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L'étude des dégats dirradiation dans les soligessain essor considérable lorsque se sont

posés certains problemes liés au développementrédeteurs nucléaires et aux composants
électroniques présents sur les véhicules spatiawmis aux radiations de l'espace. On s'était alors
apercu que certaines propriétés physiques des soliges pouvaient étre modifiées sous I'effet de
lirradiation [1].Comme dans toute recherche, legnpers travaux furent essentiellement

descriptifs et fragmentaires. C'est dans les an®fegiu'apparaissent les premiers éléments
théoriques permettant d'établir un lien entre |#&rénts résultats concernant l'interaction

atome-solide. On a pu ainsi, a l'aide d'un mémmdtisme, déterminer les profondeurs moyennes
de pénétration des projectiles implantés [2], @istribution spatiale et celle de I'énergie déppsée

les taux de pulvérisation et de rétrodiffusionsldu bombardement de milieux amorphes [3].

L’objectif principal de notre étude est de simulpgr utilisation du code Marlowe

lirradiation du tantale et d'étudier la formatidas défauts suite a cette irradiation. Ce codesaeitil
I'approximation des collisions binaires (BCA) palévelopper la cascade a l'intérieur du matériau.
La BCA permet de calculer rapidement le développerdes cascades sur machine et conduiitea

accumulation de statistiques énormes pour I'étedestfets d'irradiation des solides.

Notre intérét pour le tantale, qui est un métalrdedition, vient des enjeux technologiques

et économiques trés importants liés aux propriétésessantes de ce métal et ses alliages. En effet
il posséde une combinaison exceptionnelle de prtsai: il a un point de fusion de presque 3000°C
[4], présente une excellente résistance a la dompsa mise en forme est aisée et il conserve de

trés bonnes propriétés mécaniques a haute tempratu

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

d'excellentes propriétés diélectriques.



Ainsi, le tantale et ses alliages sont-ils des nwi# de choix pour des applications variées dans
des secteurs tels que I'électronique (condensatigrécrans a cristaux liquides, les filtres desd
acoustiques de surface, les puces d'accés aléatlyilmique...), l'industrie chimique et
pharmaceutique, I'armement (blindages, perforatejréa fonderie (éléments d'addition dans les
superalliages), la fabrication de fours. Le seceutomobile consomme aussi de plus en plus de
tantale. Ceci s’explique par la présence de pluslencourante d’électroniqgue comme les GPS, les
systemes anticollisions et autre gadgets. Ces tgpgsoduits ne sont qu’a leurs débuts, on peut
donc prévoir une importante augmentation de la @mnsation de tantale dans ce secteur pour les
guinze prochaines années. Les alliages a basetddetaont utilisés pour augmenter la résistance a

la corrosion et améliorer les propriétés mécanigiuentale a haute température [5].

Les premiers travaux portant sur l'irradiation dotéde ont été publiés dans les années 70

et avaient pour but la détermination de I'énerggeddplacement dans ce matériau [6,7]. Apres, des
efforts considérables ont été fournis pour dévedopm potentiel d’interaction atomique semi-

empirique pour le tantale.

Ces travaux incluent la méthode de I'atome entodrébedded Atom Method (EAM)) [8-

16], Finnis-Sinclair (FS) [17-20], la méthode ma&kf de I'atome entouré (Modified Embedded
Atom Method (MEAM)) [21], le potentiel & dépendarmegulaire (Angular Dependent Potential
(ADP)) [22,23] et des potentiels basés sur la ikédu modele généralisé des pseudo-potentiels

(Model Generalized Pseudopotential Theory (MGPZ3)27].

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

pression par la dynamique moléculaire [28]. BrogagrKonobeyev ont publié leurs travaux sur la
section efficace de déplacement dans le tantatle suson irradiation avec des neutrons et des
protons a des énergies allant jusqu’a 1 GeV [29B6lI apres, des études touchant certains aspects
de développement de la cascade et la formatiod@fasits dans le tantale par irradiation interne ont

vu le jour [31].



Mais ces études utilisaient des potentiels d’intemacatomique prédéfinis dans le

programme de simulation Marlowe et ne faisaientuascparamétrisation de la BCA par la
dynamique moléculaire (MD). Trés récemment, lesiltéts des effets du potentiel d’'interaction
atomique et de la température sur les séquencesnggacement dans le tantale ont été publiés

[32].
Nous proposons dans notre travail, une étude appiefales dégats dans le tantale par

irradiation externe. Nous utilisons pour l'intetiao Ta — Ta le potentiel interatomique de Born-
Mayer ajusté au potentiel semi-empirique ADP[22,33B et nous faisons une paramétrisation

adéequate des grandeurs énergétiques de la BCApams résultats de la dynamique moléculaire.

Le premier chapitre de ce manuscrit sera I'occapiour présenter une description du

modéle de I'approximation des collisions binai@stte premiére partie nous permettra de placer

les bases théoriques et de cadrer plus précisdendamaine de notre étude.

|_e deuxieme chapitre edédié a la description du programme Marlowe utitisér calculer

différentes grandeurs a relation avec le dévelogmerdes cascades et les dégats causés suite a

I'irradiation du cristal.

Dans le troisiéme chapitre, sont décrits et discl#gprincipaux résultats que nous avons

obtenus tels que I'évolution temporelle de la ¢ghagon de I'énergie de la cascade, le nombre
d'atomes en mouvement, le nombre d’atomes dépktckesnombre de paires de Frenkel suite a
lirradiation du métal. Nous présentons aussi &slitats des effets des vibrations thermiques sur

différentes quantités liées au développement dadaade.
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|.1- Introduction :

Un ion pénétrant dans la matiére interagit pria@ment avec le milieu par une série de
collisions. Il existe differents modeles permettdet simuler le déplacement des atomes dans la
cible irradiée. Deux grandes catégories de mod#éisaont a différencier : la premiere utilise la
méthode de dynamique moléculaire, la seconde tlavdans ['approximation des collisions

binaires.

La méthode de dynamique moléculaire est plus geéniais son grand défaut est d'étre

codteuse en temps de calcul.

La méthode utilisant I'approximation des collisobinaires est plus simple a mettre en

ceuvre et plus rapide en temps de calcul, ce quireicteur de choix important.

Le modele de I'approximation des collisions bingaiest une méthode utilisée en physique
dans l'irradiation par ion pour estimer par simiatla profondeur de pénétration et la production
des défauts par des ions énergétiques dans |leesblahs cette méthode, on suppose que l'ion se
meut dans le matériau en effectuant des collislmnaires indépendantes avec les atomes du
milieu. Les trajectoires des particules avant eégpollisions sont remplacées par leurs asymptotes
et les mouvements sont uniformes. Les collisiomsmajues sont considérées comme étant

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

La collision atomique €élastique est décrite de fiagatisfaisante par la mécanique classique.
Les lois de conservation de I'énergie et du quamt® mouvement sont appliquées pour calculer les

différentes grandeurs physiques de la collision.

|.2- Description du processus de cascade :

Le processus qui permet la création de défautsestalepuis le passage de la particule, peut

étre décompose en trois étapes :



I.2.1- La cascade de déplacements :

Considérons un solide irradié par un ensemble atéicples. Celles-ci ont une certaine
probabilité de déplacer des atomes de la cibleenfburnissant une énergie suffisante pour qu'ils
ne réintégrent pas leur site initial. Nous appeher "primaires” de tels atomes. lls sont désignés
egalement par lI'acronyme PKA qui signifie en arggtaiPrimary Knock on Atoms ». Ceux-ci sont
susceptibles d'interagir avec d'autres atomes dszbla ("secondaires™), en créant de nouveaux
déplacements, et ainsi de suite (voir figure 10k).a ainsi création d’'une cascade d'interactiomis, q
se traduit par la formation d'un ensemble d’atodégsacés dans des zones cristallines réduites. Il
est communément admis qu'un atome ayant subi Uleag est déplace définitivement de son site
cristallin s'il recoit une quantité d’énergie suipéire a une énergi€; appelée énergie seuil de
déplacement. Si les PKAs crées ont de faibles éwrgs cascades ne peuvent pas se développer et
seuls quelques défauts isolés sont produits. Pespdrticules lourdes ou énergétiques, le désordre
dans le réseau atomique peut étre important. Dess atiatomes déplacés peuvent étre produits

[41,42].

Atome éjecté

[
\ A®
o O o o o
alisation (focuson)
Atome dépla%p o Ogﬁc
[ [ [ [
o*

Figure 1.1- Une représentation schématique d’'usseare de collision

dans I'approximation des collisions binaires.



Lors de développement d’'une cascade, plusieurseévems peuvent avoir lieu. Ainsi un
événement de focalisation se produit lorsque Igeptite éjecte un atome de son site et retourne au
site dont il est issu pour s'immobiliser. Si le jeaile remplace la cible I'événement est dit
remplacement.

Pour des matériaux a structure cristalline un ph#@me de canalisation est observé. La
structure cristalline joue un effet directionnelpiontant lorsque la pénétration du projectile sé fai
suivant des axes cristallographiques a faiblescewdi Dans ce cas, la probabilité de collision
projectile-cible diminue par rapport a une pén@rasuivant des axes a grands indices ou dans un
matériau amorphe. La perte d’énergie dans ces tonsliest plus faible et la distance de

pénétration du projectile dans la cible est retatient grande.

