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المعرض للإشعاعالمعرض للإشعاعالمعرض للإشعاعالمعرض للإشعاع    ا"ریة في البلاتينا"ریة في البلاتينا"ریة في البلاتينا"ریة في البلاتين    الإصطداماتالإصطداماتالإصطداماتالإصطدامات    عن طریقعن طریقعن طریقعن طریق    فر
كلفر
كلفر
كلفر
كل    إنتاج عیوبإنتاج عیوبإنتاج عیوبإنتاج عیوب     

  

 صــالملخ

، قمنا بم6اكاة شلالات الإزا3ة  عرض للإشعاع2ن ٔ,زواج فر
كل في البلاتين المة /كو سمن ٔ,*ل درا

لسN التصادمات س  یتم بد,ٔ . الثنائي تصادمتقریب ال نموذج تCدام Aود مارلو ا"ي یعتمد <لى س> ;

Aیلو  30و  25 ، 20 ، 15 ، 10الحرAیة  قاتطال;ذرة من موقعها في الش>بكة  السر ا"ریةّ ;ٕ 

یتم نمذ*ة التفا<لات بين ذرات . محاكاة بcلٔفمن هذه الطاقات قمنا وا3دة لكل . إلكترون فولت

یتم تقoيم الطاقة المفقودة في . لیmرك-كسبير -hٔزواج زيجلرا كمون طةسبواالمتصادمة البلاتين 

نwoxة . روبvسون-uصطدامات tير المرنة التي تعكس اqٕرة وت2ٔcن إلكتروpت المادة من تقریب ٔ,و2ن

�لتصادم ا"ري ، یتم دفع العدید من ا"رات {ارج مواقعها الش>بكoة ، مما یؤدي إلى 3دوث عیوب 

وكذ� الحجم اhٔكثر  الفضائيسمحت لنا نتائج المحاكاة بت6دید <دد العیوب الناتجة وتوزیعها . فر
كل

  .احmلاً �لمنطقة المتضررة من الإشعاع

  

 

 الكلمات المف�احoةالكلمات المف�احoةالكلمات المف�احoةالكلمات المف�احoة

 تقریب التصادم الثنائي إشعاع ،، فر
كل عیوب، بلاتينال 
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Creation of Frenkel defects by atomic collisions in irradiated platinum  

 
 

 

 

Abstract 

In order to study the creation of Frenkel pairs in irradiated platinum, we have 

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

approximation. The cascades are initiated by primaries of kinetic energy 10, 15, 20, 25 and 30 

keV. For each of these energies, we simulated 1000 cascades. Interactions between colliding 

platinum atoms are modeled by the interatomic potential of Ziegler-Bersk-Litmark. The 

energy lost in the inelastic collisions reflecting the excitation and the ionization of the 

electrons of the material is evaluated from the Owen-Robinson approximation. As a result of 

atomic collisions, many atoms are pushed out of their lattice positions, creating Frenkel 

defects. The results of the simulation allowed us to determine the number of the produced 

defects, their spatial distribution as well as the most probable volume of the zone damaged by 

the irradiation. 
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Création des défauts de Frenkel par collisions atomiques dans le platine 
irradié  

 

 

Résumé 

Dans le but d’étudier la création des paires de Frenkel dans le platine irradié, nous 

avons simulé des cascades de déplacements en utilisant le code Marlowe qui est basé sur 

l’approximation des collisions binaires. Les cascades sont initiées par des primaires d’énergie 

cinétique 10, 15, 20, 25 et 30 keV. Pour chacune de ces énergies nous avons simulé 1000 

cascades. Les interactions entre les atomes du platine en collision sont modélisées par le 

potentiel interatomique de paires de Ziegler-Bersk-Litmark. L’énergie perdue dans les 

collisions inélastiques traduisant l’excitation et l’ionisation des électrons du matériau est 

évaluée de l’approximation d’Owen-Robinson. Suite aux collisions atomiques de nombreux  

atomes sont évincés de leurs positions du réseau créant ainsi des défauts de Frenkel. Les 

résultats de la simulation nous ont permis de déterminer le nombre de défauts produits, leur 

distribution spatiale ainsi que le volume le plus probable de la zone endommagée par 

l’irradiation. 

 

Mots clés  

Platine, défauts de Frenkel, irradiation, approximation des collisions binaires 
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Le présent travail portant sur la formation des dégâts dans le platine suite à son 

irradiation s’insère dans l’étude systématique de l’irradiation des éléments de transition tels 

que le tantale, le tungstène, le hafnium et l’iridium [1-6]. Les propriétés physiques et 

chimiques très intéressantes de ces métaux font d’eux des matériaux de choix pour plusieurs  

applications dans des domaines très variés. La compréhension des mécanismes de 

vieillissement de ces matériaux lorsqu’ils sont utilisés dans un environnement de rayonnement 

intense est d'un grand intérêt technologique et économique puisqu’elle permet d’estimer la 

durée de vie et d’améliorer la performance des composants fabriqués à base de ces matériaux. 

Le passage des particules énergétiques dans milieu provoque le déplacement des atomes et la 

formation par cet effet de défauts ponctuels notamment des lacunes et des interstitiels. Sous 

l’agitation thermique, ces défauts peuvent se diffuser et s’agglomérer pour former des amas 

qui se transforment à des dislocations et des cavités. Ces changements dans la structure des 

matériaux, qui commencent à l’échelle atomique et évoluent à l’échelle macroscopique, 

influent à long terme sur les propriétés physico-chimiques et mécaniques des matériaux 

notamment les conductivités électrique et thermique, la résistance à la corrosion, la 

fragilisation et le gonflement [7-12].  

Le platine (Pt) est un élément chimique de numéro atomique 78 [13] et de masse 

atomique 195.084 uma [14]. C’est un métal de transition, noble avec l'argent et l'or. Il est dur, 

malléable, ductile et rare, et est donc très cher. Il est de couleur gris-blanche brillante. Il est 

lourd de densité avoisinant 21.5 g/cm3(à 20 °C) [15, 16]. Il a un point de fusion élevé dont la 

valeur est 2041.3 K [17]. Il est un bon conducteur de la chaleur et de l'électricité. Son 

coefficient de dilatation thermique est proche de celui du verre. Il est souvent associé à 

certains minerais de cuivre ou de nickel. Le platine réagit avec de nombreuses molécules, ce 

qui en fait de lui un catalyseur particulièrement recherché. À température ambiante, il résiste à 

de nombreuses agressions chimiques. Il ne s'oxyde pas à l'air libre, et n'est corrodé que par le 
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cyanure, les halogènes, le soufre et les alcalins caustiques. Il est insoluble dans l'acide 

chlorhydrique et dans l'acide nitrique [18].  

Les propriétés physico-chimiques intéressantes du platine font de lui un matériau de choix 

pour des applications techniques que décoratives. Ainsi, dans le secteur médical, et en raison 

de sa qualité de matériau hypoallergénique, ce métal recouvre les cathéters et autres 

instruments chirurgicaux, et il est, aussi, présent dans certaines prothèses. L'alliage platine-

osmium est utilisé dans la fabrication des stimulateurs et les valvules artificielles 

cardiaques. On trouve, également, du platine dans les médicaments antinéoplasiques, qui 

aident à stopper la croissance des tumeurs en bloquant l'ADN des cellules cancéreuses.  

Le platine est employé comme revêtement de surface. Il recouvre le nez des missiles, les 

injecteurs des moteurs à réaction, dans les creusets et dans les fourneaux électriques et des 

systèmes qui doivent pouvoir fonctionner durablement à haute température [18].  

À cause de ses propriétés catalytiques, il est utilisé dans les industries chimique, 

pétrochimique et automobile :  

-il est présent dans la fabrication d’anodes, notamment les anodes dites insolubles, qui offrent 

une large échelle de densités de courant, une grande résistance à la corrosion et une durée de 

vie élevée. On le trouve dans les thermomètres et dans les thermocouples. 

-des catalyseurs au platine sont utilisés dans le raffinage et la transformation du pétrole, mais 

aussi dans d'autres processus de la production d'essence et de composés aromatiques dans 

l'industrie pétrochimique. 

-il entre dans la fabrication des pots d’échappement et les moteurs à combustion interne des 

véhicules. 

Associé à l’iridium, le platine a été retenu pour l’élaboration du premier kilogramme étalon  et 

du premier mètre étalon conservés au bureau international des poids et mesures (Sèvres, 
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France). En fin, sa malléabilité et sa grande résistance à la corrosion et à la décoloration le 

rend populaire dans la confection des bijoux.  

Trois modèles sont utilisés pour étudier les interactions entre des particules 

énergétiques et la matière ; l’approximation des collisions binaires (BCA pour Binary 

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

méthode de Monté-Carlo cinétique (KMC pour Kinetic Monte Carlo). Pour l’étude de la 

formation des défauts de Frenkel dans le platine irradié nous avons adopté la méthode de 

l’approximation des collisions binaires. Vu le caractère aléatoire des collisions atomiques,   

une accumulation massives de statistiques devient nécessaire pour que l’étude soit fiable [19]. 

La BCA satisfait ce besoin d’autant plus que le temps de simulation se basant sur cette 

méthode est très court. La BCA est largement utilisé dans l’étude des phénomènes liés à 

l’irradiation des matériaux notamment la pulvérisation, l’implantation ionique, la canalisation, 

la rétrodiffusion et la production de défauts [20-25]. 

L’objectif du présent travail est l’étude, par simulation, la création des défauts de 

Frenkel dans le platine irradié. Le programme Marlowe basé sur la BCA est utilisé pour 

simuler des cascades de déplacements dans le platine suite à son irradiation interne [26]. À 

partir de données décrivant la particule irradiante et le matériau irradié, le code Marlowe 

permet de calculer différentes grandeurs physiques caractérisant les cascades de déplacements 

[27-32]. Nous examinons, en particulier, la génération de paires de Frenkel, la configuration 

spatiale finale des cascades et le volume de la région endommagée par l’irradiation.  

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

sur les défauts dans les cristaux. Nous abordons, également, les défauts induits par irradiation 

et leurs effets sur les propriétés physiques et mécaniques des matériaux. Le deuxième chapitre 

est consacré au modèle largement utilisé pour simuler l’irradiation des matériaux. Nous 

détaillons le modèle de l'approximation des collisions binaires. Nous passons en revue les 
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modèles existants pour évaluer les pertes des énergies nucléaire et électronique, ainsi que le 

nombre de défauts produits. Dans le troisième chapitre, nous rapportons les résultats obtenus 

par simulations des cascades de déplacements dans le platine. Nous examinons le nombre de 

paires de Frenkel générées, la fonction de distribution des ces paires en fonction de la distance 

de séparation lacune-interstitiel et la distribution des volumes des cascades. Enfin, notre 

manuscrit s’achève par une conclusion générale retraçant les principaux résultats obtenus et 

dressant les perspectives envisagées pour la poursuite de ce travail. 
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1.1 Introduction 

Le cristal parfait est un 

des molécules le composant est 

de l’espace à l’infini (figure 1.1)

se répète dans le volume entier est appelée une

indéfiniment de la maille élémentaire n'existe pas et

premier étant la surface extérieure 

[2]. 

Les matériaux cristallins répandus

d’une multitude de petits cristaux de tai

Figure 1.1. Représentation schématique d’un cristal.

Tout écart de la structure périodique d’u

des défauts influe sur certaines propriétés des matériaux

dégrader. Par exemple, la présence des impuretés de chrome dans le cristal de corindon lui 

donne sa valeur de rubis, le dopage du silicium par du phosphore permet d’obtenir un

conducteur avec des propriétés électriqu

un modèle idéal dans lequel l’assemblage des atome

composant est régulier et périodique et s’étend suivant les trois dimensions 

(figure 1.1). La plus petite entité qui décrit l'empilement du

se répète dans le volume entier est appelée une maille [1]. En réalité, la répétition 

indéfiniment de la maille élémentaire n'existe pas et tout cristal possède

premier étant la surface extérieure qui présente une rupture de la succession de l’empilement 

Les matériaux cristallins répandus ont une forme polycristalline qui est un

d’une multitude de petits cristaux de taille et d'orientation variées [3].  

 

Figure 1.1. Représentation schématique d’un cristal. 

