 
280 4969 6079 560 926 
320 3367 4102 640 517 
360 2398 2869 720 290 
400 1854 2098 800 190 
440 1488 1593 880 129 
480 1289 1297 960 101 
520 1133 1095 1040 75 
560 998 984 1120 65 
600 905 868 1200 54 
640 843 786 1280 46 
680 784 721 1360 40 
720 748 687 1440 36 
760 711 660 1520 31 
800 686 639 1600 27 
840 658 616 1680 25 
880 650 586 1760 20 
920 629 533 1840 20 
960 615 443 1920 19 
1000 595 313 2000 18 
1040 555 216 2080 18 
1080 479 143 2160 17 
1120 353 98 2240 16 
1160 237 66 2320 16 
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Figure III.2- Nombre moyen d'atomes en mouvement dans la cascade en fonction du temps pour 
                    les températures du cristal 0, 300 et 1000 K.
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III.4-Atomes déplacés : 

La figure III.3 montre la variation du nombre d’atomes déplacés en fonction du temps pour 

les températures du cristal 0, 300 et 1000 K et une énergie du projectile de 10 keV. Il est à rappeler 

que dans le tantale, un atome ne peut être éjecté de son site pour créer un défaut stable que si son 

énergie est supérieure à l’énergie seuil de déplacement �� = 90 ��. Il est clair de la figure 3.3 que 

indépendamment de la température du cristal, le nombre d’atomes déplacés augmente avec le temps 

puis il commence à se stabiliser. Lorsque l’atome du tantale pénètre le cristal, il interagit avec les 

atomes le composant en leur transmettant une certaine quantité d’énergie cinétique. L’énergie du 

projectile est suffisante pour que l’atome quitte son site atomique. L’atome déplacé entrera en 

collision avec les atomes de son voisinage. Ceux-ci peuvent à leur tour acquérir suffisamment 

d’énergie cinétique pour produire de nouvelles collisions. Ce phénomène, se produisant de proche 

en proche, déclenche ainsi une avalanche de déplacements atomiques dont le nombre d’atomes 

impliqués augmente avec le temps. Ceci implique que l’énergie cinétique du projectile se partage 

entre un nombre grandissant d’atomes de recul. Après un certain temps, l’énergie de ces atomes  

devient de plus en plus insuffisante pour déplacer de nouveaux atomes et le nombre d’atomes 

déplacés commence à se stabiliser.  

 

La température influence sensiblement le nombre d’atomes déplacés. En effet, à la fin de 

développement de la cascade, ce nombre augmente d’environ 49% à la température T=1000 K par 

comparaison avec la température T=0 K. Ceci est attribué au fait que la mobilité des atomes 

augmente avec l’augmentation de la température. Un tel comportement a été signalé pour les 

atomes du composé  Å � [92] par une étude utilisant la dynamique moléculaire. 
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Tableau III.2. Le nombre moyen d'atomes déplacés en fonction du temps pour les températures du cristal 0, 300 et 1000 

K. L’énergie cinétique du projectile est �� = 10 ��.  

Temps (fs) T=0 K T=300 K T=1000 K 
20 3617 3677 3710 
40 7643 7947 8136 
60 11993 12669 13252 
80 15364 16627 17997 
100 17377 19200 21800 
120 18521 20782 24665 
140 19255 21877 26832 
160 19737 22702 28512 
180 20098 23305 29877 
200 20361 23800 30984 
220 20545 24166 31850 
240 20665 24446 32569 
260 20756 24658 33124 
280 20806 24797 33553 
300 20843 24914 33909 
320 20863 25004 34195 
340 20878 25067 34430 
360 20886 25124 34614 
380 20891 25166 34745 
400 20893 25200 34872 
420 20895 25236 34952 
440 20896 25263 35016 
460 20898 25291 35068 
480 20902 25314 35112 
500 20904 25332 35150 
520 20904 25353 35200 
540 20905 25375 35230 
560 20906 25400 35251 
580 20907 25414 35277 
600 20909 25427 35285 
620 20910 25435 35291 
640 20910 25450 35301 
660 20911 25466 35309 
680 20911 25479 35313 
700 20915 25496 35314 
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Figure III.3- Nombre moyen d'atomes déplacés en fonction du temps pour les températures 
de cristal 0, 300 et 1000 K.
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III.5-L’énergie cinétique : 