[.2.2- Le pic thermique :

Au cours de passage du PKA dans le matériau, il péder son énergie a la totalité des
atomes d'un petit élément de volume. Localementidasité d'énergie déposée peut étre trés
importante et une augmentation de la températuauade la trace se produit. On parle, alors, de
pic de chaleur « thermal spike ». La températurédudmn du matériau peut étre atteinte, ce qui
entraine la création de poches amorphes. Rapidee@ng10~1° s et 10712 s, ces derniéres vont

recristalliser [41,42].

|.2.3- La création de défauts stables :

Dans les instants qui suivent la dissipation deelgie décrite par le "pic thermique" et la
création de poches amorphes, le réseau atomiqueaseange pour minimiser son énergie
potentielle et ainsi atténuer le désordre cristallies lacunes et les interstitiels produits voat p

effet thermique diffuser dans le réseau atomigaqyla rencontrer une autre entité qui la stabilise.
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Les défauts qui se formeront au final dépendrontadepologie du désordre créé a l'issue
de la phase de cascade et des processus de guéstinal , on peut trouver des zones de plus

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

|.3- Cinétique des collisions élastiques :

Dans une collision élastique entre deux particulesmouvement de celles-ci peut étre
représenté soit en coordonnées du laboratoire,ucesimplifie la compréhension, soit dans le

référentiel du centre de masse, ce qui simplifieseat les calculs.

|.3.1- Référentiel du laboratoire :

Considérons que I'atome cible de massgest au repos. Le projectile a une masseune
vitesse initiale’, et une énergie initialE,. Il est supposé qu’une perte d'énergie inélastigueut
avoir lieu menant a une excitation des électronsrmiionisation de I'atome cible ou du projectile
ou tous les deux en méme temps. La loi de consenvde I'énergie totale du systéme dans le

référentiel du laboratoire donne [43,44]

EO == El + Ez + Q (1.1)
1 1 1
Em1v§=zm1vf+§m2v§+Q (1.2)

E,, v, etE,, U, sont, respectivement, les énergies et les vitedhsgwojectile et de I'atome cible

apres la collision. La conservation de la quantéénouvement du systeme donne [43]

m11_7)0=m11_7)1+m21_7)2

Par projection sur les ax@x et Oy on obtient

my vy = my v, cosf; + m, v, cosb, (1.3)



0 = my v, sinf; — m, v, sinb, (1.4)

ou 6; est l'angle de diffusion du projectile 8 est I'angle de diffusion de I'atome cible par

rapport a la direction d’'incidence initiale comrhest montré a la figure 1.2.

mq, Vg, Ey 0 X

v

»

0>
m,, vy, Es

Figure 1.2-Schéma d’une collision binaire dans
le systéme de référence du laboratoire.

A partir des relations de conservation de I'énetgiale et du quantité de mouvement on peut

déterminer les anglég [43]. Par un calcul direct on trouve

c0591=%j5:2(1+A)+%\]g::[1—A(1—%)] (1.5)

oL B 144 1B 1 0@ (16)
Y277 B, VA 2 JE; Vi Eo '

avecA = m,/m;.

|.3.2- Référentiel de centre de masse :

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

de masse est immobile.

10



Ce référentiel se déplace a la vitegggar rapport au référentiel du laboratoire. Les t#

conservation de I'énergie totale et du quantiténdevement dans le référentiel du centre de masse

s’écrivent [43,44]

Eic+ Eye =E ¢ +E% +0Q (1.7)

1 2 1 2 1 2 1 2
§m1v16+§m2v26=§m1vlc+§m2v26+Q (1.8)
m1 ‘,310 + mz ‘,})ZC = m1 ;)'1C + mz 726- = 0 (19)

ou 7, etv,. sont les vitesses du projectile et de la ciblenaila collision etv’;. etv’,,. sont les

vitesses du projectile et de I'atome cible apréléision. La loi de composition des vitesses donn

{”“ =To— ¥ (1.10)

- 1 -
V=1ya Y (111
A
Vic = 1+—A Vo (112)
- 1 -

L’énergie totale dans le systeme de centre de m@asd’énergie relative) s’écrit a partir des

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

E, (1.14)

11

Er=E10+E20=1+_A



1.3.3- Relations entre le systeme du laboratoiraletcentre de masse :
L’angle de diffusion dans le systeme de laboratese déterminé a partir de I'angle de
diffusion dans le systeme de centre de masse. Dioest nécessaire de connaitre les relations de

transformation entre les deux systemes. De ladigu il vient [43] :

<
<

D
=
VR

Figure 1.3- Relations entre les vitesses dansdigsentiels
du laboratoire et du centre de masse.

171 :1‘_7)'1(}-'_1_}

Par projection sur les ax@x etOy on trouve :

vy SinY = v, sinb, (1.15)
V'ic cosY + v = v, cosb; (1.16)

Ceci donne
tanf, = Sin? (1.17)

cos9 +v/v';,

12



A partir des relations (1.8), (1.9) et (1.11) nobsenons

S S (1.18)

) f = _e
ouf= |1 =

A partir des équations (1.11), (1.12) et (1.18)snaboutissons a

v
—=({ A" (1.19)
V'ic
L’équation (1.17) devient
A f sind
tan01 = m (120)

De la méme maniere, nous obtenons pour I'aégle

tang, = — >0 (1.21)
R f cos?9 '

Finalement, nous pouvons écrire de (1.20), (1.2 elation trigonométrique générale

cosf = 1/+/1 + tan?(6)

1+ Af cosd
cosf, = (1.22)
J1+2Af cosd + A2 f2

1— f cos?d
cos0, = (1.23)
V2 =2 fcos9 — (1 - f2) cos?d

13



|.3.4- Transfert d’énergie :
Les énergies du projectile et de I'atome cible apeechoc peuvent étre calculées a partir des

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

E; 1 2 v1\?

1 - + JAZ 2 _ gin2 — (_) _

E, - (1A (00591 + /A2 f2 —sin 91) 0 (1.24)
é = L (cosH +./ f? —sin?6 )2 =A <2>2 (1.25)
E, (1+A4)?2 2= 2 Vo '

Si nous utilisons I'angle de diffusion dans le eys¢ de centre de masse au lieu des angles de

diffusion dans le laboratoire nous aurons pour4)le? (1.25)

El 2 : 2."9
_Eo =m ((1+Af) —4 Af sin E) (1.26)
E, A , 0

L'utilisation de (1.14) dans (1.27) donne I'expliesssuivante pour I'énergie transférée a la cible

E, , 9
E=T=G3% ((1—f) 44 f sin E) (1.28)

L’énergie cinétique (1.28) prend sa valeur maxintateque I'énergie transférée aux électrons est
nulle Q = 0, ce qui revient a pos¢r= 1) etsin?(9/2) est égal a I'unité. Donc

4 4 A

Typ=——y FE =———
™ o14+A4 7 (1+A4)?

E, (1.29)
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1.3.5- L’angle de diffusion et lI'intégrale du temps

L'ingrédient principal des simulations est la dgstwn des forces d’interaction entre les
atomes. La justesse du modeéle d'interaction eegetomes influence bien évidemment la qualité
du résultat et sa complexité détermine le tempsatieul nécessaire a I'obtention du résultat. Le
potentiel d’interaction interatomique est une fomttdes positions des atomes. Cette fonction est
invariante vis-a-vis des translations et des rotatid’ensemble et elle est généralement constuite
partir des positions relatives des atomes entrepfutdt qu'a partir de leur position absolue. Les

forces sur les atomes sont ensuite obtenues emaatite gradient du potentiel .

Pour deux corps (projectile-cible), le potentieintEraction atomique dépendant de la
distancer entre les atome@ = |7, — 7,|), Suite a cette supposition et a la conservatiomdment
cinétique le mouvement des atomes s’effectue danglan. L'énergie totale dans le systeme de

centre de masse est [43,44]

E, = -mvi. +%m1vzzc (1.30)

N| -

avec les formules (1.12) et (1.13), la relatio3Q) peut étre réécrite sous la forme

mim,

Ec=5 vE =E, (1.31)

my +m,

Le probléme de deux corps en interactidfi(r) = V(|7 — 7)) est équivalent au mouvement

d’'une particule de masgse= m;m,/(m, + m,) (appelée masse réduite) dans un champ de force
centrale. Comme il est montré a la figure 1.4, eordonnées polaires, nous pouvons écrire pour

cette particule

LG +7r29) + V() = E, (1.32)
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Figure 1.4- Définition de I'angle de diffusiah et des coordonnéest) etp(t)
dans le référentiel de centre de masse.