 

Tout écart de la structure périodique d’un cristal constitue un défaut [4

sur certaines propriétés des matériaux, ils peuvent les améliorer ou les 

dégrader. Par exemple, la présence des impuretés de chrome dans le cristal de corindon lui 

dopage du silicium par du phosphore permet d’obtenir un

avec des propriétés électriques remarquables, la présence de défauts permet la 
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des atomes, des ions ou 

suivant les trois dimensions 

La plus petite entité qui décrit l'empilement du cristal et qui 

En réalité, la répétition 

possède des défauts, le 

re de la succession de l’empilement 

orme polycristalline qui est un assemblage 

n cristal constitue un défaut [4]. La présence 

, ils peuvent les améliorer ou les 

dégrader. Par exemple, la présence des impuretés de chrome dans le cristal de corindon lui 

dopage du silicium par du phosphore permet d’obtenir un semi-

la présence de défauts permet la 
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déformation plastique des matér

l’acier des cuves des réacteurs nucléaires conduis

Les défauts cristallins sont classés

les défauts ponctuels, les défauts linéaires, les défauts plans

 

1.2. Défauts ponctuels  

Les défauts ponctuels 

isolés du cristal. Ce sont donc des imperfections à l’échelle atomique. 

des distorsions locales du réseau cristallin. Ils sont de plusieurs types

interstitiels et extrinsèques en 

 

1.2.1. Lacunes 

Une lacune est le défaut cristallin le plus simple

les cristaux. Elle résulte de l’absence d’un atome ou d’un ion dans 

1.2). L'existence des lacunes a été prédite en 1926 par 

 

Figure 1.2

 

déformation plastique des matériaux mais les défauts résultants de l’irradiation neutronique

cuves des réacteurs nucléaires conduisent à sa fragilisation. 

éfauts cristallins sont classés, selon leur dimensionnalité, en quatre 

les défauts ponctuels, les défauts linéaires, les défauts plans et les défauts volumiques.

Les défauts ponctuels sont des défauts d'organisation cristalline limités à

isolés du cristal. Ce sont donc des imperfections à l’échelle atomique. Leur présence cause 

du réseau cristallin. Ils sont de plusieurs types

interstitiels et extrinsèques en insertion ou en substitution [5, 6].  

éfaut cristallin le plus simple qui se manifeste le plus souvent dans 

l’absence d’un atome ou d’un ion dans la maille 

L'existence des lacunes a été prédite en 1926 par Frenkel [7]. 

 

Figure 1.2. Schéma d’une lacune dans un cristal. 
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les défauts résultants de l’irradiation neutronique de 

, selon leur dimensionnalité, en quatre catégories : 

et les défauts volumiques. 

sont des défauts d'organisation cristalline limités à des points 

Leur présence cause 

du réseau cristallin. Ils sont de plusieurs types : lacunes, auto-

qui se manifeste le plus souvent dans 

la maille du réseau (figure 
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Les lacunes réduisent la densité du cristal et augmentent son énergie interne et sa 

résistivité. Elles sont créées et éliminées par agitation thermique. La concentration atomique 

en lacunes à l'équilibre change en fonction de la température, (, selon la relation : 

)� = +,- ./0123,                                                   (1.1) 

où n désigne le nombre de lacunes se trouvant dans un ensemble contenant N atomes, EV 

dénote l’énergie de formation d’une lacune qui est de l’ordre de 1 eV dans les métaux et kB 

représente la constante de Boltzmann [8].  

La diffusion des atomes dans les cristaux vers des zones de faibles concentrations est 

facilitée par la présence des lacunes. En effet, les déplacements se produisent par 

permutations successives entre les lacunes et les atomes adjacents (figure 1.3) [8-10]. 

 

 

Figure 1.3. Diffusion d’une lacune par déplacements successifs d’atomes. 

 

1.2.2. Auto-interstitiels 

Les défauts auto-interstitiels sont des atomes de même nature chimique que les atomes 

formant le réseau cristallin mais qui sont placés dans les espaces vides du réseau (figure 1.4). 

La présence de l'interstitiel induit une distorsion locale du cristal et provoque l’écartement des 

atomes voisins de leurs positions d’équilibre.  

L’énergie de formation des interstitiels (elle est dans les métaux de l’ordre de 7 eV) est 

en général plus grande que celle des lacunes [11]. Ceci se répercute sur les concentrations des 
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deux espèces à l’équilibre. Elles sont plus importantes pour les lacunes que pour les 

interstitiels. La concentration des interstitiels comme celle des lacunes augmente avec la 

température et suit une loi similaire à la loi donnée par (1.1). Les auto-interstitiels sont plus 

mobiles que les lacunes et peuvent se mouvoir de longues distances avant de se recombiner 

avec elles [8]. 

 

 

Figure 1.4. Schéma de défaut auto-interstitiel. 

 

1.2.3. Défauts extrinsèques 

Les cristaux ne sont pas purs et ils recèlent toujours des impuretés qui sont considérées 

comme des défauts. Si un atome présent dans le cristal est de nature chimique différente de  

celle des atomes le composant, alors il s'agit d'un défaut extrinsèque. L’introduction, 

dépendamment du rayon atomique de l’atome et de ses propriétés chimiques, peut se faire de 

deux façons, en substitution ou en insertion. 

Dans la substitution, l’atome étranger est de taille comparable à celle des atomes du 

réseau. Il remplace un atome du cristal provoquant ainsi une distorsion élastique du réseau 

(figure 1.5). Les impuretés substitutionnelles doivent être chimiquement équivalentes à 

l'élément qui compose l'ensemble du cristal. Ces défauts peuvent se déplacer dans le cristal, 
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leur mouvement étant facilité par la présence des lacune

propriétés mécaniques et électriques des matériaux [8

 

Figure 1.5

 

Les impuretés en insertion concernent, en général, des atomes 

comparativement à celle des atomes du

interstices. Il existe, pour ces impuretés, des

peuvent s’installer sans provoquer une grande 

Dans les structures cubiques à faces centrées ou cubique

tétraédrique (figure1.6-a et figure 1.7

[8, 12].  

 

leur mouvement étant facilité par la présence des lacunes. Ils ont des effets importants

et électriques des matériaux [8].  

 

Figure 1.5. Défaut extrinsèque substitutionnel. 

en insertion concernent, en général, des atomes 

es atomes du cristal. Elles peuvent, ainsi, 

Il existe, pour ces impuretés, des positions préférentielles dan

provoquer une grande distorsion de la structure cristalline régulière. 

à faces centrées ou cubiques centrées, l’insertion se fait en site 

a et figure 1.7-a) ou en site octaédrique (figure 1.6
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des effets importants sur les 

en insertion concernent, en général, des atomes de taille petite 

 s’infiltrer dans les 

dans le cristal où elles 

de la structure cristalline régulière. 

l’insertion se fait en site 

a) ou en site octaédrique (figure 1.6-b et figure 1.7-b)  
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Figure 1.6. Positions interstitielles dans la structure 

 

Figure 1.7. Positions interstitielles dans la structure c.c.

 

1.2.4. Défauts de Schottky et de Frenkel

Dans les solides ioniques, les défauts ponctuels sont créés par paires afin 

l’ensemble du cristal demeure électriquement neutre

défaut ponctuel qui résulte de l

comme le montre la figure 1.8. 

KCl [8, 13, 14]. 

La création d’un défaut de Schottky à l’intérieur

d’une paire cation-anion en position normale dans le 

tielles dans la structure c.f.c. (a) site tétraédrique. (b) site octaédrique.

itielles dans la structure c.c. (a) site octaédrique. (b) site tétraédrique.

Défauts de Schottky et de Frenkel 

Dans les solides ioniques, les défauts ponctuels sont créés par paires afin 

l’ensemble du cristal demeure électriquement neutre. Un défaut de Schottky

défaut ponctuel qui résulte de l’association d’une lacune anionique et d'une lacune ca

comme le montre la figure 1.8. On rencontre de tel défaut dans les réseaux de

création d’un défaut de Schottky à l’intérieur du cristal requiert

anion en position normale dans le réseau vers la surface du matériau. 

 17 

 

. (a) site tétraédrique. (b) site octaédrique. 

 

(a) site octaédrique. (b) site tétraédrique. 

Dans les solides ioniques, les défauts ponctuels sont créés par paires afin que 

Schottky est un type de 

’association d’une lacune anionique et d'une lacune cationique, 

dans les réseaux de NaCl, KBr et 

requiert le déplacement 

réseau vers la surface du matériau. Il 
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peut résulter, également, de la diffusion des lacunes de la surface du cristal à son intérieur. 

Les défauts Schottky mènent à une diminution de la densité du réseau et leur nombre est dicté 

par la loi [9, 13, 14] : 

56 ≈ �+,8∆:;< �=1�> ?,                                            (1.2) 

où N dénote le nombre de sites du réseau et ∆@A� l’enthalpie standard de formation du défaut 

de Schottky.  

 

Figure 1.8. Défaut de Schottky. 

 

Un défaut de Frenkel est un de défaut ponctuel qui résulte du déplacement d'un atome 

ou d’un ion de sa position d’équilibre à une position interstitielle. Cela crée une lacune au sein 

de la structure du réseau, comme l’illustre la figure 1.9. Le défaut de Frenkel n'affecte pas la 

densité et la masse du réseau et ne  requiert aucun transfert d’ions ou de lacunes. On trouve ce 

défaut, par exemple, dans l’iodure d’argent AgI. La conductibilité électrique des solides 

ioniques est affectée par la présence de ces défauts [85]. Le nombre de défauts de Frenkel est 

régit par la loi [9, 13, 14] : 

 

5B ≈ C���+,8∆:D< �=1�> ?,                                       (1.3) 
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où Ni  représente le nombre de sites interstitiels et ∆@B� désigne l’enthalpie standard de 

formation du défaut de Frenkel. 

 

Figure 1.9. Défaut de Frenkel. 

 

1.3. Défauts linéaires 

Ce sont des défauts unidimensionnels appelés aussi dislocations. Le concept de 

« dislocation », a été introduit par Vito Volterra en 1907, et désigne une ligne d’imperfections 

séparant la partie qui a glissé du cristal relativement à une autre restée immobile [5]. En 1953, 

Hedge et Mitchell ont apporté pour la première fois la mise en évidence des lignes de 

dislocation dans le bromure d'argent [15]. Ce type de défauts est caractérisé par la direction de 

la ligne d’imperfections et par un vecteur appelé vecteur de Burgers qui décrit l'amplitude et 

la direction de la distorsion du réseau. Les dislocations ont un impact énorme sur les 

propriétés physiques des matériaux. Elles sont les éléments porteurs de la déformation 

plastique. Elles constituent des voies de diffusions rapides et préférentielles des atomes. Elles 

peuvent ainsi piéger des interstitiels autour d’elles formant un nuage, appelé nuage de 
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Cottrell, qui provoque le durcissement du matériau [

dislocations : les dislocations coin

 

1.3.1. Dislocation coin 

Une dislocation coin est 

supplémentaire inséré dans une structure cristalline idéale

illustré sur la figure 1.10, représente

perpendiculaire à cette ligne. La dislocation 

atomes de la ligne de dislocation ont un nombre d’atomes premiers voisins différent de ceux 

des autres atomes du cristal. La déformation du cristal au voisinage de la dislocation fait que 

la distance entre les atomes du côté du demi

distance d’équilibre. La zone correspondante est dite 

manifeste du côté opposé au demi

18]. 

 

Figure 1.10. Représentation schématique d’une dislocation coin.

 

, qui provoque le durcissement du matériau [16, 17]. On distingue

dislocations coin, les dislocations vis et les dislocations mixtes

Une dislocation coin est caractérisée par la présence d’un demi

inséré dans une structure cristalline idéale. Le bord supérieur du demi

représente la ligne de dislocation. Le vecteur de Burgers est 

La dislocation provoque une déformation du cristal

atomes de la ligne de dislocation ont un nombre d’atomes premiers voisins différent de ceux 

des autres atomes du cristal. La déformation du cristal au voisinage de la dislocation fait que 

les atomes du côté du demi-plan supplémentaire est plus petite

distance d’équilibre. La zone correspondante est dite en compression. La situation inv

du côté opposé au demi-plan supplémentaire. La zone est alors dite 

Figure 1.10. Représentation schématique d’une dislocation coin. 
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On distingue trois types de 

dislocations mixtes. 

e d’un demi-plan atomique 

upérieur du demi-plan, 

la ligne de dislocation. Le vecteur de Burgers est 

provoque une déformation du cristal. En effet, les 

atomes de la ligne de dislocation ont un nombre d’atomes premiers voisins différent de ceux 

des autres atomes du cristal. La déformation du cristal au voisinage de la dislocation fait que 

plus petite que leur 

. La situation inverse se 

plan supplémentaire. La zone est alors dite en traction [8, 
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1.3.2. Dislocation vis 

Le deuxième type de dislocation est la dislocation dite vis illustrée sur la figure 1.11. 