 L'évolution temporelle de l'énergie cinétique moyenne des atomes de la cascade est une 

conséquence directe de la façon dont la partition de l'énergie entre les atomes cibles se fait. Dans 

Marlowe, les atomes de cascade sont suivis aussi longtemps que leur énergie cinétique est 

supérieure à la valeur �6. L'énergie cinétique des projectiles, ��, est dissipée en partie dans 

l'excitation des électrons des atomes cibles et en partie dans le déplacement de nouveaux atomes. 

Les résultats de l'étude de la variation de l'énergie cinétique moyenne de la cascade en fonction du 

temps sont donnés sur la Figure III.4. Il est clair qu’indépendamment de la température du cristal, la 

dissipation de l'énergie de la cascade est en augmentation pendant toute la durée de développement 

de la cascade. On constate aussi que cette dissipation qui était presque identique pour les trois 

températures du cristal au début de la formation de la cascade et jusqu’à environ 50 fs, s'accélère 

avec l’augmentation de la température. Un tel comportement n’était pas observé dans l’étude du 

tantale par irradiation interne avec utilisation du potentiel de Molière et aucune paramétrisation du 

BCA [32]. Dans l’étude de l’or [91] la différence entre l’énergie cinétique de la cascade d’un réseau 

statique et un réseau porté à la température � = 1000 Á  a été attribuée aux vibrations thermiques 

qui ne favorisent pas le développement des longues séquences de remplacements (RCS) qui 

transportent les atomes à de longues distances et conservent ainsi l'énergie cinétique dans la cascade 

pour de longues durées. Dans notre étude, on relève une augmentation de séquences de 

remplacement d’environ 38%  pour  une augmentation de température entre  0 Á et 1000 Á. Les 

RCS sont aussi, dans notre cas, à l’origine du comportement de l’énergie cinétique moyenne de la 

cascade pour des températures différentes.  
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Tableau III.3. L'énergie cinétique moyenne des atomes en mouvement dans la cascade en fonction du temps pour les 

températures du cristal 0, 300 et 1000 K. L’énergie cinétique du projectile est �� = 10 ��. 

Temps (fs) T=0 K T=300 K T=1000 K 
0 10000 10000 10000 
50 7785,43 7836,62 7617,74 
100 5370,58 5381,85 4625,32 
150 4062,03 3897,1 2664,11 
200 3321,79 2992,91 1557,06 
250 2824,13 2391,27 921,97 
300 2442,57 1974,92 543,357 
350 2129,51 1654,15 326,211 
400 1859,07 1391,29 194,785 
450 1619,78 1166,92 110,703 
500 1405,9 974,688 60,7486 
550 1212,07 805,001 32,2431 
600 1036 651,863 15,2392 
650 876,046 512,54 6,55718 
700 729,711 385,76 2,89347 
750 595,698 270,892 0,95711 
800 472,35 170,988 0,22527 
850 357,155 87,8213 0,0182 
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III.6- Paires de Frenkel : 

La cascade de déplacement est une région où la dissipation de l’énergie du PKA cause le 

déplacement de plusieurs atomes de leurs sites. Au cours de ce  processus, il y a création d’un 

certain nombre de défauts ponctuels (interstitiels et lacunes). Ils peuvent se recombiner menant à un 

nombre final d’interstitiels et de lacunes plus petit que le nombre d’atomes déplacés. Ils peuvent 

s’agglomérer pour former des petits amas d’interstitiels ou de lacunes ou encore s’échapper de la 

région de la cascade et ainsi augmenter la concentration en défauts libres . 