La conservation du moment cinétique donne [43]

g = —vy s (1.33)

ou s est le paramétre d’'impact qui est la distance gredigulaire entre la trajectoire initiale du
projectile et la position initiale de la cible. Lsubstitution de (1.33) dans (1.32) permet la

détermination de la dépendance temporelle-de

r

t =iJ§ [E, = V()] =25 = 4, [1- 05 (1.34)

7 change de signe au point &= 0. Le plus ou moins fait la distinction entre lesixiphases de la
collision (I'approche et la séparation). La diseaminimale d’approche’, entre les deux atomes en

collision est donnée par

9g(R) = (1.35)

g = [1-Y0_s (1.36)
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La dépendance de de r peut étre évaluée de (1.33) et (1.34)

S

dp _ ¢
ar —F T g(r) r2 (1.37)
d'ou
9 R
f do = 2 f dr
M FEFTC
s [e]
Ce qui donne pour I'angle de diffusion
=1 —2 sf r2 g(r)] tdr (1.38)
R
L’intégrale du temps est selon [34,43,45] donné par
oo . |
T=+R?—52— f dr (1.39)
(7") s2
§ 72

Les intégrales dans les relations (1.38) et (18®)t évaluées numériquement par I'une des
formules de quadrature connues comme celle desdagendre par exemple [46].
Les abscisses, etx, des points d’intersection des asymptotes (vgurg 1.5) sont d’aprés

[34,43] données par

[(1+f)r+(fA—1)stang]

X, = T (1.40)
9
Xy =S tanz - X (1.41)
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Trajectoire du projectile

Angle de diffusion
du projectiled,

f

Parametre d'impacs

l

Position initiale de I'atome ci Angle de d#fan

de la cibtg

trati@ice de I'atome cible

Figure 1.5- Trajectoires du projectile et de laleibt les asymptotes de

leurs trajectoires dans le référentiel du laboratoi

|.4- Les pertes d’énerqie :

Une particule chargée pénétrant dans un solideevdrg son énergie par différents types
d’interactions avec le milieu cible pour s’arréfi@alement a une certaine profondeur ou rebondir a
la surface (phénomene de rétrodiffusion), ou endmesmise si elle a assez d’énergie. Deux
processus décrivent cette perte d’énergie. En ifimctu domaine d’énergie utilisé et de la masse
atomique du projectile, 'un des deux processuses\dominant par rapport a l'autre. Le premier
processus est la collision nucléaire traduisanhte élastique direct des projectiles avec les esom
du matériau. Quand au deuxieme, il est dit coltisdétectronique. Il décrit I'interaction inélastique
des projectiles avec le cortege électronique dewed cibles. Ces deux pertes d’énergies, bien que

corrélées, sont considérées comme indépendantesiagdonne approximation [44,47-49].

La superposition des deux processus donne le pod\asiét total qui est proportionnel a la
perte énergétique de l'ion rapportée a la distgpa@ecourue. La perte d'énergie par unité de

longueur est donnée par [44,49,50]
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(dE) _ (dE) 4 (dE) (1.42)
dx totale dx i dx e .

Le pouvoir d’arrét totab(E) a pour expression [49,51] :

1 dE
S(E) =~ —— =S +5; (1.43)

ou E est I'énergie cinétique du projectiles, est le pouvoir d’'arrét élastiqus; est le pouvoir

d’arrét inélastique eV est la concentration atomique de la cible.

l.4.1- Pertes d'énergie inélastiques

Le pouvoir d’'arrét inélastique est complexe a uhdbeer car il comprend différents types de
collisions mettant en jeu les électrons des atoles.pertes d'énergie inélastiques résultent de la

guantité d'énergie cédée aux électrons des atomesmposent le matériau.

Le modéle de calcul d&(E) dépend de la vitesse du projectile (et donc deésergiek)
et deZ,; le numéro atomique du projectile. On peut séparpouvoir d’arrét selon deux régimes de

vitesse, entre ces deux régimes, le pouvoir d’attéint son maximum pour la vitesse de projectile
égale av = Z2/* V; ol V, représente la vitesse de B@Hp = e2/#) [50].

Dans le régime de basse vites(se<< Zf/3 VB), deux modeles principaux peuvent étre

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

[52] et le modéle de Firsov [53].
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Dans le modele LSS, l'ion incident cede une patéeses électrons qui se couplent alors a
ceux des atomes cibles [50]. Ce réarrangementtinduiransfert d’énergie au nuage électronique,
en produisant des vibrations thermiques au seicedig-ci. Le pouvoir d’arrét électronique est

souvent décrit par ce modéle exprimé comme suibp]9

8mela 776 7 v
S; = MEB /1 /23/2 V—D’=k\/f (1.44)
2/3 2/3
(7 +z7) R

D' désigne la densité électronique de la ciblg, le rayon de Bohfaz = 0.529 4%), ¢, est la
constante diélectrique du videJa charge de I'électrork, le numéro atomique de I'atome cible et
k une constante définie par (1.44) et qui est tabtihéoriquement par Lindhard et al [54]. Ce
résultat indique que le pouvoir d'arrét électromiga un caractere non local puisqu’il est
indépendant de la position du projectile par rapada cible. En conséquence, il est indépendant du

parameétre d’impact [49].

Le modéle de Firsov, modélise le projectile etofae-cible comme une quasi molécule,
dans laquelle les états électroniques deviennenbietales moléculaires dont I'énergie dépend de
la distance entre les noyaux [49-51]. L’interact@mtre les deux corps donne lieu a des échanges
électroniques qui produisent une décélération desitesse du projectile. Le pouvoir d'arrét

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

v
S; =5.15.10"% (Z, + Z,) v (eV.cm?) (1.45)
B
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Dans le régime de haute vitesée > Z2/* V), Ion incident est totalement épluché de ses
électrons. La modélisation du pouvoir d’'arrét peeih général, nécessiter l'utilisation de la
mécanique quantique. Toutefois pour les ions lquieldraitement classique s'avere donner des

résultats satisfaisants. La formule de Bohr clagsipnneS; [49]

Ame* 777, <4TL’£0 mev3>
Si n

= 1.46
(4mey)? m, v? ( )

Zie? w

ou m, est la masse de I'électronegine pulsation donnée pas = v/S;ux aVeCsyqy |€ parametre
d'impact maximal.

Le traitement quantique du pouvoir d’arrét mena fioimule de Bethe [49,50,55] :

(1.47)

i

4me* 727, n(Zmevz>
I

- (4mey)? m, v?
ou I est le potentiel moyen d’ionisatiqid = 10 eV. Z,). Il est a noter que la différence entre le
résultat classique et quantique ne réside queldgrestie logarithmique.

Le régime intermédiairev(~ Zf/3 Vg) est complexe. Des phénomenes de capture d’éhscénaire
I'ion incident et les atomes interviennent. Uneragpmation du pouvoir d’arrét peut étre obtenue a

partir de la relation [49,50]

1 1 1
- = + 1.48
S;  S;(haute vitesse) = S;(basse vitesse) ( )
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|.4.2- Pertes d'énergie élastiques :

Les pertes d'énergie élastiquelt /dx), correspondent a la quantité d'énergie cédée aux
atomes par répulsion coulombienne. Au cours deoligsion nucléaire, le projectile pénétrant la
cible perd une partie de son énergie cinétique agorf élastique. Le projectile frappe
successivement les atomes de la cible en leur @oifé chaque fois de I'énergie. Deux modeles
sont utilisés conjointement pour représenter cen@mé&ne : la mécanique des chocs (théorie des
collisions élastiques) et la diffusion d’'une paitec chargée dans un potentiel. &j,, désigne

I'énergie maximale transférée, alors le pouvoirr@tanucléaire est défini comme suit [44,50,51]

Se(E)z% (d—E)z f T do (1.49)

ouT est I'énergie transférée a I'atome cible donné€1p28) et qui est susceptible de déplacer ce
dernier et de créer une lacurg est la section efficace différentielle qui a paxpression

do =2msds ous estleparametre dimpact.

Pour le calcul de l'angle de déflexion dans (1.28)en conséquence le pouvoir d'arrét
nucléaire, on utilise des potentiels coulombiens Xg¢r) projectile-cible écrantés par la charge

électronique suivant la méthode de Thomas-Fermi
Z, 7, e? T
Vi) =128 @(—) (1.50)

ou r est la distance entre les deux atomes,gtest le paramétre d’écrantage. La fonctibmest
générée par les électrons de la cible et du prgextr ils font écran a la charge nucléaire. Pdesi
variantes de potentiels utilisés sont le poterdelMoliére et le potentiel de Ziegler, Biersack et

Littmark (ZBL).
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Plusieurs auteurs ont calculé et le pouvoir d'arrétS, pour des matériaux différents. Par exemple

Biersack propose I'expression [50,56]

S, = 4w N 2,7, e? a2, — 2 ne (1.51)
my +m, 2¢ (1 — 149)
avec € = a,,/s etle parametre d'écrantage donné par
alz = a—B (1.52)

2/3, ,2/3
Z{'"T+Z,

|.5- Energie seuil de déplacement :

Le calcul BCA suppose qu'un déplacement atomicqueeut se produire que si I'énergie
transférée au noyau cible est supérieure a un Bgule parametre que I'on appelle I'énergie seulil
de déplacement est tres difficile a mesurer. grésente I'énergie que I'on doit fournir a un atome
du réseau cristallin pour produire un défaut stablan point de vue numeérique, certains auteurs
[57] prétendent qué, doit étre égal a I'énergie de formation d'unenacalors que d'autres auteurs
comme Corbett et Bourgoin [58ht mis en évidence l'existence d'une relationedhjret l'inverse
du paramétre de malille cristalline [41]. La dépemdaforte de I'énergie seuil de déplacement des
directions cristallographiques est aussi prouvéggmentalement et par simulation [40,59]. Pour
les besoins de calculs, il est fréequent de prepdg E; les valeurs moyennes tabulées par ASTM
(American Society for Testing of Materials) [60].