Le vecteur de Burgers bFG qui la caractérise est parallèle à la ligne de dislocation 

 

Figure 1.11. Représentation schéma

 

1.3.3. Dislocation mixte 

Les dislocations ne sont pas toujours rectilignes. La ligne de dislocation est, de 

manière générale, courbe. Elle présente des parties coin, des parties vis et des parties à 

caractère mixte. La figure 1.12 montre

(VC) perpendiculaire à #FG et avoisinant le point C est de type coin. La partie de la disl

parallèle à #FG et avoisinant le point V a un caractère de dislocation vis. La partie restante de 

l’arc (VC) constitue une portion à caractère mixte [8

 

Le deuxième type de dislocation est la dislocation dite vis illustrée sur la figure 1.11. 

qui la caractérise est parallèle à la ligne de dislocation 

Figure 1.11. Représentation schématique d’une dislocation vis. 

es dislocations ne sont pas toujours rectilignes. La ligne de dislocation est, de 

courbe. Elle présente des parties coin, des parties vis et des parties à 

e mixte. La figure 1.12 montre un exemple d’une telle dislocation. La partie de l’arc 

et avoisinant le point C est de type coin. La partie de la disl

et avoisinant le point V a un caractère de dislocation vis. La partie restante de 

ne portion à caractère mixte [8, 16]. 
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Le deuxième type de dislocation est la dislocation dite vis illustrée sur la figure 1.11. 

qui la caractérise est parallèle à la ligne de dislocation [8, 18].  

 

es dislocations ne sont pas toujours rectilignes. La ligne de dislocation est, de 

courbe. Elle présente des parties coin, des parties vis et des parties à 

un exemple d’une telle dislocation. La partie de l’arc 

et avoisinant le point C est de type coin. La partie de la dislocation 

et avoisinant le point V a un caractère de dislocation vis. La partie restante de 
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Figure 1.12. Représentation schématique d’une dislocation mixte.

 

 Les dislocations coins et

rejoignent la surface, s’achèvent

dislocations pour se fermer et constituer des

 

1.4. Défauts plans  

Ce sont des défauts de surface 

de grains, les joints de phases, les joints de macles, les défauts d’empilement, et les parois 

d’antiphase. 

 

1.4.1. Joints de grains et joints de phases 

La plupart des matériaux cristallins 

plusieurs cristaux accolés appelés 

rapport aux autres et leurs tailles varient de l’ordre du micromètre à plusieurs centimètr

La surface de la jonction 

joint de grains. Si les cristaux

dite  joint de phases. Les joints formen

 

Figure 1.12. Représentation schématique d’une dislocation mixte. 

s et vis ne peuvent pas se terminer à l’intérieur d’un cristal. 

s’achèvent sur d’autres défauts ou elles s’enchaîne

se fermer et constituer des boucles de dislocation [11]. 

es défauts de surface ou des défauts à deux dimensions. Ils incluent

de grains, les joints de phases, les joints de macles, les défauts d’empilement, et les parois 

Joints de grains et joints de phases  

iaux cristallins répondus sont polycristallins. Ils sont 

appelés grains. Ces cristaux sont dirigés aléatoirement les uns par 

rapport aux autres et leurs tailles varient de l’ordre du micromètre à plusieurs centimètr

e la jonction des cristaux voisins de même nature chimique 

. Si les cristaux adjacents sont de natures distinctes, la surface d

. Les joints forment des défauts bidimensionnels (figure 1.13). Les atomes 
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à l’intérieur d’un cristal. Elles 

s’enchaînent à d’autres 

. Ils incluent les joints 

de grains, les joints de phases, les joints de macles, les défauts d’empilement, et les parois 

sont polycristallins. Ils sont constitués de 

és aléatoirement les uns par 

rapport aux autres et leurs tailles varient de l’ordre du micromètre à plusieurs centimètres.  

chimique est nommée 

, la surface d’accolement est 

(figure 1.13). Les atomes 
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de la zone de raccordement ont une énergie de liaison inférieure, en valeur absolue, à celle des 

atomes formant l’intérieur des grains [8, 11, 12, 19]. 

 

 

  

Figure 1.13. Représentation schématique d’un joint de grains et d’un joint de phases. 

 

Les joints de grains ont, généralement, une grande influence sur les propriétés 

mécaniques des matériaux. Ce sont des lieux qui favorisent l’accumulation des impuretés, ce 

qui peut conduire à la fragilité et à la corrosion intergranulaires. Ils peuvent être, également, 

des surfaces de jonctions faibles qui soient le siège de naissance et de diffusion des fissures 

[3, 19, 20]. 

 

1.4.2. Joints de macle  

Le joint de macle est, également, un joint de grain qui constitue un plan de symétrie 

miroir s’intercalant entre deux parties du grain d’orientations symétriques (figure 1.14) [11, 

16]. 

 



Chapitre 1 : Défauts cristallins 

 

 

Figure 1.14. Schéma 

 

1.4.3. Défauts d’empilement  

Il s’agit dans ce cas, d’une modification de la séquence d’

atomiques comme il est montré sur la figure 1.15 

 

 

1.4.4. Parois d’antiphase 

La paroi d’antiphase est un défaut qui 

surface de séparation entre deux 

Figure 1.14. Schéma d’un joint de macle. 

 

Il s’agit dans ce cas, d’une modification de la séquence d’empilement des plans 

atomiques comme il est montré sur la figure 1.15 [11]. 

Figure 1.15. Défaut d’empilement. 

La paroi d’antiphase est un défaut qui ne se manifeste que dans les composés. 

deux régions ordonnés d’un cristal et le long de laquelle la 
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empilement des plans 

 

les composés. C’est une 

ordonnés d’un cristal et le long de laquelle la 
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séquence ordonnée d’une région

1.16) [11, 16]. 

Figure 1.16. Schéma d’un cristal traversé par une paroi d’antiphase.

 

1.5. Défauts volumiques 

Les défauts volumiques sont des ama

sont arrangés en trois classes : les 

 

1.5.1. Pores 

Les pores sont des cavités formées dans le solide suite à l

sont des gaz piégés pendant 

nuisibles car ils provoquent la

favorisent, donc, la rupture à de faibles charges

 

e région est décalée par rapport à celle de la région

Figure 1.16. Schéma d’un cristal traversé par une paroi d’antiphase.

auts volumiques sont des amas tridimensionnels d'atomes ou de lacunes. Ils 

: les pores, les inclusions et les précipités. 

Les pores sont des cavités formées dans le solide suite à l’agglomération

 la phase de solidification (figure 1.17). Ils

provoquent la diminution de la résistance mécanique du matériau et 

la rupture à de faibles charges [16]. 

 25 

décalée par rapport à celle de la région adjacente (figure 

 

Figure 1.16. Schéma d’un cristal traversé par une paroi d’antiphase. 

s tridimensionnels d'atomes ou de lacunes. Ils 

gglomération de lacunes ou 

Ils sont des défauts 

la résistance mécanique du matériau et 
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1.5.2. Inclusions 

Les inclusions sont des entités étrangère

change de quelques microns à des dimensions macroscopiques. 

est attribuée à l’élaboration du matériau

saletés. Elles constituent des site

électriques des dispositifs microélectroniques en introdui

 

1.5.3. Précipités 

Les précipités sont des

solide. Ils ont pour rôle d’augmenter la résistance structurale des alliages en 

des obstacles au mouvement de dislocations. Leur e

distribution dans le réseau [18

 

 

Figure 1.17. Formation de pores  dans un matériau. 

inclusions sont des entités étrangères présentes dans le matériau. Leur taille 

de quelques microns à des dimensions macroscopiques. La source de leur existence 

l’élaboration du matériau. Elles s’infiltrent dans le système sous forme de 

des sites préférentiels pour la rupture et dégradent

électriques des dispositifs microélectroniques en introduisant des effets indésirable

Les précipités sont des particules insérées dans le matériau par des réactions à l'état 

augmenter la résistance structurale des alliages en 

des obstacles au mouvement de dislocations. Leur efficacité dépend de leur taille et de leur

distribution dans le réseau [18]. 
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s dans le matériau. Leur taille 

La source de leur existence 

dans le système sous forme de 

dégradent les propriétés 

sant des effets indésirables [18, 21]. 

par des réactions à l'état 

augmenter la résistance structurale des alliages en opérant comme 

de leur taille et de leur 
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1.6. Effets d’irradiation dans les matériaux 

L’irradiation d’un matériau par des particules énergétiques cause le déplacement des 

atomes hors de leurs positions d’équilibre du réseau. Les atomes évincés peuvent à leur tour 

provoquer d’autres déplacements. Il en résulte la création de lacunes et d’interstitiels. La zone 

irradiée se trouve formée d’une région centrale riche en lacunes entourée d’une couronne 

remplie d’interstitiels. L’agglomération des lacunes conduit à la formation des cavités et 

provoque un gonflement (augmentation de volume). Ce gonflement conduit à une dégradation 

des propriétés mécaniques et la limitation de la durée d’utilisation du matériau. Les 

interstitiels diffusent dans le matériau, ce qui leur donne la possibilité de se recombiner avec 

des lacunes et de se regrouper en amas pour évoluer en boucles de dislocations.  

Outre les déplacements atomiques, des réactions nucléaires (transmutation, formation 

de gaz, fission) peuvent, également, se produire suite à l’irradiation des matériaux. Les 

réactions de transmutation nucléaire altèrent la structure des matériaux en modifiant leur 

composition chimique et produisent des isotopes radioactifs qui entraînent l’activation 

nucléaire des matériaux. Les réactions conduisant à la formation de l’hydrogène sont 

particulièrement importantes car elles causent la fragilisation des matériaux [12, 22-27].  

Parmi les effets de l’irradiation, on trouve, aussi, la croissance. Ce phénomène se 

traduit par un changement de forme sans changement de volume. Il a été observé dans des 

matériaux comme l'uranium, le graphite et le zirconium [22]. 

Dans les matériaux organiques, les rayonnements peuvent induire la vibration de 

certains groupes chimiques et causer la scission des chaînes, fragilisant ainsi le matériau. [22, 

26]. 
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2.1 Introduction 

Dans l’étude des interactions qui se produisent entre des particules énergétiques 

irradiantes et un solide, trois modèles sont habituellement utilisés ; l’approximation des 

collisions binaires, la dynamique moléculaire et Monté-Carlo. La dernière méthode est surtout 

employée dans l’étude de l’agglomération des défauts ponctuels similaires et leur évolution à 

long terme vers des défauts étendus. La dynamique moléculaire est une méthode de 

simulation qui permet l’étude de l'évolution temporelle d'un système moléculaire à basse 

énergie. Elle est basée sur l'utilisation de la relation fondamentale de la dynamique (ou la loi 

de Newton) et prend en considération toutes les forces exercées par les atomes voisins lors du 

mouvement d’une particule dans le milieu. Ces bases de fondement de ce modèle permettent 

des simulations plus réalistes des phénomènes étudiés. Les inconvénients de cette méthode 

résident dans le temps d’exécution qui est très élevé, sa pauvreté en accumulation de 

statistiques et sa limitation à des énergies relativement faibles. L'approximation des collisions 

binaires présume qu’un atome se déplace en effectuant des collisions binaires indépendantes 

au sein d’une cascade. Elle est simple à programmer et plus rapide en temps de calcul. Elle 

permet, donc, une accumulation de statistiques suffisantes pour une étude adéquate des 

phénomènes étudiés. Elle, aussi, mieux adaptée à l’irradiation à hautes énergies. 

L’inconvénient de cette méthode est qu’elle est moins précise que la MD à basses énergies 

[1]. Dans les études actuelles, on combine la MD et la BCA. On utilise dans les calculs 

l’approximation des collisions binaires après avoir ajuster ses paramètres énergétiques par la 

dynamique moléculaire. 

 

2.2 Approximation des collisions binaires 

Le modèle de l’approximation des collisions binaires est souvent utilisé en physique 

pour étudier les phénomènes qui se produisent lors de l’interaction des particules énergétiques 
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avec la matière tels que la rétrodiffusion, la pulvérisation, l’implantation d’ions et les dégâts 

générés par irradiation [2-7]. Dans l’approximation des collisions binaires, une cascade est 

décrite comme des séquences d'interactions binaires entre des atomes en mouvement et des 

atomes immobiles. Les effets exercés par les atomes voisins sur les deux atomes en choc sont 

négligés. Les atomes se meuvent librement avant et après les collisions, le long de leurs 

asymptotes de diffusion. Le nombre d'atomes en mouvement est suffisamment petit pour que 

les collisions entre les atomes en mouvement soient ignorées. Le ralentissement des atomes 

mobiles est une conséquence du transfert de l’énergie aux atomes cibles composant le milieu 

[8-12]. 

 

2.2.1 Description de la cascade de déplacements 

Suite à la collision d’une particule énergétique irradiante avec un atome du matériau, 

celui-ci acquiert une quantité d’énergie et quitte son site. Un tel atome est communément 

appelé primaire (PKA pour Primary Knock-on Atom). Le primaire effectue des collisions 

avec les atomes du réseau se trouvant le long de son passage, produisant des atomes 

secondaires qui peuvent eux aussi déloger d’autres atomes du réseau et ainsi de suite. Ainsi, 

une avalanche de collisions atomiques appelée cascade de déplacements est formée (voir 

figure 2.1). Les atomes du réseau heurtés sont éjectés définitivement de leur position 

d’équilibre s’ils acquièrent une énergie supérieure à l’énergie seuil de déplacement, Ed, du 

matériau. Si l’énergie reçue par l’atome cible n’excède pas Ed, il effectuera des oscillations 

autour de sa position d’équilibre et dissipera l’énergie sous forme de chaleur [13, 14]. Lors du 

développement de la cascade, les atomes mobiles perdent leur énergie dans les collisions 

élastiques provoquant des déplacements atomiques et dans des collisions inélastiques menant 

à l’excitation des électrons du milieu. La perte d’énergie perpétuelle des projectiles fait, qu’à 

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



Chapitre 2 : Modèle de simulation 

 

 
 

35 

l’expansion de la cascade. Le développement de la cascade ne dure que quelques dixièmes de 

picosecondes [15]. 