La figure III.5 illustre le nombre moyen de paires de Frenkel , 〈}〉, produits en fonction de 

l’énergie initiale du projectile �� pour la température du cristal � = 300 Á. Comme on s’attendait, 

〈}〉 augmente avec �� car plus le projectile est énergétique plus il y a d’énergie à transmettre aux 

atomes du réseau et plus les atomes déplacés sont nombreux. Pour l’énergie  �� = 10 �� il n’y a 

qu’environ 33% des atomes déplacés qui ont constitué des paires de Frenkel.  Les  séquences de 

remplacement étant principalement courtes , leur contribution à la création des paires de Frenkel est 

faible. 

Nous avons présenté au premier chapitre les deux modèles utilisés habituellement pour 

estimer le nombre de paires de Frenkel créés dans un matériau suite à son irradiation ; le modèle de 

Kinchin-Pease donné par (1.53) et qui dépend de l’énergie du projectile et de l’énergie seuil de 

déplacement  ��  et le modèle NRT donné par (1.55). Les résultats de ces deux modèles pour le 

tantale sont eux aussi présentés sur la figure III.5. Pour le rendement de déplacement du modèle 

NRT, nous avons utilisé la valeur moyenne  〈�〉 = 0.73  donnée au référence [29].  

Il est connu que les modèles de Kinchin-Pease et NRT surestiment le nombre de paires de 

Frenkel (surtout aux énergies élevées) produits puisqu’ils n’intègrent pas dans leur description le 

phénomène de recombinaison qui réduit le nombre de lacunes et d’interstitiels créés dans la 

première phase de la cascade de déplacement. Un autre facteur important du modèle NRT (qui 

approche relativement nos résultats)  est le rendement de déplacement  �. Actuellement, il n’y a 
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aucune connaissance assez précise de la valeur de  � mais uniquement des valeurs moyennes et 

approximatives. De ces faits, la comparaison de nos résultats avec les modèles  Kinchin-Pease  et  

NRT ne peut être que qualitative. 

 

 

 

 

Tableau III.4. Le nombre moyen de paires de Frenkel calculé par Marlowe et estimé par les modèles de Kinchin-Pease 

et NRT en fonction de l’énergie cinétique du projectile. �� 〈}〉 calculé par 
Marlowe 

Modèle Kinchin-
Pease 

Modèle NRT 

200 0,024 1,111 0,5752 
500 0,604 2,778 1,4116 
1000 1,646 5,556 2,77 
2000 3,361 11,11 5,46 
5000 7,312 27,778 13,297 
10000 11,982 55,556 26 
20000 19,343 111,11 50,71 
30000 26,5 166,667 74,83 
50000 39,752 277,778 121,9663 
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Figure III.5- Nombre moyen de paires de Frenkel en fonction de l'énergie cinétique du projectile.
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Sur le tableau III.5 et la figure III.6 sont donnés les résultats de distribution du nombre 

moyen de paires de Frenkel en fonction de la distance de séparation de la paire interstitiel-lacune à 

la température  � = 300 Á et l’énergie du projectile  �� = 10 ��. 

 

Les résultats montrent que les paires non corrélées sont plus nombreuses que les paires 

corrélées. À la fin de développement de la cascade, le nombre total de paires de Frenkel non 

corrélées est six fois plus grand que le nombre de paires corrélées. Ce qui signifie que les atomes 

déplacés ne s’immobilisent pas au voisinage des sites dont ils sont issus. D’autre part, le nombre 

total de paires de Frenkel qui ont une distance de séparation relativement courte est important. Ceci 

veut dire que la plupart des atomes déplacés terminent leurs trajectoires à proximité des sites 

vacants. Il s’agit là d’une indication que le nombre de défauts isolés produits est petit et que, 

probablement, la cascade se développe dans un  volume relativement restreint.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



60 
 

 

Tableau III.5. Le nombre moyen de paires de Frenkel corrélées, non corrélées et le nombre total en fonction de la 

distance de séparation de la paire interstitiel-lacune pour �� = 10 ��. 