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

Suite a lirradiation d'un matériau, les atomes sl solide peuvent étre déplacés de leurs
positions d'équilibre menant a la création de si=sants et d’atomes interstitiels. La paire laeune
interstitiel est appelée paire de Frenkel (FP).[B2ns une cascade, les atomes de reculs ne fihisse

pas tous en atomes interstitiels.
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Des séquences de collisions de remplacements (R@8yent avoir lieu. Dans un
remplacement, Le projectile transfére la totaliéésdn énergie a I'atome éjecté et s'immobilise a sa
place. Cet effet de "domino", avec un atome integbta I'extrémité, peut produire une paire de

Frenkel [42] et participer a la création de dégatsdle matériau comme il est montré a la figure 1.6

Basés sur le potentiel de sphéres dures, Nelsbhaghpson ont suggéré une détermination
théorique de la longueur de telles séquencesbbsitissent a la conclusion que les séquences de
collisions peuvent atteindre une longueur de plusiecentaines d'Angstrom. Elles diminuent
rapidement si la température du cristal augmentd, én restant considérables (plusieurs dizaines

d'Angstrom) [61].

£©

s
%
.

o
<

Figure 1.6- Schéma d'une séquence de remplacement.

Traditionnellement I'évaluation du nombre d’atondEplacés suite a une irradiation d’'un
matériau est faite dans le cadre de I'approximaties collisions binaires. L'inconvénient est que
cette approximation est trés simplifiée et qu'elglige tout phénoméne de synergies entre atomes
déplacés. De fait, les deux derniéres phases dih@imique et de relaxation sont négligées. Dans
la derniere phase, il peut y avoir recombinaisoftieesite vacant et interstitiel réduisant ainsi le
nombre de défauts. Le nombre d’atomes déplacés dstadéduit uniqguement de la cascade de

déplacement initiale [41].
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|.6.1- Modeéele de Kinchin-Pease :

Plusieurs modeles ont été proposés pour évalusnriere d’atomes déplacés par un atome
PKA d’énergieE. Le modele le plus cité est le modéle de Kincheade. Dans ce modele, les
déplacements atomiques ne peuvent avoir lieu gliéngrgie cinétique du projectile est supérieure

ou égale &;. Le nombre d’atomes déplacés (ou le nombre depdie Frenkel) est donné par [62]

0 si E<E,
1 sSiE;<E<2E

v(E) =1 ¢ ¢ ¢ (1.53)
E st E>2E,

Ce modeéle simple ne représente qu'approximativetaadalité physique. A haute énergie
la fonction linéaire, qui relie le nombre de déplaents a I'énergie du PKA est incorrect car la part
d'ionisation augmente au détriment des chocs luples et de la création de défauts. Sur la base de
la théorie développée par Lindhard portant sur pledes d’énergie élastiques et inélastiques du
PKA [63], Norgett, Robinson et Torrens (NRT) onve@®ppé un deuxieme modele de déplacement
[64,65].

[.6.2- Modele NRT :

Selon le modéle NRT, le nombre de défauts géminésn PKA dans un matériau irradié est

donné par [64-66]

v(E) =0.8 (1.54)

2 Eg

Une version révisée de (1.54) est largement wtilig@ur calculer le nombre de paires de Frenkel

[29,66]

v(E) = 1(E) 37 Taam (E) (1.55)

25



oun est le rendement de déplacemenfg},, estI'énergie de dégat qui est égale a

E
1+ k (3.4008 £1/6 + 0.40244 £3/* + ¢)

Taam (E) =

avec

32 <m6>1/2 (Ay + Ap)3/% 723 73/2
o 3/4
me A (4 23

_ A, E a
(A1 +Ay) (Z, Z, e?)

a= <9 7T2>1/3 ap
128 23

2/3
27"+ 7,

&

oum, est la masse de I'électran, est la masse de I'atome ciblekegést en keV.

|.7- Limites de I'approximation des collisions biiras :

Comme nous I'avons mentionné auparavant, I'unesdppositions sur lesquelles est fondée
la BCA est I'approximation des trajectoires réellies atomes par leurs asymptotes. Une mesure de
la déviation par rapport a la trajectoire réellelesapport D/R ou D est la distance montrée a la

figure 1.5 [43]

D S
~ cos(9/2)

(1.56)
Des calculs du rappof2/R ont été faits pour des potentiels tels que lermieCoulombien et le
potentiel de Moliere [43]. Il s’en sort de ces d@sidque la BCA devient inappropriée pour les

énergies faibles de 'ordre de quelques eV caimesactions impliquant plusieurs corps a la fois

deviennent importantes.

Lors de I'évaluation de différentes grandeurs piyss suite a linteraction entre le

projectile et la cible, la mécanique classiqueuéisée.
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Ce traitement reste toujours valable tant que hgueur d’'onde de I'atome en mouvement
est inférieure aux dimensions du réseau qui soritoddgre de 0.1 nm. Des études quantitatives
poussées imposent une limite plus stricte sur lieglilité de la mécanique classique dans la BCA
a savoir [43]

1/2

RO AN LA R LES, (157

a;; ag \C me Ey 2

avec C = Z,Z,e?/a,, et Ey est'énergie d’ionisation de I'Hydrogéne.
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[1.1- Introduction :

Il existe plusieurs programmes permettant de mseléle déplacement des atomes dans une
cible irradiée. Ces programmes ont été créés dpamat pour simuler des implantations ioniques.
Deux grandes catégories de modélisation sont ardiftier : la premiére utilise la méthode de

dynamigue moléculaire, la seconde se base surdsppation des collisions binaires.

Comme nous I'avons mentionné auparavant, la métkdeddynamique moléculaire est plus
précise mais son grand défaut est d'étre coltausengps de calcul. Nous pouvons citer, a titre

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

La méthode utilisant I'approximation des collisobinaires est plus simple a mettre en
ceuvre et plus rapide en temps de calcul ce quigienme étude statistique fiable. Citons comme

exemple de codes utilisant la BCA, le code TAM68], TRIM [69] et Marlowe.

Dans ce chapitre, nous décrivons le ammgne Marlowe qui est utilisé dans notre travailipo
mener a bien I'étude du développement des casciesle tantale. Le programme Marlowe est
destiné a simuler le processus de collisions atoesiglans le solide suite a son bombardement par
des particules. Il se base sur I'approximation deHisions binaires décrite dans le chapitre
précédent. Il est destiné au calcul de la profondkupénétration, la distribution d’énergie des
atomes éjectés, le nombre de séquences de remplaicetleur distribution en longueur et le
nombre de paires de Frenkel et leur distributioriogiction de la distance de séparation interstitiel
lacune et d’autres détails concernant les cascageprogramme est écrit en langage Fortran en
format fixe du Fortran 77 et Fortran 90. Il est @onpour s’exécuter sur les deux systéemes
d’exploitation Windows et UNIX. Depuis sa premiérersion éditée par M. T. Robinson dans les
années 60, des améliorations sont portées surde de temps a autre. Plusieurs références

expliquent les bases théoriques du code et sasatitin [34-38, 65,70-72].
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[1.2- La structure du programme et modele d’analyse

Marlowe est constitué de plus de 60 procéduresnigées en trois phases. La premiere phase
génere les cascades requises, analyse les casoddaduellement et commence l'analyse de
'ensemble des cascades. La derniere phase, atheab/se de I'ensemble des cascades et transcrit
les résultats dans un fichier de sortie [70].

Lorsque Marlowe est lancé, la lecture des donnédaisen premier lieu. Ces données qui
sont groupées dans un fichier précisent, comme datna I'exemple ici-bas, les paramétres du

modéle de calcul et les informations relatives injegtile et a la cible.

Irradiation du Tantale : Ta ==>Ta

Utilisation : Potentiel de Born-MAYER, Vibrationsh&rmiques

&MODL SURFCE=1,RDNML=T,F,T,T,F, T, TIM=F,T,F,F,F,F,&END

&XTAL ALAT=3.3026,CENTRE=2,RZ=3*0.0,AXISA=1.0,0.0,0,AXISB=0.0,1.0,0.0,&END

&ATOM NTYPE=1,TYPE="Ta',W=180.9479,Z=73.0,EQUITE5EBND=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 premieres lignes chacune de longueur deaBfctéres sont des commentaires
laissés a l'utilisateur pour identifier les taclpse doit exécuter le programme. Les 40 premiers
caractéres de la premiére ligne sont reportés caague page du fichier de résultats. Les données
gui sont au nombre de dizaines, sont groupéesakmbstes telles que MODL, XTAL, ATOM. La

plupart de ces parametres sont déja initialisés téarlowe.