 

 
Figure 2.1. Représentation schématique de la cascade de déplacements. 

 

Le concept de cascade de déplacements a été suggéré pour la première fois par 

Brinkman [16] en 1954. Peu après, Seeger a proposé qu’une particule énergétique pénétrant 

un matériau produit une région fortement endommagée et très chaude. On parle alors de pic 

de chaleur (thermal spike) [17]. Cette région très restreinte est composée d’une zone centrale 

dépeuplée, c'est-à-dire riche en lacunes, entourée d’une couronne formée principalement 

d’atomes interstitiels. Beavan et al. confirmèrent expérimentalement l’existence d’une telle 

zone suite à l’examen par microscopie ionique d’un échantillon de tungstène irradié [18]. 

 Les cascades de déplacements formées à partir d’un primaire de faible énergie 

(inférieure à 100 eV) ne sont pas volumineuses et les dégâts produits sont limités à quelques 

défauts isolés. Pour les cascades initiées par des primaires d’énergie de quelques dizaines de 
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keV et plus, la profondeur de pénétration dans le matériau est grande et les dommages 

produits sont importants. La diffusion thermique favorise l'agglomération de défauts 

ponctuels identiques ce qui provoque la constitution d’amas de lacunes et d’interstitiels [13, 

19]. 

Lors du développement d’une cascade, plusieurs phénomènes peuvent se produire. 

Nous trouvons parmi ces phénomènes ; la canalisation, la focalisation et les séquences de 

remplacements. 

 

2.2.2. Canalisation 

Le phénomène de canalisation se produit lorsqu’une particule se meut dans un 

matériau parallèlement à une direction cristallographique de bas indice. Ce déplacement entre 

les atomes du réseau (avec une probabilité de collision faible) lui permet de parcourir de 

longues distances avant de subir des chocs importants. La profondeur de pénétration dans les 

matériaux à structure cristallographique ordonnée est grande comparativement aux matériaux 

amorphes [14, 20].  

 

2.2.3. Focalisation 

La focalisation est un phénomène qui se manifeste dans les cascades à basses énergies. 

Il s’agit de collisions élastiques successives d’atomes voisins le long d'une rangée atomique 

(voir figure 2.2). Les études montrent la facilité d’occurrence de ce phénomène dans la 

structure cubique à faces centrées suivant les rangées cristallographiques de faibles indices 

[13]. 
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Figure 2.2. Schéma d’une séquence de focalisation.

 

2.2.4. Séquences de remplacements

Dans ce phénomène, le projectile trans

s’immobilise à sa place. Pour une séquence

Collision Sequences), il y a un 

(voir figure 2.3). À la fin de la 

interstitiel éloigné de la lacune créée au début de la chaine et 

approximativement, la même énergie cinétique que le premier atome de la séquence

Lorsque les RCS sont longues et nombreuses, 

défauts de Frenkel permanents.

Figure 2.3

 

2.2.5. Cinématique d’une collision binaire

Dans ce qui suit, nous allons examiner la collision entre deux atomes en calculant les 

différentes grandeurs physiques d’intérêt 

: Modèle de simulation 

Figure 2.2. Schéma d’une séquence de focalisation. 

remplacements  

, le projectile transmet toute son énergie à l’atome 

s’immobilise à sa place. Pour une séquence de remplacements (RCS pour 

, il y a un effet domino qui se produit le long d’une rangée atomique

. À la fin de la séquence de remplacements, on se retrouve avec un atome 

éloigné de la lacune créée au début de la chaine et 

approximativement, la même énergie cinétique que le premier atome de la séquence

Lorsque les RCS sont longues et nombreuses, elles contribuent efficacement à la création des 

défauts de Frenkel permanents. 

Figure 2.3. Schéma d'une séquence de remplacements. 

Cinématique d’une collision binaire 

Dans ce qui suit, nous allons examiner la collision entre deux atomes en calculant les 

différentes grandeurs physiques d’intérêt pour l’étude de la production des défauts dans les 
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son énergie à l’atome du réseau et 

pour Remplacement 

e long d’une rangée atomique 

de remplacements, on se retrouve avec un atome 

éloigné de la lacune créée au début de la chaine et qui emporte, 

approximativement, la même énergie cinétique que le premier atome de la séquence [14]. 

elles contribuent efficacement à la création des 

 

Dans ce qui suit, nous allons examiner la collision entre deux atomes en calculant les 

pour l’étude de la production des défauts dans les 
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matériaux irradiés. Cette analyse

de la diffusion d’une particule par un champ de force centrale. 

référentiel du laboratoire (L) et dans le référentiel du centre de masse (CM). 

l’irradiation qui nous intéresse se situe d

keV) et que les atomes étudiés sont 

phénomène de la collision atomique. 

Considérons une collision entre 


G� dans le système (L) et un atome de masse 

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

l’énergie inélastique perdue par excitation

l’énergie cinétique des atomes après collision passe par l’application des lois de conservation 

de l’énergie et de l’impulsion.

 

Figure 2.4. Schéma d’une collision binaire dans le système du laboratoir

 

La loi de conservation de l’énergie totale du 

: Modèle de simulation 

analyse nécessite l’utilisation conjointe de la mécanique des chocs et 

la diffusion d’une particule par un champ de force centrale. Les calculs s

(L) et dans le référentiel du centre de masse (CM). 

l’irradiation qui nous intéresse se situe dans une plage d’énergie relativement basse

étudiés sont lourds, alors on se contentera d’un traitement classique du 

phénomène de la collision atomique.  

une collision entre un atome de masse ��, qui se meut

et un atome de masse �� immobile (voir figure 2.4)

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

lastique perdue par excitation et ionisation des électrons atomiques

l’énergie cinétique des atomes après collision passe par l’application des lois de conservation 

 

Schéma d’une collision binaire dans le système du laboratoir

de conservation de l’énergie totale du système (projectile-cible) dans (L) 

�� ��
�� = �� ��
�� H �� ��
�� H �,                                   (2.1)
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canique des chocs et 

Les calculs seront faits dans le 

(L) et dans le référentiel du centre de masse (CM). Du fait que 

relativement basse (ordre du 

un traitement classique du 

qui se meut avec une vitesse 

(voir figure 2.4). Désignons par 
G� 

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

trons atomiques. Le calcul de 

l’énergie cinétique des atomes après collision passe par l’application des lois de conservation 

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

dans (L) donne [21] :  

,                                   (2.1) 
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alors que de la loi de conservation de l’impulsion dans (L) s’écrit : 

��
G� = ��
G� H ��
G� ,                                           (2.2) 

Faisons la projection de la relation vectorielle (2.2) sur les deux axes I� et IJ : 

��
� = ��
�'KL�� H ��
�'KL��                                   (2.3) 

0 = ��
�LN5�� − ��
�LN5��                                      (2.4) 

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

de l’atome cible par rapport à la direction d’incidence. À partir des relations (2.1), (2.3) et 

(2.4) et par un calcul direct nous pouvons obtenir les expressions suivantes donnant les angles 

de diffusion [14, 21] : 

'KL�� = �� OPQP< �1 H � H �� OP<PQ S1 − � T1 − UP<VW ,                     (2.5) 

'KL�� = �� OPXP< �YZ√Z H �� OP<PX �√Z UP< ,                                   (2.6) 

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

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

entre les masses des deux atomes : � = �� ��⁄ . Les angles de diffusion �� et ��sont liés à 

l’angle de diffusion dans le système de centre de masse, �, par les expressions [14, 21] : 

'KL�� = �YZ]%^A_C�Y� Z]%^A_YZX]X  ,                                       (2.7) 

'KL�� = �,]%^A_C�,�  ]%^A_,��,]X %^AX_ ,                                    (2.8) 

où  le coefficient ̀est fonction de � et de l’énergie relative ;�$ = �� �� �1 H � ⁄ [14, 21] : 

` = O1 − UPa ,                                                (2.9) 

�$ = Z�YZ �� .                                               (2.10) 
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2.2.6. Energie transférée à l’atome cible  

La détermination de l’énergie cinétique du projectile et l’énergie cinétique de l’atome 

cible après la collision nécessite l’utilisation des relations (2.5) et (2.6) [14, 21] : 

PQP< = ���YZ X 8'KL�� ± C��`� − LN5���?�  = TcQc<V�
 ,                    (2.11) 

PXP< = Z��YZ X 8'KL�� ± C`� − LN5���?�  = � TcXc<V�
 .                     (2.12) 

Ces relations peuvent être exprimées en fonction de l’angle de diffusion dans le système 

(CM), en se servant des expressions (2.7) et (2.8) [14, 21] :     

PQP< = ���YZ X T�1 H �` � − 4 �`LN5� _�V ,                                (2.13) 

PXP< = Z��YZ X T�1 − ` � H 4 `LN5� _�V .                                     (2.14) 

L’énergie transférée à l’atome cible par le projectile pendant la collision peut être déduite de 

(2.14) [14, 21] : 

�� = ( = Pa��YZ T�1 − ` � H 4 `LN5� _�V .                      (2.15) 

La valeur maximale pour l’énergie transmise est obtenue lorsque la perte d’énergie inélastique 

est nulle ; ce qui correspond à � = 0 (` = 1 et LN5��� 2⁄  = 1) [14, 21] : 

(��f = g�YZ �$ = g  Z��YZ X ��.                                 (2.16) 

 

2.2.7. Angle de diffusion 

Les expressions décrivant les grandeurs physiques caractérisant une collision binaire 

(2.7), (2.8), (2.13) et (2.14) dans le système (L) sont toutes fonction de l’angle de diffusion ϑ. 

Cet angle dépend du potentiel atomique de paires, �, qui modélise l’interaction entre les deux 
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atomes en collision. La théorie du mouvement d’une particule dans un champ de force 

centrale (voir figure 2.5) permet d’établir la relation entre l’angle ϑ et le potentiel � [21] : 

� = i − 2 L j �$$X k�$ l�  ,                                           (2.17) 

où la fonction m�	 dans (2.17) est donnée par : 

m�	 = O1 − /�a .a ,nXaX  .                                              (2.18) 

 

Figure 2.5. Angle de diffusion ϑ dans le référentiel du centre de masse. 

 

La racine de l’équation m�	 = 0 est désignée par o. Elle représente la distance minimale 

d’approche montrée sur la figure 2.5. Le paramètre L figurant dans l’expression (2.17) est 

appelé paramètre d’impact. Il représente la distance entre l’atome cible et la direction de la 

vitesse initiale du projectile.  

Les points d’intersection des asymptotes du projectile et de l’atome cible ont pour abscisses 

�� et �� (voir figure 2.6) [8] : 

�� = S��Y] pY�]Z,� Aq�)rXW]��YZ  ,                                       (2.19) 
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�� = Lst5 _� − ��  .                                             (2.20) 

 

Figure 2.6. Trajectoires de deux atomes en collision dans le référentiel du laboratoire. 

 

2.3 Pontentiels d’interactions atomiques 

Le code Marlowe que nous avons utilisé pour simuler l’irradiation recèle six fonctions 

d’énergie potentielle. Il peut fournir des valeurs par défaut pour les paramètres de ces 

potentiels si l’utilisateur le désire. La souplesse du code permet même à l'utilisateur 

d’introduire son propre potentiel, pourvu qu'il soit décrit par une fonction analytique continue 

et dérivable. Nous allons dans ce qui suit décrire les deux potentiels de paires les plus utilisés 

dans les simulations de l’irradiation des matériaux utilisant la BCA. 