Distance de 
séparation��Æ ��⁄ � 

Paires corrélées Paires non corrélées Nombre total de 
paires 

1 1,694 9,739 11,433 
1,25 1,686 9,726 11,412 
1,5 1,544 9,64 11,184 
1,75 1,098 8,941 10,039 

2 0,734 7,899 8,633 
2,25 0,38 7,09 7,47 
2,5 0,21 6,177 6,387 
2,75 0,12 5,185 5,305 

3 0,074 4,474 4,548 
3,25 0,045 3,946 3,991 
3,5 0,032 3,518 3,55 
3,75 0,019 2,908 2,927 

4 0,014 2,543 2,557 
4,25 0,009 2,306 2,315 
4,5 0,006 2,039 2,045 
4,75 0,005 1,771 1,776 

5 0,005 1,588 1,593 
5,25 0,005 1,444 1,449 
5,5 0,004 1,333 1,337 
5,75 0,004 1,171 1,175 

6 0,003 1,043 1,046 
6,25 0,003 0,964 0,967 
6,5 0,003 0,88 0,883 
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Figure III.6- Nombre moyen de paires de Frenkel en fonction de la distance de séparation interstitiel-lacune.
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Nous avons simulé les cascades de déplacement dans le tantale par utilisation du 

programme Marlowe basé sur la BCA. Nous avons fait usage du potentiel de Born-Mayer ajusté au 

potentiel semi-empirique ADP pour l’interaction atomique  �� − ��. Nous avons paramétré la 

BCA en utilisant des résultats de la dynamique moléculaire. Nous avons examiné certains aspects 

en relation avec le développement temporel de la cascade tels que le nombre d’atomes en 

mouvement, le nombre d’atomes déplacés et l’énergie cinétique des atomes de la cascade. Nous 

avons étudié le nombre de défauts produits en fonction de l’énergie du projectile, leur distribution 

en fonction de la distance de séparation interstitiel-lacune. Puis, Nous avons confronté nos résultats 

à ceux de l’irradiation interne du tantale utilisant des potentiels prédéfinis dans Marlowe.   

 Les résultats obtenus montrent clairement que le nombre moyen d'atomes en mouvement 

dans la cascade augmente avec le temps et atteint son maximum à environ 120 fs et décroit après  

rapidement. Le nombre d’atomes déplacés croit lui aussi avec le temps et  33% de ceux-ci 

constituent des paires de Frenkel. La température influe sur le développement de la cascade. Plus la 

température du cristal est élevée, plus le nombre d’atomes en mouvement et le nombre d’atomes 

déplacés dans la cascade sont grands. La dissipation de l'énergie de la cascade s’accélère avec le 

temps et croit davantage avec la température.  

 Le nombre de paires de Frenkel produits suite à l'irradiation du tantale augmente avec 

l'énergie du projectile comme il a été prédit théoriquement  par des modèles de production de 

défauts tels que le modèle de Kinchin-Pease et le modèle NRT. Les résultats montrent que le 

potentiel d’interaction atomique joue un rôle très important dans le développement de la cascade et 

dans la création des défauts dans le cristal. 
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Nous espérons que cette étude qui a contribué à la compréhension du mécanisme de 

formation de défauts  dans le tantale sera complétée  par l’étude des dommages créés dans les 

alliages du tantale vu leur importance dans l’industrie et la technologie de pointe.  
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Simulation des collisions atomiques dans le tantale par l’approximation des collisions binaires. 

 

Résumé : 

Nous avons simulé l'irradiation du tantale (Ta) en utilisant le programme MARLOWE basé 

sur l’approximation des collisions binaires ( BCA ). Les calculs ont été effectués en lançant des 

atomes de tantale avec incidence normale et une énergie cinétique variant de 0,2 keV à 50 keV sur 

le cristal Ta.  Le potentiel de Born- Mayer ajusté à la branche répulsive du potentiel semi-empirique 