La valeur de SURFCE indique au programme combierudfaces la cible possede. Par exemple

SURFCE=0 veut dire que la cible est de dimensiofisies et SURFCE=1 elle semi-infinie.
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RDNML qui est un tableau a une dimension avec 6nélds de type logique, indique au
programme si les paramétres du potentiel d'intemaatomique, de la perte d’énergie inélastique,
des vibrations thermiques sont donnés par l'utdisaet s'il y a des impuretés, des interstitials o
des sites vacants initialement dans la cible.

TIM qui est un tableau a une dimension avec 7 éhsnde type logique, indiqgue au programme
certains détails du modéle de calcul par exemplensatome stoppé peut devenir cible, si les
séquences de collisions linéaires doivent étregtréas ou non et si les cascades sont gérées
individuellement ou en groupes.

ALAT est un vecteur de 6 composantes dont les valsant les dimensions et les angles de la
maille. La valeur de CENTRE précise la structurecdstal (cfc,cc,..) et RZ donne les positions des
atomes de la maille alors que AXISA et AXISB soms drecteurs qui définissent la surface de la
cible.

La valeur de NTYPE représente le nombre total de tyatomes impliqués dans la simulation. Ces
types sont indiqués dans la variable TYPE. W ebdngnt les masses et les charges des différents
atomes. EQUIT est I'énergie de coupure, EBND sdsuva représentent I'énergie de liaison de
déplacement, de redéplacement et de remplacem&€CKLest un vecteur qui indique la
distribution des différents types d’atomes surdié@rents sites de la malille.

SBND est I'énergie de liaison d’'un atome situé audace et SIDES donne les longueurs des cotés
d’un parallélogramme qui définie la surface d’'imipdes projectiles.

BPAR donne le parameétre d’écrantage du potentietedtaction atomique utilisé.

TDEBYE est la température de Debye du cristal esflla température du cristal.

Suivant les valeurs de INFORM, une sélection desltd@ts de simulation est faite et uniguement

ces résultats sont transcrits dans un fichier d&eso
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MAXRUN indique le nombre de projectiles générés/JEkEst I'énergie cinétique du projectile et la

valeur de LEAP indique si l'irradiation est interoe externe.

Apres lecture des données, le programme simule, gftague projectile, une cascade suite
aux collisions binaires. La recherche d'un atomememvement, de ses partenaires possibles, la
détermination des parametres de collisions, defdiguration du systéeme résultant de l'interaction
constituent des étapes principales [70,73]. llsegtposé que le projectile et I'atome cible quitétai
immobile avant le choc, se déplacent le long dgsnptotes de leurs trajectories réelles. Aprés
chaque collision, le programme cherche I'atomeadeakcade le plus rapide, détermine la suite des
collisions qu'il effectue jusqu’'a ce que sa vitedsgienne inférieure a celle d'un autre, et aimesi d
suite, jusqu’a l'arrét complet de la cascade.

Dans Marlowe, un module du potentiel interatomiqaedéstiné a I'évaluation de différents
parametres définissant la fonction de potentiéheigie et la force d’interaction & une distance
donnée. Le package du potentiel, recele six fonsta#crivant le potential d’interaction atomiqte e
les utilisateurs peuvent en définir leur proprexcfmns. Les pertes d’énergie inélastiques (lacate
non-locales) peuvent étre inclues [70]. A nouveaa,module peut étre remplacé par un autre.
L’interaction qui lie 'atome au cristal est mod&le par la prise en compte d’'une énergie de tiaiso
entre 'atome et son site d’'une part et entre Hegcet le cristal comme un tout d’autre part.

L’amplitude des vibrations thermiques dé&terminée sur base d'une distribution gaussienn
dont la largeur est calculée a 1'aide du model®élye. Le programme permet de déterminer la
fonction de distribution de paires de Frenkel (fesinterstitiel), lI'analyse des profondeurs de
pénétration, des séquences de remplacement étatead quantités liées a I'éjection de particules.

Ce module d’analyse des résultats est généralemedifié en fonction des informations que I'on

désire recueillir[70,73] .
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[1.3- Description de la cible et conditions d’irradtion :

Dans Marlowe, le cristal est décrit en donnantdesitions d’'un nombre restreint de sites
atomiques repérés dans un referential cartésien ldwigine est un des sites. Dans le cas d'un
réseau cubique simple, centré ou a faces centlégsrogramme génere automatiquement les
positions des atoms a partir du site a I'origine.dode crée une liste des atomes du réseau jusqu’a
une distance spécifiee DMAX. Cette liste doit &akle que, par translation, I'ensemble du cristal
puisse étre généré. Il est ainsi possible de plateigine au site le plus proche d'un atome en
mouvement qui pourra de la sorte entrer en coflisswec une ou plusieurs cibles. DMAX est
habituellement prise légérement supérieure a kamtie des deuxiémes proches voisins donnant le
résultat désiré de 15 a 25 atomes voisins. Si DM&X petit, le code peut se terminer avec une
erreur signifiant I'absence de cibles appropriéasr pa collision. Si DMAX est grand, le projectile
peut avoir plusieurs cibles potentielles a la feisle temps d’exécution du code augmente

sensiblement [70,73].

Bien que Marlowe soit destiné au traitement deesildristallines, le programme peut étre
utilisé pour simuler les collisions atomiques daes cibles amorphes. La simulation d'un milieu
amorphe se fait par rotation aléatoire, des axesydteme de référence aprés chaque collision. Le
cristal peut étre fini, semi-infini ou infini. Laudgace d'incidence est définie par un systéme d'axe
dont deux lui appartiennent, le troisieme lui étaatmal et pointant vers l'intérieur du milieu. La
cible peut contenir initialement des sites vacades atomes interstitiels ou des impuretés a des
positions que I'utilisateur doit les préciserndae fichier d’entrée [70,73].

L’irradiation peut étre interne ou externe. Daaschs d'une irradiation externe, les points
d'impact des projectiles sont choisis dans un lgdmgkamme ou un triangle déterminé par deux

axes du plan de la surface. Les dimensions de tiimpact sont choisies par l'utilisateur [70,73]
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I1.4- Sélection des atomes cibles :
L’idée de base pour sélectionner ummatgour la collision est la suivante. Le programme

prend le dernier atome heurté comme site de ré&féreh dresse une liste des atomes voisins a la
distance DMAX. Les atomes susceptibles pour étre aeles possibles sont les atomes qui se
trouvent a lintérieur d’'un cylindre d’axe passardr le projectile et orienté dans la direction

d’incidence et de rayon de section égal au parand&mpact (voir figure 2.1).

Sm ax

.
-
.
.
““ ‘
.
.

Figure I.1- Schéma de sélection des cibles. Lesmas en bleu sont

des cibles possibles ceux en marron sont des cijleges.

La procédure détaillée de recherche d'une cible pewollision est illustrée sur la figure 2.2. Le

projectile apres collision avec I'atome se trouvantsiteR prend une directioﬁo. En utilisant la

liste des sites voisinsk le siteT est généré et les quantités suivantes sont éwuép

£=1,.A% 2D

—52 = &% — |AR|? (2.2)

Sié&>¢&n =0, le siteT est dans la bonne direction pour étre un parterderla collision. Si le

parametre d’'impact > s,,,,, alorsT est considéré situé assez loin de la trajectar@rojectile
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pour gu’il provoque une déflection significativee lparamétre d'impact maximum est choisi par
l'utilisateur suffisamment petit pour minimisertemps de calcul, mais suffisamment grand pour
tenir compte de I'ensemble des processus de oolissusceptibles de contribuer de maniere

significative aux phénomenes étudiés [70].

Figure 11.2- Schéma représentant les bases det#gure de recherche des cibles.

L'une des caractéristiques des collisions dangriagriaux cristallins, est que les trajectoires des
atomes de reculs passent souvent a I'intérieuadesaux d’atomes disposés symétriguement. Dans
ce cas, l'interaction avec ses atomes est simutdree procédure utilisée par Marlowe pour traiter
ces cas est schématisée sur la figure (2.3). Umipresite le long de la trajectoire du projectitd e

choisi. Désignons pdk, ce site. Pour chaque cible potentielle, le prognanévalue [70]

Ay =8 — &1 (2.3)
df; = sf + (Ad1:)? (2.4)
diy = st + (A&y)? (2.5)
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Si A& < &miny A1 < Smax €1 din < Smax, |2 deuxiéme collision est considérée comme étant
simultanée avec la premiere. Chaqgue collision @nsemble de collisions simultanées est effectuée
indépendamment des autres. La direction finale dojegtile est obtenue en additionnant

vectoriellement toutes les déflections [70].

'@ AEy, Ao

Figure 11.3- Schéma de collisions simultanées.