 

2.3.1. Potentiel de Molière 

C’est un potentiel coulombien écranté qui est développé pour rendre compte de la 

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

l’écrantage des charges positives par les nuages électroniques. Il est régit par l’expression [21]  

��	 = uQuX�X$ Φ T $�wV ,                                              (2.21) 
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où aM désigne le rayon d’écran et Φ est la fonction d’écran somme de trois termes en 

exponentielle [21] :  

Φ T $�wV = ∑ '�+,��y$ �w⁄  z�{�  ,                                (2.22) 

avec        

∑ '�z�{� = Φ�0 = 1.                                       (2.23) 

Les coefficients ci et di sont donnés par ci = (0.35, 0.55, 0.1) et di = (0.3, 1.2, 6.0). Ainsi le 

potentiel de Molière s’écrit : 

��	 = uQuX�X$ |0.35 +,-�.z a�w3 H 0.55+,-�.� a�w3 H 0.1 +,-�.�  a�w3�.           (2.24) 

Le rayon d’écran utilisé habituellement pour cette fonction est celui de Firsov. Il est lié au 

rayon de Bohr  aB  et aux numéros atomiques Z1 et Z2 des deux noyaux en interaction par 

l’expression [21] : 

tB�$A^c = �.���zg �1TuQQ X⁄ YuXQ X⁄ VX �⁄   (Å) .                                     (2.25) 

 

2.3.2. Potentiel de Ziegler-Biersack-Littmark 

C’est un potentiel coulombien écranté proposé par Ziegler, Biersack et Littmark. Suite 

à des calculs sur une large gamme de paires d’atomes (522 paires d'atomes), ils ont pu extraire 

une expression analytique pour un potentiel moyen de paires dit potentiel universel ou 

potentiel ZBL. La fonction d’écran Φ est composée de quatre exponentielles [21] : 

Φ T $��1�V = ∑ '�+,��y$ ��1�⁄  g�{�  .                             (2.26) 
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Les valeurs des coefficients ci et di sont ci = (0.028171, 0.28022, 0.50986, 0.18175) et 

di = (0.20162, 0.4029, 0.94229, 3.1998). Le rayon d’écran, aZBL, s’écrit en fonction de aB  , Z1 

et Z2  [21] : 

tu�� = �.���z �1uQ<.X�YuX<.X� .                                       (2.27) 

Le potentiel de paires ZBL s’écrit donc sous la forme : 

��	 = uQuX�X$ ∑ '�+,��y$ ��1�⁄  g�{� .                          (2.28) 

 

2.4 Perte d’énergie 

La perte d’énergie perpétuelle d’une particule énergétique traversant un milieu se fait 

essentiellement par deux mécanismes : les collisions élastiques et les collisions inélastiques 

[14]. Les collisions élastiques ou nucléaires se sont les collisions qui se produisent avec les 

noyaux du milieu alors que les collisions inélastiques traduisent l’interaction entre le 

projectile et les électrons atomiques du milieu causant l’excitation et l’ionisation de ces 

derniers.  

On définit le pouvoir d’arrêt linéaire (ou le pouvoir de ralentissement) du milieu pour 

le projectile comme étant la perte d’énergie de ce dernier par unité de distance parcourue dans 

le milieu. Il est dénoté par �−�� ��⁄  . Lorsqu’on rapporte le pouvoir d’arrêt linéaire à la 

densité atomique N du milieu, on parle de pouvoir d’arrêt atomique : 

� = �� T− �P�fV ��+�. '��/tsK�+� .                              (2.29) 

Le pouvoir d’arrêt massique est obtenu en rapportant le pouvoir d’arrêt linéaire à la masse 

volumique, !, du milieu :  

T− �P�fV� = �� T− �P�fV ��+�. '��m,�� .                            (2.30) 
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2 .4.1 Pertes d'énergie inélastiques  

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

propriétés du milieu et du projectile. Parmi les grandeurs physiques du projectile on trouve la 

vitesse 
. On distingue trois domaines de vitesse, définis par rapport à la quantité  �� ��� z⁄  où 

�� est le numéro atomique du projectile et �� est la vitesse orbitale de Bohr donnée par  

�� = +� �4i��ℏ ⁄  avec +  la charge élémentaire,  �� la permittivité du vide et ℏ la constante 

de Planck réduite : 

Le domaine 
 ≫ �� ��� z⁄  : le pouvoir d’arrêt linéaire d’un milieu de numéro atomique  ��, de 

poids atomique �� et de densité ! pour une particule lourde chargée est donné par la relation 

de Bethe-Bloch qui intègre les effets quantiques et relativistes [22, 23] : 

T− �P�fV� = ���� = ��g��<X���X uQX�X ���uXZX S�5 T� ���X�X� V − �5�1 − �� − �� − ��u − ��W ,   (2.31) 

avec : 

�� : la masse au repos de l’électron 

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

�� : le nombre d’Avogadro  

� ∶  � = 
 �⁄   où � est la vitesse de la lumière dans le vide 

CK : une correction introduite pour tenir compte du fait que les électrons de la couche K sont 

bien liés pour pouvoir être éjectés facilement  

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

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

perte d’énergie. 

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

lourdes chargées d’énergie cinétique de quelques MeV jusqu’à des centaines de GeV. À des 
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énergies plus hautes (TeV), la perte d’énergie par rayonnement de freinage (Bremsstrahlung) 

devient importante, et la formule doit être complétée par des termes supplémentaires. 

Le domaine  
 ≪ ��� z⁄ +� ℏ⁄   : Dans ce domaine, deux modèles fondés sur la méthode de 

l’approximation des collisions binaires sont, fréquemment, utilisés pour évaluer le pouvoir 

d’arrêt du milieu; le modèle de Lindhard, Scharff et Schiott (LSS) et le modèle de Firsov.  

 

Dans le modèle LSS, on assimile le milieu dans lequel se produit l’interaction comme 

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

traduisent par un transfert d’énergie au nuage électronique provoquant des vibrations 

thermiques au sein de celui-ci. Les calculs dans ce modèle mènent à l’expression suivante 

pour le pouvoir d’arrêt électronique [24] : 

T− �P�fV� = ���6 =  � �X��1uQ¢ £⁄ uXℰ<8uQX �⁄ YuXX �⁄ ?� X⁄ c¥1 .                 (2.32) 

Cette formule peut être réécrite en fonction de l’énergie cinétique du projectile si l’on tient 

compte de la relation entre celle-ci et la vitesse : 

T− �P�fV� =  ¦√� ,                                           (2.33) 

où  ¦  est une constante. Il est clair dans ce domaine de vitesses que la perte d’énergie du 

projectile croit avec son énergie. 

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

molécule durant le laps de temps de l’interaction. Cette interaction mène à des échanges 

électroniques qui nécessitent l’acquisition d’impulsion provenant de la collision. Le pouvoir 

d’arrêt linéaire dans ce modèle se calcule de l’expression [25] :  

T− �P�fV� = 5.15 . 10,�� � ��� H �� c¥1 .                          (2.34) 
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Le domaine des vitesses intermédiaires  
 ≈ ��� z⁄ +� ℏ⁄   :  dans ce domaine, il est difficile 

d’élaborer un modèle fiable pour déterminer le pouvoir d’arrêt du milieu. Sa valeur est 

approchée à partir de celles des deux autres domaines par une interpolation dont la forme est 

donnée par [21] : 

�6 = �611 H �6�; .                                             (2.35) 

 

2.4.2 Pertes d'énergie élastiques  

Pour les collisions élastiques entre le projectile et les atomes cibles et qui sont 

responsables de la production des défauts ponctuels, le pouvoir d’arrêt nucléaire d’un milieu 

est donné par [26] : 

T− �P�fV� = � j ("�( �(�§�¨�§y©   ,                                 (2.36) 

où " représente la section efficace de diffusion, ( désigne l'énergie transmise à l'atome 

collisionné et utilisée pour l’évincer de sa position et créer par la même occasion une lacune 

et (��) et  (��f dénotent, respectivement, l'énergie minimale et l’énergie maximale qui 

peuvent être communiquées à l’atome cible. Le calcul de l’intégrale (2.36) nécessite la 

connaissance de l’angle de déflexion qui dépend lui-même du potentiel interatomique 

modélisant l’interaction entre les atomes en collision. Lorsque le potentiel considéré est 

coulombien ; ��	 = �����+� 	�⁄  (	 étant la distance interatomique), le pouvoir d’arrêt 

nucléaire prend la forme [27] : 

T− �P�fV� = ����QuQXuXX���XP �5 T�§�¨�§y©V .                             (2.37) 

L’utilisation d’un potentiel écranté ��	 = �����+� 	⁄  Φ�	 t��⁄     (t�� étant le paramètre 

d’écran) donne pour le pouvoir d’arrêt l’expression [14] : 
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T− �P�fV� = 4i � ����+�t�� �Q��QY�X ª)«�« ��,«¬Q.�­ ,                (2.38) 

où  ® est l’énergie réduite donnée par : 

® = �X�QX��QY�X PuQuX�X ,                                         (2.39) 

avec le paramètre d’écran : 

t�� = �.g���TuQQ X⁄ YuXQ X⁄ VX �⁄ .                                       (2.40) 

Des calculs similaires utilisant le potentiel ZBL mènent à l’approximation suivante [20] : 

T− �P�fV� =  �.g��×��¬Q°uQuX�Q��QY�X 8uQ<.X�YuX<.X�? �)�® ,   (eV/(atome/cm2),             (2.41) 

avec  

�)�® = ± ª)��Y�.�z�z « � �«Y�.��z�� «<.XQXX£Y�.�²�²z «<.°       ® ≤ 30 ¦+�ª)«�«        ® > 30 ¦+� µ.           (2.42) 

L’énergie réduite est maintenant donnée par : 

® =  z�.�z �XuQuX��QY�X 8uQ<.X�YuX<.X�?  �.                                      (2.43) 

 

2.4.3 Perte d’énergie totale  

La somme des deux processus de la perte d’énergie, électronique et nucléaire, donne le 

pouvoir d’arrêt total du milieu pour le projectile qui le traverse : 

T− �P�fV = T− �P�fV� H T− �P�fV�.                                   (2.44) 

Les deux mécanismes de perte d’énergie sont en compétition et leur importance relative 

dépend à la fois des caractéristiques du projectile (énergie, masse, charge) et de la cible 

(masse atomique, numéro atomique,…). Toutefois il y a préférence de transfert de l’énergie 
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vers les électrons, vu que la densité électronique est beaucoup plus grande que la densité 

atomique dans les matériaux. Une estimation de l’énergie de coupure au-dessous de laquelle 

la perte d’énergie électronique dans les métaux est donnée par :  �∗ = �� �¦+��[13]. Ainsi, 

lorsque l’énergie cinétique d’une particule se déplaçant dans un milieu devient inférieure à sa 

masse exprimée en keV, la perte d’énergie par collisions élastiques devient le mécanisme 

dominant. On peut dire d’une manière générale, qu’à haute énergie, la perte d’énergie 

inélastique est prépondérante et qu’à basse énergie la perte d’énergie est presque 

exclusivement élastique (voir figure 2.7). 

 

 

Figure 2.7. Représentation schématique du pouvoir d’arrêt des ions dans la matière. 

 

2.5. Nombre de paires de Frenkel 

L’estimation du nombre de défauts ponctuels permanents produits dans une cascade de 

déplacements initiée par un primaire d’énergie cinétique donnée est une tâche de première 

importance dans l’étude des matériaux irradiés. À cette fin, de nombreux modèles théoriques 
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ont été suggérés. Parmi ces modèles, citons : le modèle de Kinchin-Pease (KP), le modèle de 

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

 

2.5.1. Modèle de Kinchin-Pease 

Ce modèle est basé sur les suppositions suivantes [20] :  

1- la cascade est décrite comme étant une succession de collisions binaires ; 

2- la probabilité de déplacement d’un atome qui acquiert une énergie supérieure à Ed est égale  

à 1 ; 

3- aucune énergie n’est consommée pour libérer l’atome cible de sa position ; 

4- pour � > �∗, la perte d’énergie est purement électronique et il n’y a aucun déplacement et 

pour � ≤ �∗, les collisions sont totalement élastiques ; 

5- le modèle de la sphère dure est utilisé dans les collisions ; 

6- les effets dus à la structure cristalline tels que la canalisation et la focalisation sont ignorés. 

 

Le nombre moyen de déplacements produits par un primaire d’énergie initiale � dans 

un matériau est donné, selon ce modèle par : 

���� =
·̧¹̧
º 0                       LN  � < ��1        LN    �� ≤ � < 2��P�P¼        LN   2�� ≤ � < �∗

P∗�P¼                    LN     � ≥ �∗
µ.                                 (2.45) 

La dépendance du nombre de paires de Frenkel produites à l’énergie du primaire est illustrée 

sur la figure (2.8).  



Chapitre 2 : Modèle de simulation 

 

 
 

51 

 
Figure 2.8. Nombre moyen d’atomes déplacés dans une cascade en fonction 

          de l’énergie du primaire selon le modèle de Kinchin-Pease. 

 

Les études sur les dommages induits dans les métaux irradiés ont montré une 

surestimation d’un facteur de 2 à 10 du nombre de défauts de Frenkel calculé à partir de 

l’expression (2.45). Les efforts consentis pour améliorer le modèle de Kinchin-Pease ont 

conduit au modèle de Norgett-Robinson-Torrens.  