à dépendance angulaire ( ADP ) est utilisé. Nous avons étudié l'évolution temporelle du nombre 

d'atomes en mouvement, du nombre d’atomes déplacés et de l'énergie cinétique des atomes de 

reculs. Nous avons calculé le nombre de paires de Frenkel en fonction de l'énergie cinétique du 

projectile et en fonction de la distance de séparation interstitiel-lacune. Les effets des vibrations 

thermiques sur le développement de la cascade ont été analysés. Les résultats obtenus montrent que 

le nombre moyen d'atomes en mouvement, les atomes déplacés et la dissipation de l'énergie de la 

cascade augmentent en fonction du temps. Les vibrations thermiques des atomes du réseau 

diminuent le nombre de séquences de remplacement et affectent le développement de la cascade. Le 

nombre de défauts produits augmente avec l'énergie cinétique des projectiles et la plupart des 

atomes déplacés terminent leurs trajectoires au voisinage des sites vacants. 

 

Mots clés : approximation des collisions binaires,  simulation, déplacement, cascade, tantale, paires 

de Frenkel, potentiel. 
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Simulation of atomic collisions in tantalum by the binary-collision approximation. 

 

Abstract: 

 We simulated the irradiation of tantalum (Ta) with the MARLOWE code based on the 

binary collision approximation (BCA). Calculations were made by normally incident 0.2keV to 

50keV Ta atoms .The Born-Mayer potential is used, which screening distance is adjusted in such a 

way to much the repulsive angular-dependant interatomic  potential (ADP) branch. We have studied 

the temporal evolution of the number of atoms in motion, the displaced atoms and the kinetic 

energy of the moving recoils. We computed the number of  Frenkel pairs as function of  the incident 

projectile energy and as function of the separation distance interstitial-vacancy. Effects of thermal 

vibrations on the cascade development were analyzed. Results obtained show that the average 

number of atoms in motion , the displaced atoms and the energy dissipation from the cascade 

increase in all times. Thermal vibrations of lattice atoms of the crystal reduce the number of 

replacement sequences and affect the cascade development. The number of defects increases with 

the kinetic energy of projectiles and most displaced atoms terminate their trajectories in fairly close 

proximity to vacant lattice sites. 

 

 

Keywords : Binary collision approximation, simulation, displacement, cascade, tantalum,  Frenkel 

pairs, potential.  
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  ثنائيال لتصادماتقريب  باستعمال التنتاليوم معدنالذرية في  الاصطدامات محاكاة

 

  

  :لخصالم

  

الذي يعتمد على تقريب التصادم الثنائي MARLOWE   نقوم بمحاكاة الإصطدامات الذرية في معدن التنتاليوم باستعمال البرنامج 

  )BCA  .(بشكل ناظمي على  كيلو الكترون فولط   50و   0.2بطاقة حركية مابين  تمت الحسابات بارسال ذرات من التنتاليوم

لكمون ذا الارتباط ا يفللتاثير الذري المتبادل بعد إن قمنا بمقاربته بالفرع الممثل للتنافر  ماير- بورناستخدمنا كمون . سطح المعدن

 .)ADP( الزاوي 

كما قمنا . الكلية للذرات في الشلال بدلالة الزمنو الطاقة الحركية  مزاحةذرات العدد الحركة، و لمتعدد الذرات اتغير درسنا

تحليل آثار أيضا جرى . الزوجأعضاء الحركية للقذيفة و عددها بدلالة المسافة الفاصلة بين بدلالة الطاقة  فرانكلد أزواج بحساب عد

ذرات ال ، والمتحركةعدد الذرات النتائج التي تم الحصول عليها تشير إلى أن متوسط . الشلالالاهتزازات الحرارية على تطور 

عدد العيوب و  الإستبدالات المتتاليةمن عدد  تقللالاهتزازات الحرارية . من الشلال تتزايد كلها مع الزمن الطاقة المبددةو مزاحةال

  .للذرات لشاغرةاواقع من الممساراتها على مقربة  تنهي  ةحازالمذرات معظم اليزيد مع الطاقة الحركية للمقذوفات و 

  

  الكلمات المفتاحية : تقريب التصادم الثنائي ,محاكاة , إزاحة, زوج فرانكل  ,شلال ,تنتاليوم , كمون
 

 

 
 

 

 

 

 

 