[1.5- Le potentiel d’interaction :

Lorsque le projectile pénétre dans le cristal,sil en interaction avec les atomes qui le
constituent. Dans le modele BCA linteraction segeaentre le projectile et un seul atome (les
autres atomes n'’interviennent pas). La diffusiorfasiepar le potentiel interatomique de Coulomb
écranté par une fonction décrivant la distributites électrons dans I'entourage des deux noyaux.
Six fonctions décrivant le potentiel d'interacti@tomique sont donnés dans le package de
Marlowe. Le programme fournit des valeurs numérsgpeur les parametres de ces potentiels si

elles ne sont pas données dans le fichier d’entrée.
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[1.5.1- Potentiel de Moliere :

Le potentiel de Thomas-Fermi est un potentiel aoblien (enl/r) écranté par la charge

V() = " (—) (2.6)

La fonction d’écrantageb doit satisfaire I'équation différentielle de ThosAgermi qui est

5]
6_3?2 = 03/2(x) (2.7)

x1/2

avec x = r/a,,. La difficulté de la recherche de la forme exai#ea fonctionp oblige a utiliser
des approximations. L'une des approximations |3 pitlisée est celle de Moliere. Elle est donnée

par [74,75]

r T T

P(r) =035¢ @2 +055¢ @z +0le “Car (2.8)

Une solution numeérique approximative effectuéefiesov du potentiel de Thomas-Fermi dans le

probleme diatomique établit la forme suivante diapeetre d’écrantage;, [70]
1

9 1?\3 -2
A1z = (m) (V21 +Z,) ® ag (2.9)

[1.5.2- Potentiel de Born - Mayer :

C’est un potentiel répulsif sous forme exponerdielles paramétres de ce potentiel utilisés

par Marlowe se basent sur les relations donnée&rmerson et Sigmund [76]
V(r) =Ae /02 (2.10)

avec

A =+/52 (2, Z,)%* (2.11)
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[1.5.3- Potentiel de Ziegler, Biersack et Littmark:

Le potentiel de Ziegler, Biersack et Littmark, al@paussi potentiel ZBL est une forme

généralisée du potentiel de Moliere. L'expressiertd potentiel est [48]

4
YAVAY X
V) == zcke-bkf/an (2.12)
k=1

avec : ¢, = {0.1818,0.5099,0.2802,0.02817} , b, = {3.20,0.9423,0.4029,0.2016}

Le paramétre d’écrantage;, est donné par :

0.8854

aip; = W&g (213)

[1.5.4- Potentiel modifié de Lenz-Jensen :

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

par une fonction exponentielle [77,78]

T T
)+Cz(_a12 )15 ~e3(g )2

(2.14)

ou a;, peut étre évalué de la relation :

08853 a
aip = (Z:(l)_307 + 23.307)2/3 (215)

Les valeurs d€,, C, etC; sont données par

0.169 0.169
Zi + Z;

0.307 0.307 ’

70.0418 4 70.0418 1/3
¢, =151, C,=0.763 L 2 >

C3 = 0.191 < 28_307 +Zg.307
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[1.5.5- Potentiel de Morse :

Ce potentiel introduit par Morse [79,80] est cosgpde deux exponentielles de sorte gqu'il y

a une région attractive qui entoure un cceur répulsi

V(T)ZAe a e a

(d-r)1 (@d-1)
[ - 2] (2.16)

ou a et d sont des paramétres liés a la largeur et la pdefiondu potentiel.

Marlowe offre a l'utilisateur la possibilité dé@grer son propre potentiel d'interaction atomiqgaiesd
le programme pourvu qu'il soit représentable pag fonction analytique continue et dérivable.
Notons que si des potentiels semi-empiriques sispbdibles dans la littérature, un ajustement des

potentiels de Marlowe a ces potentiels peut éttgéaur calculer le paramétre d’écrantage.

[1.6- L'énergie inélastique perdue :

La partie inélastique de la collision se symbojise I'excitation des électrons du projectile
et de la cible. La perte d’énergie inélastiqueisese en deux parties : Une partie locale qui dépen
de la distance de séparation des deux atomes gpartie non-locale qui dépend uniquement de

I'énergie du projectile et de la distance qu’il qaurt.

Marlowe recéle trois procédures et deux fonctiomsrgraiter I'énergie inélastique perdue.
Ces procédures se communiquent entre eux et asepréeédures du potentiel d’interaction
atomique. Pour le calcul de la partie locale, da ehoix entre une dépendance en exponentielle et
en cinquieéme puissance de I'abscisse de collisiaméthode de Bragg est utilisé pour le calcul de

partie non-locale de I'énergie inélastique percig44,70,72,81].
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[1.7- Les vibrations thermiques :

Marlowe offre la possibilité d’inclure les vibratie thermiques des atomes du réseau de la
cible. La période de vibration thermique étant géleénent plus longue que le temps d'une collision,
les atomes sont supposés effectuer des déplacempantsapport a leur site d'équilibre. Les
composantes du déplacement sont choisies aléamitdmlong de trois axes cartésiens, selon une
distribution Gaussienne dont la largeur est foupael'utilisateur ou calculée a l'aide du modete d
Debye [82]. Dans le dernier cas, une températur®eleye doit étre donnée pour chaque type

d’atomes du réseau de la cible.

[1.8- Les défauts ponctuels :

Considérons une collision dans laquellprojectile émerge avec une énergie cinétiguet
transfere une énergie cinétiqliea I'atome cible. La cible est considérée en moeverat ajoutée
aux atomes de la cascade si son énergie excedénengie seuilE; qui est I'énergie minimum
nécessaire pour créer un déplacement. Aussi eseissaire, pour mettre fin au mouvement, de
prévoir un seuil énergétiqug. en dessous duquel les atomes sont forcés detefatré valeur d’'un
tel seuil dépend de la structure du milieu et dealre des atomes en mouvement. Le programme
permet d'introduire autant de valeurs différentesEd qu’il y a en présence d'atomes de nature

différente.

A la fin d'une cascade simulée par Marlowe, Gedire lorsqu'il ne reste aucun atome avec
une énergie supérieureR, les atomes de la cascade et les lacunes samhllés en paires.
Marlowe cherche tout d’abord la plus courte distawe séparation interstitiel-lacune dans la
cascade, puis la distance suivante et ainsi de gstu’a ce que, dans la mesure du possible, tous
les atomes et les sites soient appariés. Les psomsclassées en trois types difféerents. Dans le
premier type nommeé “close pairs” le site avoisinBatiome est vacant. Dans le deuxieme type

appelé “near pairs” le site est occupé ou déjamdppnais un site voisin est vide et non apparié.
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Toutes les autres paires sont classées en “digtns’. Si 'atome d’'une paire s’est €jecté du site

avec lequel il est apparié, la paire est dite ¢@erautrement, elle est dite non-corrélée [70].
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[11.1-Introduction :

Dans ce chapitre, nous présentons les résultasgrddations de lirradiation du tantale en
utilisant le programme Marlowe basé sur la BCA. 8lamons commenceé par lisser le potentiel de
Born-Mayer disponible dans le package de Marlovie laranche répulsive du potentiel ADP pour
obtenir le parametre d’écrantage adéquat. Puis awoss ajusté les parametres énergétiques de
Marlowe afin d’obtenir un nhombre de paires de Fetrgroche de celui du tungsténe, élément
voisin du tantale. Ensuite nous avons étudié liéat temporelle du nombre d’atomes en
mouvement, du nombre d’atomes déplaceés et de $gpdion de I'énergie de la cascade pour des
températures différentes du cristal. Nous présenamissi les résultats de I'étude du nombre moyen
de paires de Frenkel produits en fonction de I'@ieemcidente du projectile et en fonction de la
distance de séparation lacune-interstitiel.

Dans nos calculs, des échantillons1d®0 cascades ont été geénérés. Les projectiles sont
lancés avec une énergie cinétique allant de 0.2 keb0 keV avec incidence normale. Lorsqu'il
s’agit d’'un événement de déplacement d’'un atomsodesite, celui-ci doit surmonter une énergie
de liaison qui est I'énergie seuil de déplacemBpt La détermination d’une valeur appropriée pour
E; pour la simulation, est un peu ambigie cBy dépend fortement des directions
cristallographiques [40,59]. Selon Jung et al. [8hergie seuil de déplacement polia est
d’environ 36 eV dans la region de 20° autour dditaction <111>, et d’environ 53 eV dans la
région 18° autour la direction <100> et supériaurE30 eV pour les autres directions. Biget et al.
[7] ont rapporté que la production des défauts dangirection <100> est gouvernée par deux
valeurs légérement différentes;;1°°> = 33 + 1 eV, E5;°% = 38 + 1 eV et queE, = 55 eV pour
toutes les autres directions cristallographiqueautdes travaux récents [29,66,83-85] ont adopté

pourE, la valeur moyenne d#&) eV.
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C'est la valeur gque nous adaptons nous aussi pausirhulation. Pour I'événement de
remplacement, I'énergie de liaison des atomessjirise est égalel, = 8.1 eV [16,86], alors que
dans le cas d’'un redéplacement I'énergie de liagst#r’, = 3.0 eV. L'énergie de coupure était
E. = 5.0 eV. Le tantale a une structure cristalline d’'un cegbkatré avec une constante de réseau
a, = 3.304 A [16,87]. Le potentiel interatomique utilisé estpetentiel de Born-Mayer ajusté au
potentiel ADP. Les collisions ont été évaluées caue parametre d'impact maximum @71 a,,.

Les déplacements thermiques des atomes du réseéadtéodécrits par le modele de Debye en
utilisant la température de Debye du tantdlg = 240 K [88]. Les calculs ont été faits pour des

températures d®, 300 et 1000 K.