 

2.5.2. Modèle de Norgett-Robinson-Torrens 

Le modèle proposé par Lindhard et al. [28] portant sur la partition de l’énergie du 

primaire entre les pertes électroniques et nucléaires a permis une transition en douceur entre 

les deux régimes de perte d’énergie et a mené au modèle de Norgett, Robinson et Torrens [29, 

30] : 

������ = 0.8 P¼�§�P �P¼ ,                                           (2.46) 
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où ���� est l’énergie disponible pour le déplacement atomique, c'est-à-dire l’énergie dissipée 

par collisions élastiques et menant à la création des défauts. Sa dépendance à l’énergie 

cinétique du primaire est donnée par : 

������ = P�Y=¿k��¿ ,                                        (2.47) 

avec 

·̧̧
¹
¸̧º

m��� = 3.4008 ��� �⁄  H 0.40244 ��z g⁄ H ��¦� = 0.1337 ��� �⁄ TuQZQV� �⁄
�� = T ZXPZQYZXV T �uQuX�XV

t = T² �X��� V� z⁄ �1OuQX �⁄ YuXX �⁄

µ,                     (2.48) 

où �� et �� sont, respectivement, les nombres de masse du primaire et de l’atome cible et t� 

est le rayon de Bohr.  

 

Des corrections sont apportés au modèle NRT en introduisant le coefficient d’efficacité du 

déplacement � de sorte que le nombre de paires de Frenkel permanents générés dans un 

matériau irradié par un primaire d’énergie cinétique  �  soit donné par la relation [31, 32] : 

��� = � ����.                                            (2.49) 

Le modèle NRT est généralement accepté comme le standard international pour estimer le 

nombre de défauts induits dans les matériaux irradiés. 

 

2.5.3 Modèle arc-dpa 

Le modèle arc-dpa (pour Athermal Recombination-Corrected  Displacement) a été 

proposé pour améliorer les résultats du modèle NRT modifié qui surestime le nombre de 
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défauts de Frenkel stables. Le nombre de déplacements permanents dans ce modèle est donné 

par [33, 34]: 

������� = Á 0                                                                     ���� < ��    1                                                 �� < ���� < 2 �� 0.8⁄�.��P¼ Â�$%�&������ . ����                   ���� > 2 �� 0.8⁄ µ ,     (2.50) 

où  Â�$%�&� désigne l'efficacité de génération de défauts donnée par l’expression : 

Â�$%�&������ = �,%�aÃ¼Ä���P¼ �.�⁄  Å�aÃ¼Ä� ����Æ�aÃ¼Ä� H '�$%�&� .                   (2.51) 

Les paramètres #�$%�&� et '�$%�&� sont tabulés [35]. Par exemple pour l’irradiation du platine, 

les valeurs de #�$%�&�, '�$%�&� et  ��  sont donnés dans le tableau 2.1 [34]. 

 

 

Tableau 2.1. Valeurs des paramètres #�$%�&�,  '�$%�&� et  �� [34] 

Matériau �� �+�  #�$%�&� '�$%�&� 

26 Fe 40 -0.568 0.286 

28 Ni 39 -1.006722 0.2268273 

29 Cu 30 -0.54799 0.1177 

46 Pd 41 -0.877387 0.1515293 

47 Ag 39 -1.063006 0.257325 

74 W 70 -0.564 0.119 

78 Pt 42 -1.1213135 0.1115884 

79 Au 43 -0.788966 0.1304146 
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3.1 Introduction 

Nous dressons dans ce chapitre les résultats de la simulation de l'irradiation du platine. 

Les calculs sont effectués moyennant le programme Marlowe basé sur le modèle théorique de 

l’approximation des collisions binaires. Après le calcul du rayon de recombinaison, et le 

nombre de paires de Frenkel permanentes, nous donnons le nombre d’atomes déplacés, et leur 

taux qui subsistent après la recombinaison. Nous établissons aussi la distribution spatiale des 

défauts ainsi que le volume de la zone endommagée par l’irradiation.  

 L’étude des caractéristiques des cascades de déplacements nécessite l’accumulation 

d’une grande quantité de statistiques vu que ces cascades sont des collisions atomiques qui 

ont un caractère aléatoire. Ainsi, nous avons simulé pour chaque énergie du primaire une série 

de 1000 cascades. Chaque cascade est initiée avec un atome du réseau lancé avec une énergie 

cinétique initiale bien déterminée. Dans ce type d’irradiation qui est dit interne, la direction de 

l’impulsion initiale de mouvement du primaire est choisie isotrope dans tout l’espace. Les 

collisions entre les atomes sont régies par un potentiel d’interaction atomique de paire. Le 

modèle de Debye est utilisé pour décrire les vibrations thermiques des atomes du réseau 

autour de leurs positions d’équilibre. Toutes les collisions avec un paramètre d’impact 

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

heurté est ajouté à la cascade s’il surmonte une énergie de liaison égale à l’énergie de 

cohésion du matériau (notée Eth). Dans un événement de remplacement, l’énergie de liaison 

considérée est Er, alors qu’elle est Eb pour un atome déjà déplacé auparavant et en position 

interstitiel. Tous les atomes en mouvement dans une cascade sont suivis tant que leur énergie 

cinétique est supérieure à l’énergie de coupure Ec.  
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3.2 Paramètres de simulation 

Le platine est un métal noble (avec l'argent et l'or) et de transition de numéro atomique 

Z = 78[1] et de masse atomique W=195.084 uma [2]. Il est de couleur blanche à gris-blanche, 

à reflet métallique, brillante. Il est malléable et très ductile. C'est aussi un élément rare et par 

conséquent précieux. Il est lourd de densité 21.45 g·cm-3(à 20 °C) [3, 4]. Il est un bon 

conducteur de la chaleur et de l'électricité. Son coefficient de dilatation thermique est proche 

de celui du verre. Il présente un point de fusion élevé de l'ordre de 2041.3 K [5] et une 

stabilité chimique hors pair. La structure cristalline du platine est cubique à faces centrées 

avec une constante du réseau t = 3.9242 Å  [6] (voir figure 3.1). 

 

 

Figure 3.1. Maille élémentaire du platine. 

 

Nous avons étudié des cascades de déplacements initiées par des primaires d’énergie 

cinétique 10, 15, 20, 25 et 30 keV. Pour chacune de ces énergies nous avons simulé 1000 

cascades. Lors du développement d’une cascade, les interactions entre les atomes du platine 

en collision sont modélisées par le potentiel universel Ziegler-Biersack-Littmark (ZBL) [7]. 

C’est un potentiel de paires de type répulsif dont l’expression pour l’interaction Pt-Pt est 

donnée par : 
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��	 = �Ê��Ê.gÊ$ ∑ '�+,��y$ ��1�⁄  g�{� ,                              (3.1) 

 

où les valeurs des coefficients ci et di sont ci = (0.02817, 0.28018, 0.50986, 0.18179) et 

di = (0.2016, 0.4029, 0.9423, 3.2). Le paramètre d’écran aZBL est évalué dans le programme à 

partir de la relation : 

tu�� = �.���z �1uQ<.X�YuX<.X� ,                                                   (3.2) 

avec t� le rayon de Bohr (t� = 0.529 Å). Pour l’interaction Pt-Pt nous avons 

aZBL = 0.08597 Å.  

La figure 3.2 illustre la variation du potentiel d’interaction atomique ZBL entre deux atomes 

de platine en collision en fonction de la distance qui les sépare. 

 

Figure  3.2. Potentiel d’interaction atomique ZBL entre deux atomes de platine.   
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Lors du développement d’une cascade, les énergies de liaison suivantes sont utilisées; 

pour le déplacement Eth = 5.84 eV [8], le redéplacement Eb = 0 eV et le remplacement 

Er = 0.2 eV. Pour l’énergie de coupure une valeur égale à celle du déplacement est utilisée. Le 

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

maximum  smax = 0.71 a. Les calculs sont faits pour une température du matériau de 300 K. La 

température de Debye du platine à la température ambiante est TD = 225.0 K [9]. Nous 

dressons sur le tableau 3.1 certaines propriétés importantes du platine. 

 

Tableau 3.1. Certaines propriétés du platine 

Symbole Pt 

Numéro atomique 78 

Masse atomique 195.084 ± 0.009 uma 

Point de fusion 2041.3  K 

Groupe 10 

Configuration électronique [Xe] 4f14 5d9 6s1 

Groupe de symétrie Fm3Ím (N° 225) 

Rayon atomique 135 pm 

Énergies d’ionisation 1re : 8.9588 eV 
 

2ème : 18.563 eV 
  

Masse volumique 21,45 g·cm-3 (20 °C) 

État ordinaire Solide 

Système cristallin 
 
                 Cubique à faces centrées t = # = ' = 3.9242 Å,  Î = � = Ï = 90° 

Point d’ébullition 4149 ± 20 K 

Conductivité électrique 9,66×106 S·m-1 

Conductivité thermique 71,6 W·m-1·K-1 

Energie de cohésion 5.84 eV/atome 

Température de Debye (à 298 K) 225.0 K à 300K 
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3.3 Détermination du rayon de recombinaison 

L’énergie communiquée au primaire est utilisée dans la création des lacunes et des 

interstitiels et l’excitation des électrons atomiques du milieu. Après l’épuisement de cette 

énergie, les lacunes et les interstitiels sont organisés suivant la distance de séparation lacune-

interstitiel en trois classes de paires de Frenkel. Le programme cherche la plus courte distance 

de séparation interstitiel-lacune dans la cascade, puis la distance suivante et ainsi de suite 

jusqu’à ce que tous les interstitiels et les lacunes produits soient appariés.  

Pour la première classe nommée “paires proches”, le site le plus proche de l’interstitiel 

est vide. Pour la deuxième catégorie, appelée “paires voisines”, le site le plus proche de 

l’interstitiel est occupé ou déjà apparié mais un site voisin est vide et non apparié. Toutes les 

paires restantes sont répertoriées dans la classe dite “paires distantes”. Les paires  “proches” et 

“voisines” sont considérées par le programme comme instables et ils ne sont pas comptés 

parmi les défauts permanents de la cascade. Dans les matériaux polyatomiques, la paire de 

Frenkel est dite « appropriée » si l’interstitiel est du type approprié pour occuper le site 

vacant, sinon la paire est dite « inappropriée ». Lorsque l’interstitiel est éjecté du site avec 

lequel est apparié, la paire est dite « corrélée ». Si non, elle est dite « non-corrélée » [10]. 

La figure 3.3 montre les lacunes et les interstitiels membres des paires de Frenkel 

distantes formés dans des cascades de déplacements initiées avec des primaires de 10, 15, 20, 

25 et 30 keV. Les résultats indiquent que le nombre de défauts ponctuels augmente en 

fonction de l’énergie cinétique du primaire. Il apparait, aussi, que les cascades n’ont pas une 

forme caractéristique bien définie et que les atomes en positions interstitiels sont immobilisés 

dans des positions éloignées du centre de la cascade. 
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Figure 3.3. Lacunes et interstitiels dans le platine irradié avant recombinaison. 
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À partir des coordonnées spatiales des lacunes et des interstitiels des paires de Frenkel 

distantes une fonction de distribution est construite. Cette fonction donne pour une distance de 

séparation lacune-interstitiel, rVI, le nombre de paires de Frenkel distantes dont la distance de 

séparation est supérieure à rVI. Un exemple de telle fonction est donné sur la figure 3.4 pour 

les paires distantes dans le platine irradié avec des primaires de 10, 15, 20, 25 et 30 keV. 

Toutes les courbes montrent une diminution rapide du nombre de paires de Frenkel dès que la 

distance de séparation interstitiel-lacune dépasse la valeur 1.25a. Ce comportement traduit le 

fait que la plupart des atomes en positions interstitiels ont terminé leur parcours très proches 

des sites vacants. 

 

 
Figure 3.4. Nombre moyen de paires de Frenkel distantes dans le platine irradié. 
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Bien que les méthodes de simulation de l’irradiation des matériaux qui reposent sur 

l’approximation des collisions binaires présentent des avantages précieux concernant la 

simplicité de la programmation, la rapidité des calculs et l’adaptation pour l’irradiation à 

hautes énergies mais leur inconvénient réside dans leur incapacité à tenir compte du 

phénomène important de la diffusion thermiques des lacunes et des interstitiels. En effet, la 

diffusion thermique des défauts ponctuels dans les matériaux permet le rapprochement des 

lacunes et des interstitiels et joue ainsi un rôle crucial dans le processus de guérison qui se 

produit dans la cascade. Les résultats établis des études effectuées sur plusieurs matériaux 

irradiés indiquent que le nombre de défauts ponctuels permanents est beaucoup plus faible 

que celui prédit par la simulation basée sur l’approximation des collisions binaires. Nous 

dressons dans le tableau 3.2, le nombre de défauts de Frenkel obtenu à partir des différents 

modèles présentés dans le chapitre précédent. Nous avons utilisé pour les calculs, les relations 

(2.45), (2.46) et (2.50). 

Tableau 3.2. Nombre de paires de Frenkel obtenu de différents modèles. 

 Modèles de calcul des Défauts de Frenkel 

Energie du primaire (keV) Modèle KP Modèle NRT Modèle arc-dpa 

1 12 8 2 

5 60 39 5 

10 119 77 9 

15 179 113 13 

20 238 150 17 

25 298 185 21 

30 357 221 25 

50 595 360 41 

70 833 496 56 

100 1190 696 78 
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Pour réduire la surestimation du nombre de défauts de Frenkel, un volume d’instabilité 

est introduit dans Marlowe [11 - 13]. Si la distance de séparation lacune-interstitiel est 

supérieure au rayon de ce volume d'instabilité, rV, appelé aussi rayon de recombinaison, alors 

la paire de Frenkel est supposée stable. Si non, on considère que la paire de Frenkel est 

instable et qu’il y a recombinaison entre la lacune et l’interstitiel. La recombinaison ainsi 

définie est athermique et isotrope. Le rayon de recombinaison dépend du potentiel 

d’interaction atomique utilisé [14]. Ce procédé permet, donc, la réduction du nombre final de 

défauts de Frenkel estimé par la BCA et de s’aligner sur les résultats obtenus par la 

dynamique moléculaire. 

 

 La connaissance préalable du nombre de défauts de Frenkel permanents permet le 

réglage des paramètres énergétiques de Marlowe et l’estimation du rayon de recombinaison. 

Dans le cas du platine irradié, nous avons établi le rayon de recombinaison de la manière 

décrite ci-après. Nous avons calculé du modèle arc-dpa (expression (2.50))  le nombre de 

défauts de Frenkel permanents pour les énergies du primaire 10, 15, 20, 25 et 30 keV. Les 

paramètres du modèle utilisés pour le platine sont donnés dans Ref [15]. La valeur de 

l’énergie seuil de déplacement est �� = 42 eV, alors que les coefficients #�$%�&�et '�$%�&�ont 

pour valeurs −1.1216135 et 0.1115884 respectivement. Nous utilisons Marlowe pour 

simuler des cascades de déplacements (1000 cascades) pour chaque énergie cinétique du 

primaire et pour différentes valeurs de rayon de recombinaison. De cette manière nous 

pouvons déterminer le rayon de recombinaison qui permet à Marlowe de donner le même 

nombre de défauts de Frenkel que le modèle arc-dpa. Les résultats des calculs sont dressés 

dans le tableau 3.3 et la figure 3.5.  
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Tableau 3.3. Nombre moyen de paires de Frenkel calculé par arc-dpa et Marlowe. 

 Nombre moyen de paires de Frenkel 

        arc-dpa Marlowe avec le potentiel ZBL 

Energie (keV) 

bÓÔÕÖ×Ó = −1.1216135   

cÓÔÕÖ×Ó = 0.1115884 

EÖ = 42 eV 

rÛ = 3.25 a rÛ = 3.75 a rÛ = 4.25 a 

10 9 11 9 7 

15 13 16 13 10 

20 17 21 16 13 

25 21 26 20 16 

30 25 30 24 19 

 

 

Comme le montre les résultats des différentes simulations, la concordance entre les 

nombres de paires de Frenkel obtenus de Marlowe et ceux du arc-dpa est trouvée pour le 

rayon de recombinaison 3.75a. 

 Il faut noter que les études des matériaux irradiés indiquent que le rayon de 

recombinaison dépend, en général, du potentiel d’interaction atomique utilisé dans les calculs 

[14]. 
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Figure 3.5. Ajustement du rayon de recombinaison. 

 

 

 L’obtention des coordonnées des lacunes et des interstitiels qui survivent à la 

recombinaison (c'est-à-dire les défauts ponctuels permanents) de Marlowe permet de 

visualiser la configuration finale de la cascade. La figure 3.6 illustre les cinq cascades 

obtenues dans l’irradiation du platine par des primaires d’énergie cinétique 10, 15, 20, 25 et 

30 keV. La comparaison de ces cascades  avec celles de la figure 3.3 montre clairement que la 

recombinaison permet d’enlever un grand nombre de défauts. 
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Figure 3.6. Cascades de déplacements dans le platine irradié après recombinaison. 
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3.4 Atomes de réseau déplacés 

La figure 3.7 schématise les histogrammes donnant le nombre moyen d'atomes de 

réseau déplacés du platine dans des intervalles de temps réguliers de 10 fs. Les cascades de 

déplacements sont obtenues pour les énergies des primaires 15, 20, 25 et 30 keV. Les quatre 

histogrammes ont la même allure. L’énergie du primaire est dissipée dans des collisions 

élastiques avec les atomes du réseau et des collisions inélastiques traduisant l’excitation des 

électrons atomiques. Le primaire déloge les atomes du réseau se trouvant le long de son 

passage. Les atomes secondaires déplacent à leur tour les atomes voisins et ainsi de suite. On 

enregistre, ainsi, un accroissement du nombre d’atomes déplacés. Cette tendance persistera 

tant que les atomes mobiles ont suffisamment d’énergie pour éjecter les atomes immobiles du 

réseau. Le maximum est atteint entre 80 et 100 fs du début de la cascade. Notons qu’à chaque 

événement de déplacement une énergie de 5.84 eV est consommée, alors qu’elle est de 0.2 eV 

pour l’événement de remplacement. La perte  perpétuelle de l’énergie cinétique des atomes 

mobiles fait que l’énergie transmise aux atomes cibles décroit avec le temps et le nombre 

d’atomes du réseau déplacés diminue jusqu’à ce qu’il n’y aura aucun déplacement. Les 

résultats de la simulation montrent que plus un primaire est énergétique plus il provoque de 

collisions et d’atomes de réseau déplacés. Par exemple, comme le montre le tableau 3.4, 

lorsque l’énergie cinétique passe de 10 keV à 20 keV le nombre d’atomes déplacés augmente 

deux fois. 
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Figure  3.7. Histogrammes d’atomes déplacés dans le platine irradié. 

 

Le tableau 3.4 regroupe quelques propriétés des cascades de déplacements 

développées dans le platine pour des primaires de 10, 15, 20, 25 et 30 keV. De l’énergie 

cinétique initiale donnée au primaire, environ 10% est perdue dans l’excitation des électrons  

du milieu. Le reste est disponible pour produire des déplacements atomiques. Dans ces 

déplacements, les nouvelles positions des atomes restent très proches à leurs positions initiales 

dans le réseau comme le montre le nombre de paires proches et voisines dans le tableau. Pour 

toutes les énergies, il y a environ 10% d’atomes déplacés du réseau qui constituent des 
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membres de paires distantes. Et la plupart des atomes déplacés des ces paires distantes ne 

survivent pas à la recombinaison. C’est environ 20% de ces atomes qui constituent des défauts 

permanents.  

 

Tableau 3.4. Quelques propriétés des cascades dans le platine irradié. 

 Energie du primaire (keV) 

 10 15 20 25 30 

Nombre de collisions 1533.11 2282.71 3026.07 3765.31 4495.74 

Nombre d’atomes de réseau déplacés 424.497 628.034 827.728 1027.28 1224.47 

Nombre d’atomes redéplacés 25.0590 40.2260 57.2190 73.9650 89.2010 

Energie inélastique perdue (eV) 764.469 1321.27 1935.81 2601.19 3293.02 

Energie disponible pour le dégât 9235.53 13678.7 18064.2 22398.8 26707.0 

Nombre de remplacements 74.1780 109.045 143.722 178.974 212.720 

Nombre total de paires proches 164.507 244.973 323.505 402.355 480.472 

Nombre total de paires voisines 53.749 80.509 108.125 135.331 161.444 

Nombre total de paires distantes 43.6080 63.8500 83.6800 103.235 123.324 

Nombre de paires permanentes 8.75100 12.5680 16.4160 20.2160 23.6820 

paires permanentes/paires distantes 20% 19.7% 19.6% 19.6% 19.2% 

 

3.5 Distribution spatiale des défauts 

Lorsqu’on examine la configuration finale des différentes cascades de déplacements 

illustrées sur la figure 3.6, et dont on a reproduit l’une d’elle sur la figure 3.8, on constate 

qu’elles ont une caractéristique commune. Bien que les collisions atomiques ont un caractère 

aléatoire, la disposition finale des lacunes et des interstitiels est semblable dans toutes les 

cascades. On trouve les lacunes regroupées ensemble et occupent majoritairement le cœur de 

la cascade, alors que les interstitiels sont expulsés vers l’extérieur et peuplent la périphérie de 

la cascade. Cette configuration des cascades de déplacements n’est pas spécifique au platine 
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irradié mais elle est observée dans tous les matériaux irradiés. Elle était d’ailleurs prédite par  

Seeger [16] et confirmée expérimentalement par microscopie ionique [17]. 

 

Figure 3.8. Distribution spatiale des défauts permanents dans une cascade de 30 keV dans le platine. 

 

3.6 Volume de la zone endommagée 

Lorsqu’un dispositif est exposé à un rayonnement constitué de particules énergétiques, 

des dégâts sont provoqués dans les matériaux composant ce dispositif. Le bon fonctionnement 

du matériel et l’estimation de sa durée de vie nécessite une évaluation de l’étendu des dégâts 

de l’irradiation. Il est donc précieux d’estimer le volume de la zone endommagée par la 

formation des lacunes et d’interstitiels. Cette zone n’a pas, en général, une forme géométrique 

régulière. Lorsqu’on simule l’irradiation d’un matériau, la morphologie des cascades de 

déplacements change d’une cascade à une autre comme conséquence au caractère aléatoire 

des collisions atomiques. Pour une étude fiable, nous simulons plusieurs cascades de 
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déplacements (dans notre cas 1000 cascades)

puis nous faisons une distribution des volumes pour extraire

endommagée. La méthode la plus utilisée 

méthode d’analyse en composantes principales 

cascade par un ellipsoïde construit à partir des positions spatiales des défauts ponctuels. Cet 

ellipsoïde est défini par les longueurs de ses trois axes principa

volume de la cascade est alors approché par le volume de l’ellipsoïde

technique ACP appliquée à chacune des 

distribution de volumes. 

Figure 3.9. Représentation de la méthode d’analyse en composantes principales.

 

La figure 3.10 illustre les distributions de volumes obtenues pour des primaires de 

30 keV. Nous constatons une 

On observe la formation de cascades plus volumineuses lorsque l’énergie du pri

augmente (voir tableau 3.5). 

volumes les plus élevés. Ce qui t

: Résultats et discussion 

(dans notre cas 1000 cascades), nous déterminons le volume de chaque cascade 

tribution des volumes pour extraire des informations sur la région 

la plus utilisée pour estimer le volume d’une cascade

méthode d’analyse en composantes principales (ACP) [16, 17]. Elle consiste à 

construit à partir des positions spatiales des défauts ponctuels. Cet 

défini par les longueurs de ses trois axes principaux (a0, b0, c

volume de la cascade est alors approché par le volume de l’ellipsoïde (

technique ACP appliquée à chacune des 1000 cascades, permet ensuite 

 

Représentation de la méthode d’analyse en composantes principales.

les distributions de volumes obtenues pour des primaires de 

une dépendance des distributions à l’énergie cinétique du primaire

observe la formation de cascades plus volumineuses lorsque l’énergie du pri

 Les distributions sont toutes asymétriques 

e qui traduit une grande variabilité.  
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le volume de chaque cascade 

des informations sur la région 

pour estimer le volume d’une cascade est la 

consiste à remplacer la 

construit à partir des positions spatiales des défauts ponctuels. Cet 

, c0) (figure 3.9). Le 

(V=4πa0b0c0/3). La 

, permet ensuite de faire une 

 

Représentation de la méthode d’analyse en composantes principales. 

les distributions de volumes obtenues pour des primaires de 10, 20 et 

dépendance des distributions à l’énergie cinétique du primaire. 

observe la formation de cascades plus volumineuses lorsque l’énergie du primaire 

asymétriques et étirées vers les 
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Tableau 3.5. Certaines caractéristiques des distributions de volumes dans le platine irradié. 

 Energie du primaire 

 10 keV 15 keV 20 keV 25 keV 30 keV 

Volume minimum �tz  29.8122 60.664 77.7961 108.2646 120.2536 

Volume moyen �tz  95.8692 145.5030 190.0471 242.7215 304.7881 

Volume maximum �tz  410.7993 525.8252 976.2325 1076.2248 2256.0241 

Classe modale �tz  50-100 100-150 150-200 150-200 200-250 

 

 

Figure 3.10. Distributions de volumes dans le platine irradié. 
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Le platine est un métal de transition, noble et précieux. Il possède des propriétés 

physiques et chimiques particulièrement attrayantes qui font de lui un matériau de choix pour 

plusieurs applications. Pour determiner le comportement du platine dans un milieu de 

radiation intense, nous avons simulé l’irradiation de ce matériau par le programme Marlowe 

qui est fondé sur le modèle de l’approximation binaires. Un grand nombre de cascades de 

déplacements  sont générées pour accumuler suffisamment de statistique pour déterminer le 

nombre de défauts ponctuels produits, leur distribution spatiale et le volume de la région 

endommagée par l’irradiation. Chaque cascade est initiée par un primaire lancé depuis le site 

du réseau avec une énergie cinétique qui varie de 10 à 30keV. Le potentiel de Ziegler-

Biersack-Littmark est utilisé pour modéliser les interactions entre les atomes du platine en 

collision. La perte d’énergie consommée dans l’excitation et l’ionisation des électrons du 

milieu est estimée par l’approximation de Owen-Robinson. Le rayon de recombinaison est 

ajusté dans Marlowe par utilisation du modèle arc-dpa. 