[1l.2-Ajustement du potentiel :

Tout d’abord, il faut signaler qu’il est courant pl@ramétriser 'approximation des collisions
binaires par la dynamique moléculaire. On profitesiade la précision de la derniére et de la
rapidité de la premiere. Il est a signaler ausdidence de toute étude portant sur le nombre de
paires de Frenkel dans le tantale par la dynanmopiéculaire. Ce qui nous a incité a prendre les
résultats de la MD du nombre de défauts créés ldanmgsténe’€2iW) élément voisin du tantale
(81Ta) pour référence. Vu que la charge et la masselel@s noyaux est presque la méme, I'écart
entre le nombre de défauts produits pour la méraggéndans les deux cristaux doit étre petit.

Il est connu que le potentiel d’interaction atongiquune grande influence sur le nombre de
séquences de remplacement et la création des siéfans le solide suite a son bombardement par
des particules [31,32,89]. Comme nous I'avons noengé dans le chapitre précédent, six fonctions
décrivant le potentiel interatomique sont prédéBndans le programme Marlowe. Les travaux
précédents portant sur les séquences de collibi@ares (LCS) et les défauts dans le tantaldgar
BCA ont fait usage de ces potentiels [31,32]. Mlase trouve que le nombre de paires de Frenkel

produits était trop important comparé au nombreé dans le tungsténe [90].
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Il est clair que pour faire une étude fiable descades de déplacement danBdeil fallait
choisir un potentiel d’interactiorfa — Ta adéquat et ajuster les parameétres énergétiqués de
BCA pour approcher le nombre de FP donné par la MIDsieurs études ont été faites pour
développer un potentiel semi-empirique pour ledi@ntLa plupart de ces potentiels ménent a des
résultats en bon accord avec les propriétés corshuéantale telles que le parametre de malille, les
constantes d’élasticité, I'énergie de formation tesines et I'énergie de cohésion [8-27]. Notre
choix s’est porté sur le potentiel ADP [22,23] fitinible sous forme de tableau au site NIST [33])
du fait qu'il répondait a nos attentes sur le nantle défauts créés dans ®a. Et comme les
potentiels de Marlowe sont sous forme de fonctmmginues et dérivables, alors un ajustement de
ces potentiels a la branche répulsive du poteAl# s’impose. Comme il est montré a la figure
l1l.1, les meilleurs ajustements sont obtenus pesipotentiels de Moliére [74] et Born-Mayer [76].
Mais une fois de plus le calcul du nombre de défaous a incité a choisir le deuxiéme potentiel.
Le parametredA de la relation (2.11) pour le tantdlé, = Z, = 73) est A = 32433.038 ¢V et le

meilleur ajustement donne pour le parameétre d’éaganla valeura,, = 0.23514 A° .
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Energie (eV)

Energie (eV)

o ADP
Moliére(@=0.07813 A°)

Energie (eV)

8 8 &8 & 3

5

e ADP
Bom-Mayer (=0.23514 A')

r, Distance interatomique (A°)

o ADP
ZBL(a=0.08366 A°)

Energie (eV)

B 8 &8 8 8%o

r, Distance interatomique (A°)

AVLI(a=0.1144 A°)

r, Distance interatomique (A°)

16 17 18 19 20

r, Distance interatomique (A°)

FHaure ll.1- Austement des potentiels de Marlengotentiel ADP.
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[1l.3-Atomes en mouvement :

Sur le tableau 1l1.1 et la figure 1l.2 sont prégnles résultats de I'étude de la variation du
nombre moyen d'atomes en mouvement du tartadle>,en fonction du temps suite a son
irradiation par des projectiles d'énergie cinétigle 10 keV. Le cristal étant porté a des
températures de 0, 300 et 1000 K.

Dans les premiers instants du développement dasieade, les primaires et les secondaires
constituent la quasi-totalité des atomes en moumemieles collisions avec les atomes du réseau
dominent les chocs dans la cascade. Au cours dopstégs atomes qui sont arrétés (parce que leur
énergie est inférieure a I'énergie de coupufg) deviennent eux aussi des cibles potentielles et
participent aux collisions. Ainsi, le nombre d'agsnen mouvement augmente et atteint son
maximum a environ 120fs pour les températures IDBtK et 140 fs pour la température 1000 K.
Cette valeur est un peu basse par comparaisonlaveteur de 200 fs obtenue’a= 300 K dans
I'irradiation interne du tantale et I'utilisatiorucpotentiel de Moliére [32]. A long terme, I'énergi
cinétique des projectiles se trouve partagée emtraombre conséquent d'atomes de reculs et se
dissipe rapidement conduisant a une baisse imgerthnnombre d'atomes en mouvement et ceux
pour les trois températures. Une telle variatiomdmbre d’atomes en mouvement en fonction du
temps a été signalée dans d’autres matériaux cdmneetivre et I'or [91]. Nous remarquons aussi
gue < N > dépend sensiblement de la température. Les saloaintrent que le temps de
ralentissement des primaires a la température Te-KO€st deux fois plus court qu’a la température
T=0 K. Ceci signifie que les primaires a T=1000 édent leur énergie rapidement aux atomes du

cristal provoquant 'augmentation (&) qu’a la température T=0 et 300 K.
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1000 K. L’énergie cinétique du projectile &gt= 10 keV’.

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

Tableau Ill.1. Le nombre moyen d'atomes en mouvéeifonction du temps pour les températures duiadr®, 300 et
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Figure 1l1l.2- Nombre moyen d'atomes en mouvememisda cascade en fonction du temps |

les températures du crista3@) et 1000 K.
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I11.4-Atomes déplacés :

La figure 111.3 montre la variation du nombre d’ates déplacés en fonction du temps pour
les températures du cristal 0, 300 et 1000 K etamszgie du projectile de 10 keV. Il est a rappeler
gue dans le tantale, un atome ne peut étre éjectdml site pour créer un défaut stable que si son
énergie est supérieure a I'énergie seuil de déplantt; = 90 eV. Il est clair de la figure 3.3 que
indépendamment de la température du cristal, Ieon@niatomes déplacés augmente avec le temps
puis il commence a se stabiliseorsque I'atome du tantale pénétre le cristaiptiéragit avec les
atomes le composant en leur transmettant une rertpiantité d’énergie cinétique. L'énergie du
projectile est suffisante pour que l'atome quitte site atomique. L'atome déplacé entrera en
collision avec les atomes de son voisinage. Ceyecivent a leur tour acquérir suffisamment
d’énergie cinétique pour produire de nouvellesisiolhs. Ce phénomeéne, se produisant de proche
en proche, déclenche ainsi une avalanche de dépate atomiques dont le nombre d’atomes
impliqués augmente avec le temps. Ceci implique lgunergie cinétiqgue du projectile se partage
entre un nombre grandissant d’atomes de recul. sAprécertain temps, I'énergie de ces atomes
devient de plus en plus insuffisante pour déplatemouveaux atomes et le nombre d’atomes

déplacés commence a se stabiliser.

La température influence sensiblement le nombreodias déplacés. En effet, a la fin de
développement de la cascade, ce nombre augmem@rdie 49% a la température T=1000 K par
comparaison avec la température T=0 K. Ceci esibaét au fait que la mobilité des atomes
augmente avec l'augmentation de la températuretdUrcomportement a été signalé pour les

atomes du compos#0, [92] par une étude utilisant la dynamique molécela
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Tableau 111.2. Le nombre moyen d'atomes déplacdergtion du temps pour les températures du cristab0 et 1000
K. L’énergie cinétique du projectile e = 10 kel/.

Temps (fs) T=0K T=300K | 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 111.3- Nombre moyen d'atomes déplacés eatiimm du temps pour les températi

de cristal 0, 300 et 1000 K.
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[11.5-L'énergie cinétigue :

L'évolution temporelle de I'énergie cinétique muye des atomes de la cascade est une
conséquence directe de la facon dont la partiteiiéhergie entre les atomes cibles se fait. Dans
Marlowe, les atomes de cascade sont suivis ausgjtdmps que leur énergie cinétique est
supérieure a la valeuk,.. L'énergie cinétique des projectileB,, est dissipée en partie dans
I'excitation des électrons des atomes cibles giagtie dans le déplacement de nouveaux atomes.
Les résultats de I'étude de la variation de I'éeezipétique moyenne de la cascade en fonction du
temps sont donnés sur la Figure 111.4. Il est ditindépendamment de la température du cristal, la
dissipation de I'énergie de la cascade est en antgtiem pendant toute la durée de développement
de la cascade. On constate aussi que cette dissigti était presque identique pour les trois
températures du cristal au début de la formatiotadmscade et jusqu’a environ 50 fs, s'accélere
avec l'augmentation de la température. Un tel catepoent n’était pas observé dans I'étude du
tantale par irradiation interne avec utilisationmhientiel de Moliére et aucune paramétrisation du
BCA [32]. Dans I'étude de I'or [91] la différencatee I'énergie cinétique de la cascade d’'un réseau
statique et un réseau porté a la tempéraiue1000 K a été attribuée aux vibrations thermiques
qui ne favorisent pas le développement des longéegiences de remplacements (RCS) qui
transportent les atomes a de longues distancemseivent ainsi I'énergie cinétique dans la cascade
pour de longues durées. Dans notre étude, on relée augmentation de séquences de
remplacement d’environ 38% pour une augmentad®nempérature entr® K et 1000 K. Les
RCS sont aussi, dans notre cas, a l'origine du cotement de I'énergie cinétigue moyenne de la

cascade pour des températures difféerentes.
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Tableau 111.3. L'énergie cinétique moyenne des a®en mouvement dans la cascade en fonction disteoys les

températures du cristal 0, 300 et 1000 K. L'énecgiétique du projectile eg}, = 10 keV/.