Les résultats obtenus indiquent que l’immobilisation de la plupart des atomes de 

réseau heurtés se fait dans un voisinage très proche des sites vacants. Il y a environ 20% de 

ces atomes qui constituent des défauts permanents. Les lacunes qui survivent à la 

recombinaison sont regroupées dans une zone centrale et elles sont entourées par les atomes 

déplacés dans des positions interstitiels. Les distributions de volumes témoignent d’une 

grande dispersion et une asymétrie prononcée qui s’étend vers les plus grands volumes.  

Enfin, par ce travail, nous souhaitons apporter une contribution dans l’étude de la 

production des défauts dans les métaux de transition irradiés. Les effets des défauts étendus  

sur les propriétés physiques et mécaniques du platine pourront faire l’objet de 

développements futurs pour améliorer davantage notre compréhension du comportement du 

métal lorsqu’il est utilisé dans un environnement radioactif. 
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Programme de calcul des défauts de Frenkel en utilisant le modèle arc-dpa 
 

Program arc_dpa 

REAL, DIMENSION(10) :: T 

REAL Me,Mt,nu,k,E1,E2,E3,E4,E5 

INTEGER arcdpa 

 

Me=0.511                    ! Energie au repos de l'electron 

Zt=78.0                       ! Numero atomique de la cible    

Zi=78.0                       ! Numero atomique du projectile   

AT=195.084                 ! Numero de masse de la cible    

Ai=195.084                  ! Numero de masse du projectile  

a_bohr=0.529             ! Rayon de Bohr 

Barcdpa=-1.1216135    ! Paramètre du modèle  

Carcdpa=0.1115884     ! Paramètre du modèle 

ED=42.0                     ! Energie du déplacement  

Mt=931.5*195.084      ! Masse de l'atome cible  

pi=3.14159265 

 

!  Les energies du primaire 

T=(/1000,5000,10000,15000,20000,25000,30000,50000,70000,100000/) 

 

E1=a_bohr*(9.0*pi**2/128.0)**(1.0/3.0) 

E2=sqrt(Zi**(2.0/3.0)+Zt**(2.0/3.0)) 

a=E1/E2 

E3=(32.0/(3.0*pi))*sqrt(Me/Mt)*Zi**(2.0/3.0) 

E4=sqrt(Zt)*(Ai+At)**(1.5) 

E5=Ai**(1.5)*(Zi**(2.0/3.0)+Zt**(2.0/3.0))**(3.0/4.0) 

k=(E3*E4)/E5 

 

write(*,'(//,15X," CALCUL DES PAIRS DE FRENKEL")') 

DO I=1,10 

   epsilon=(At*a*T(I))/((Ai+At)*(Zi*Zt*14.3996)) 

   Tadam=T(I)/(1.0+k*(3.4008*epsilon**(1.0/6.0)+0.40244*epsilon**(3.0/4.0)+epsilon)) 

   NRT=NINT((0.8*Tadam)/(2.0*ED)) 

   nu=((1-Carcdpa)/(2.0*ED/0.8)**Barcdpa)*Tadam**Barcdpa+Carcdpa 

   KP=NINT(T(I)/(2.0*ED))   

   arcdpa=NINT(nu*(0.8*Tadam)/(2.0*ED)) 

   write(*,'(2X,"E0=",F9.2,5X,"KP=",I4,5X,"NRT=",I4,5X,"arc-dpa=",I4)')T(I),KP,NRT,arcdpa 

ENDDO 

END 
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Nombre moyen d’atomes déplacés du réseau dans le platine irradié. 

 
Nombre moyen d’atomes déplacés du réseau 

Temps (fs) �� = 15 ¦+� �� = 20 ¦+� �� = 25 ¦+� �� = 30 ¦+� 

0 0 0 0 0 

10 4,579 5,045 5,407 5,82 

20 7,485 8,668 9,755 10,588 

30 12,843 15,057 17,317 19,221 

40 19,314 23,092 26,509 29,987 

50 25,979 31,768 37,159 41,932 

60 32,243 39,871 47,329 54,154 

70 36,786 46,581 55,378 63,821 

80 39,055 50,536 60,947 70,448 

90 38,789 50,78 62,613 73,22 

100 36,475 48,698 60,415 71,384 

110 32,023 43,795 55,303 66,326 

120 26,862 37,59 47,882 58,369 

130 21,529 30,941 39,919 49,318 

140 16,325 23,833 31,458 39,299 

150 12,248 17,898 24,148 30,816 

160 8,688 12,877 17,738 23,067 

170 6,055 9,011 12,645 16,85 

180 4,013 5,98 8,559 11,774 

190 2,576 4,104 6,095 8,335 

200 1,744 2,608 3,992 5,802 

210 1,13 1,776 2,691 3,977 

220 0,72 1,137 1,854 2,773 

230 0,543 0,785 1,265 1,973 

240 0,313 0,535 0,924 1,343 

250 0,253 0,391 0,618 1,047 

260 0,155 0,245 0,45 0,745 

270 0,106 0,21 0,346 0,564 

280 0,077 0,154 0,265 0,436 

290 0,046 0,131 0,221 0,374 

300 0,042 0,113 0,186 0,291 

310 0,029 0,1 0,16 0,241 

320 0,032 0,099 0,132 0,155 

330 0,029 0,077 0,096 0,141 

340 0,021 0,091 0,105 0,096 

350 0,02 0,086 0,069 0,081 

360 0,01 0,069 0,097 0,067 

370 0,016 0,067 0,073 0,059 

380 0,015 0,073 0,062 0,052 

390 0,017 0,054 0,059 0,03 

400 0,011 0,05 0,059 0,043 
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Nombre moyen de défauts de Frenkel distantes dans le platine irradié. 

 
Nombre moyen de paires de Frenkel distantes 

	¥� �t  �� = 10 ¦+� �� = 15 ¦+� �� = 20 ¦+� �� = 25 ¦+� �� = 30 ¦+� 

1 43,33 63,384 83,117 102,568 122,579 

1,25 43,087 63,016 82,567 101,931 121,766 

1,5 39,855 58,047 75,797 93,431 111,548 

1,75 31,673 45,98 60,285 74,021 88,453 

2 27,402 39,743 51,949 63,822 75,889 

2,25 23,073 33,485 43,691 53,532 63,56 

2,5 19,462 28,295 36,71 45,128 53,521 

2,75 16,779 24,319 31,734 38,975 46,074 

3 14,368 20,758 27,073 33,356 39,275 

3,25 12,736 18,415 24,096 29,66 34,943 

3,5 11,09 15,937 20,698 25,572 30,146 

3,75 9,879 14,182 18,468 22,808 26,778 

4 8,751 12,568 16,416 20,216 23,681 

4,25 7,785 11,229 14,75 18,11 21,239 

4,5 7,014 10,103 13,284 16,317 19,124 

4,75 6,277 9,1 11,911 14,632 17,179 

5 5,696 8,314 10,879 13,388 15,707 

5,25 5,122 7,477 9,789 12,093 14,149 

5,5 4,696 6,839 8,998 11,088 12,986 

5,75 4,194 6,205 8,174 10,031 11,876 

6 3,834 5,653 7,475 9,203 10,938 

6,25 3,516 5,191 6,869 8,386 10,007 

6,5 3,176 4,718 6,295 7,68 9,182 

6,75 2,91 4,345 5,807 7,095 8,508 

7 2,629 3,97 5,299 6,517 7,814 

7,25 2,427 3,639 4,896 6,062 7,24 

7,5 2,203 3,318 4,487 5,593 6,682 
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Coordonnées des lacunes et des interstitiels dans une cascade de 15 keV dans le platine irradié avant recombinaison. 

Coordonnées des lacunes Coordonnées des interstitiels 

x y z x y z 

3,5 0 -1,5 3,9253 -0,6036 -1,9254 

3,5 3 2,5 2,6967 3,4909 2,7399 

11 3 -4 10,1837 3,3553 -4,626 

4 0,5 -1,5 5,1037 0,698 -1,0133 

5,5 2,5 -3 6,0334 2,3998 -4,1724 

2,5 3 -0,5 1,9926 3,9672 -1,1977 

5,5 3 -1,5 5,5514 4,3019 -1,739 

2 -4,5 -2,5 0,9249 -5,0824 -1,8976 

2 2 -4 1,6321 0,9921 -3,1418 

3,5 3,5 -1 3,9672 3,9813 0,2222 

2,5 -5 -2,5 3,1265 -6,1277 -1,8805 

2 3 2 2,0017 3,98 3,1416 

3 1,5 7,5 3,7122 2,2089 8,7117 

2,5 2 -3,5 1,3877 0,8602 -3,3126 

11,5 3 -4,5 12,6678 4,1441 -4,385 

3 -3 1 1,739 -3,1239 -0,2303 

10,5 3 -3,5 10,3024 1,4817 -4,4734 

2 2,5 0,5 0,237 2,9929 0,5361 

2,5 2,5 -4 4,1659 3,3631 -3,9893 

1,5 -0,5 0 1,0405 -2,3722 -0,0346 

3,5 2,5 3 4,5665 4,0035 2,4332 

8,5 2,5 -2 10,094 2,9757 -0,9766 

2 2,5 2,5 0,4857 3,6622 2,986 

3,5 1,5 -3 4,5096 0,8652 -4,6363 

2,5 -2,5 -3 3,1071 -3,6262 -4,5753 

3,5 -3 1,5 3,0174 -3,9588 3,289 

3 -1 1 2,5026 -0,5055 2,9867 

2,5 -3 -2,5 0,8536 -3,6027 -3,6761 

3 3 -1 2,5159 4,807 -2,0638 

3 2 3 1,5239 2,0709 4,7829 

2,5 -1 -2,5 2,8278 -1,1451 -4,8733 

3,5 -2 1,5 5,0028 -3,2262 2,98 

2,5 -2,5 -2 4,4716 -3,8585 -2,4828 

3 2 -3 1,4973 4,0541 -3,1939 

0,5 1,5 2 -1,7467 2,4764 0,9491 

2,5 -2 -2,5 2,0047 -1,0375 -4,9959 

4 1,5 -0,5 6,5113 0,4036 -0,0121 

3 2 2 3,393 4,6124 2,8865 

8 2,5 -2,5 9,4789 2,0366 -0,1726 

9,5 3 -3,5 12,3313 3,0423 -3,0288 

2,5 2,5 -1 -0,0025 2,4985 -2,524 

3,5 2 -1,5 5,0356 3,7933 -3,4611 

3 -0,5 -1,5 3,1518 -0,884 -5,1214 

8,5 2,5 -3 7,6085 2,1006 0,5656 

3 2 -1 5,5905 4,6588 -1,149 

1 1,5 2,5 2,7312 1,0069 5,7606 

3,5 1 -0,5 6,2761 -0,5017 1,483 

3 2 -2 3,0108 5,4544 -3,5082 

2,5 1,5 2 3,0106 -1,6608 4,5182 

3 1,5 -0,5 6,3862 3,9598 0,0455 

2 1,5 0,5 1,4151 6,6258 -0,0405 

2 1,5 1,5 1,2712 1,5322 6,9765 

3 0 -1 0,3466 2,9256 -6,0018 

2,5 -0,5 -1 5,5096 -4,4989 2,9905 

1 0 0 1,9599 -6,8058 -2,497 

2 1 0 2,3707 4,5229 7,1585 

3,5 0,5 -1 2,49 2,4722 -10,0888 

1,5 0,5 0 12,4006 1,6609 -5,4959 

0 0 0 13,6916 3,4866 -3,9894 
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Coordonnées des lacunes et des interstitiels dans une cascade de 15 keV dans le platine irradié après recombinaison. 

Coordonnées des lacunes Coordonnées des interstitiels 

x y z x y z 

3 2 -2 3,0108 5,4544 -3,5082 

2,5 1,5 2 3,0106 -1,6608 4,5182 

3 1,5 -0,5 6,3862 3,9598 0,0455 

2 1,5 0,5 1,4151 6,6258 -0,0405 

2 1,5 1,5 1,2712 1,5322 6,9765 

3 0 -1 0,3466 2,9256 -6,0018 

2,5 -0,5 -1 5,5096 -4,4989 2,9905 

1 0 0 1,9599 -6,8058 -2,497 

2 1 0 2,3707 4,5229 7,1585 

3,5 0,5 -1 2,49 2,4722 -10,0888 

1,5 0,5 0 12,4006 1,6609 -5,4959 

0 0 0 13,6916 3,4866 -3,9894 

 