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 299291 1557,06
250 2824,13 2391,27 921,97
300 244257 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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Energie cinétique moyenne de la cascade (eV)
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Figure I11.4- L'énergie cinétigue moyenne de lecads en fonction du temps.
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[11.6- Paires de Frenkel :

La cascade de déplacement est une région ou lipatise de I'énergie du PKA cause le
déplacement de plusieurs atomes de leurs sitesofits de ce processus, il y a création d’'un
certain nombre de défauts ponctuels (interstigelacunes). lls peuvent se recombiner menant a un
nombre final d’interstitiels et de lacunes plusitpetie le nombre d’atomes déplacés. lls peuvent
s’agglomérer pour former des petits amas d'intiéefdi ou de lacunes ou encore s’échapper de la
région de la cascade et ainsi augmenter la coratemtren défauts libres .

La figure IIL.5 illustre le nombre moyen de paies Frenkel (v), produits en fonction de
I'énergie initiale du projectilé, pour la température du cristBl= 300 K. Comme on s’attendait,
(v) augmente aveg, car plus le projectile est énergétique plus il ¢@énergie a transmettre aux
atomes du réseau et plus les atomes déplacés@obreux. Pour I'énergieE, = 10 keV il n'y a
gu’environ 33% des atomes déplacés qui ont cogstias paires de Frenkel. Les séquences de
remplacement étant principalement courtes , lentritution a la création des paires de Frenkel est
faible.

Nous avons présenté au premier chapitre les dewele® utilisés habituellement pour
estimer le nombre de paires de Frenkel créés dansatériau suite a son irradiation ; le modéle de
Kinchin-Pease donné par (1.53) et qui dépend dei@e du projectile et de I'énergie seuil de
déplacementE; et le modele NRT donné par (1.55). Les résulfatees deux modeles pour le
tantale sont eux aussi présentés sur la figurg. IRour le rendement de déplacement du modele
NRT, nous avons utilisé la valeur moyentig = 0.73 donnée au référence [29].

Il est connu que les modeles de Kinchin-Pease &t 8lRestiment le nombre de paires de
Frenkel (surtout aux énergies élevées) produitsquiils n’integrent pas dans leur description le
phénoméne de recombinaison qui réduit le nombrdadenes et d’interstitiels créés dans la
premiere phase de la cascade de déplacement. nfaateur important du modele NRT (qui

approche relativement nos résultats) est le rerdente déplacement). Actuellement, il n'y a
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aucune connaissance assez précise de la valeur mh@is uniguement des valeurs moyennes et
approximatives. De ces faits, la comparaison deréssltats avec les modeles Kinchin-Pease et

NRT ne peut étre que qualitative.

Tableau 111.4. Le nombre moyen de paires de Frec#lelulé par Marlowe et estimé par les modélesidetfn-Pease

et NRT en fonction de I'énergie cinétique du préjec

E, (v) calculé par Modele Kinchin- Modeéle NRT
Marlowe Pease

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 I11.5- Nombre moyen de paires de Frenkdbantion de I'énergie cinétique du pro
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Sur le tableau 111.5 et la figure III.6 sont donnés résultats de distribution du nombre
moyen de paires de Frenkel en fonction de la distale séparation de la paire interstitiel-lacune a

la températurel’ = 300 K et I'énergie du projectileéE, = 10 keV'.

Les résultats montrent que les paires non corré&dées plus nombreuses que les paires
corrélées. A la fin de développement de la casced@ombre total de paires de Frenkel non
corrélées est six fois plus grand que le nombreailes corrélées. Ce qui signifie que les atomes
déplacés ne s'immobilisent pas au voisinage des sibnt ils sont issus. D’autre part, le nombre
total de paires de Frenkel qui ont une distanceégaration relativement courte est important. Ceci
veut dire que la plupart des atomes déplacés temhileurs trajectoires a proximité des sites
vacants. Il s’agit la d’'une indication que le nomhe défauts isolés produits est petit et que,

probablement, la cascade se développe dans umeaklativement restreint.
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Tableau I11.5. Le nombre moyen de paires de FreoteElées, non corrélées et le nombre total ectimmde la

distance de séparation de la paire interstitiakt@cgpourt, = 10 keV/.

Distance de Paires corrélées Paires non corrélées Nombredeta
séparatiofr;, /a,) paires
1 1,694 9,739 11,433
1,25 1,686 9,726 11,412
15 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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Nous avons simulé les cascades de déplacement darantale par utilisation du

programme Marlowe basé sur la BCA. Nous avonaufafe du potentiel de Born-Mayer ajusté au
potentiel semi-empirique ADP pour linteraction migue Ta — Ta. Nous avons paramétré la
BCA en utilisant des résultats de la dynamique mdére. Nous avons examiné certains aspects
en relation avec le développement temporel de kcadke tels que le nombre d’atomes en
mouvement, le nombre d’atomes déplacés et I'énanigi€tigue des atomes de la cascade. Nous
avons étudié le nombre de défauts produits enifomcte I'énergie du projectile, leur distribution
en fonction de la distance de séparation intezbtaicune. Puis, Nous avons confronté nos résultats

a ceux de l'irradiation interne du tantale utilisdaes potentiels prédéfinis dans Marlowe.
|_es résultats obtenus montrent clairement que lebrmoyen d'atomes en mouvement

dans la cascade augmente avec le temps et at@imhaximum a environ 120 fs et décroit apres
rapidement. Le nombre d’atomes déplacés croit ligseavec le temps et 33% de ceux-Ci
constituent des paires de Frenkel. La températiingei sur le développement de la cascade. Plus la
température du cristal est élevée, plus le nomla®mes en mouvement et le nombre d’atomes
déplacés dans la cascade sont grands. La dissipdgidénergie de la cascade s’accélere avec le

temps et croit davantage avec la température.
e nombre de paires de Frenkel produits suite radimtion du tantale augmente avec

I'énergie du projectile comme il a été prédit tiguoement par des modeles de production de
défauts tels que le modéle de Kinchin-Pease etddeie NRT. Les résultats montrent que le
potentiel d’interaction atomique joue un réle tmdportant 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 @r@réhension du mécanisme de

formation de défauts dans le tantale sera conglg@r I'étude des dommages créés dans les

alliages du tantale vu leur importance dans l'inde®t la technologie de pointe.
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Simulation des collisions atomiques dans le tantajgar I'approximation des collisions binaires.

Résume :

Nous avons simulé l'irradiation du tantale (Ta)udhsant le programme MARLOWE basé
sur I'approximation des collisions binaires ( BCALEs calculs ont été effectués en lancant des
atomes de tantale avec incidence normale et urrgiér@nétique variant de 0,2 keV a 50 keV sur
le cristal Ta. Le potentiel de Born- Mayer ajust@ branche répulsive du potentiel semi-empirique
a dépendance angulaire ( ADP ) est utilisé. Nowns\étudié I'évolution temporelle du nombre
d'atomes en mouvement, du nombre d’atomes dépkicde |'énergie cinétique des atomes de
reculs. Nous avons calculé le nombre de pairesrdekEl en fonction de I'énergie cinétique du
projectile et en fonction de la distance de sépmaranterstitiel-lacune. Les effets des vibrations
thermiques sur le développement de la cascadae®andlysés. Les résultats obtenus montrent que
le nombre moyen d'atomes en mouvement, les atoépaads et la dissipation de I'énergie de la
cascade augmentent en fonction du temps. Les ambgatthermiques des atomes du réseau
diminuent le nombre de séquences de remplacemaffeetent le développement de la cascade. Le
nombre de défauts produits augmente avec l'éneigiique des projectiles et la plupart des

atomes déplacés terminent leurs trajectoires ainage des sites vacants.

Mots clés :approximation des collisions binaires, simulatidéplacement, cascade, tantale, paires

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

Abstract:

We simulated the irradiation of tantalum (Ta) wite MARLOWE code based on the
binary collision approximation (BCA). Calculationgere made by normally incident 0.2keV to
50keV Ta atoms .The Born-Mayer potential is uselgiciv screening distance is adjusted in such a
way to much the repulsive angular-dependant irderet potential (ADP) branch. We have studied
the temporal evolution of the number of atoms intiomg the displaced atoms and the kinetic
energy of the moving recoils. We computed the numbd-renkel pairs as function of the incident
projectile energy and as function of the separatistance interstitial-vacancy. Effects of thermal
vibrations on the cascade development were analyRedults obtained show that the average
number of atoms in motion , the displaced atoms thiedenergy dissipation from the cascade
increase in all times. Thermal vibrations of latiatoms of the crystal reduce the number of
replacement sequences and affect the cascade peerit The number of defects increases with
the kinetic energy of projectiles and most dispteatoms terminate their trajectories in fairly @os

proximity to vacant lattice sites.

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

pairs, potential.
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