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SIMULACAO DE DANOS E EFEITOS DA RADIACAO
EM MATERIAIS ESTRUTURAIS

Olexiy Kuznetsov

RESUMO

A caracterizagdio do comportamento dos materiais estruturais empregados no
ambiente de irradiagdo ¢ um dos principais elementos no projeto de reatores nucleares.
Varias instalagdes experimentais sdo usadas para simular os efeitos da radiagdo nas
propriedades dos materiais. Freqiientemente, as instalagdes disponiveis nio reproduzem, em
todos os sentidos, as condigdes da irradiagdo simulada e, portanto, sdo necessarios
procedimentos de correlagdo da irradiagdo para que os resultados obtidos nos experimentos
de simulagdo possam ser usados no projeto do reator. Neste trabalho sdo apresentados os
aspectos relacionados a simulagdo dos efeitos da radiagdo com uma revisdo critica dos
parametros de dano que sdo usados na correlagdo da irradiacdo. Por método de simulagio
computacional, estes pardmetros foram calculados para varios tipos de irradiagio com
néutrons e com ions leves (alfas e prétons) e também foram comparados. Os materiais
estudados sdo: agos AISI 304, 348L* e niquel. No trabalho sdo apresentados a metodologia
para implantagdo homogénea dos ions no material e também o programa computacional, em
Turbo Pascal, de simulagio da irradiagdo com néutrons. Os resultados obtidos podem servir

como referéncias quantitativas para experimentos de simulago planejados.



SIMULATION OF RADIATION DAMAGE AND EFFECTS
IN STRUCTURAL MATERIALS

Olexiy Kuznetsov

ABSTRACT

The characterization of structural materials behavior under irradiation is one of the
basic elements in nuclear reactor’s design. Various irradiation facilities are used to simulate
the radiation effects on material properties. Frequently, existing facilities do not, in all
respects, reproduce the irradiation conditions which are simulated. Therefore, procedures of
irradiation correlation are necessary, so that the obtained data from simulation experiments
can be used in reactor’s design. In the present work the relevant aspects of radiation effects
simulation and the critical review of damage parameters used for correlation are presented.
These parameters were calculated by computer simulation technique for various types of
neutron and light ions (protons and helium ions) irradiation and were also compared. The
investigated materials are AISI 304, 348L* stainless steels and nickel. The methodology of
homogeneous ion implantation into a material and a Turbo Pascal computer program for
neutron irradiation simulation are presented. The obtained results may serve as the

quantitative reference data for simulation experiments planned.
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1 INTRODUCAO

1.1 Problemas contemporineos do desenvolvimento da tecnologia

des materiais de uso nuclear

A energia nuclear ¢ considerada como uma das alternativas principais para a geragdo
de energia elétrica. Atualmente, cerca de 17% do total da geragdo de energia elétrica tem
origem nuclear, que tem sido fornecida principalmente por reatores térmicos a agua leve
(Light Water Reactor, LWR). O desenvolvimento dos reatores ¢ a melhoria do seu
desempenho operacional estio baseados fundamentalmente na escolha de materiais e

combustiveis adequados.

Tendo em vista que os materiais utilizados nos reatores nucleares estdo sujeitos a um
ambiente com altos niveis de irradiagdo, principalmente neutrdnica, temperaturas elevadas e
alta pressdo, a escolha destes materiais estd condicionada ao comportamento deles no
ambiente (irradiagdo, altas vazdes, pressGes, temperaturas, etc.) e é um dos pontos

limitantes no comportamento operacional.

Nas ultimas décadas, foram descobertos e estudados numerosos fendmenos fisicos
sob irradiagdo com particulas de alta energia e com campos eletromagnéticos de alta
freqiiéncia denominados como danos da radiagdo. Inchamento, fluéncia (creep) e
endurecimento por radiagio, fragilizagdo por radiagio de alta temperatura, transformagdes
da estrutura e de fase causadas por radiagdo, aceleragdo dos processos de corrosao,
fendmenos da superficie, tais como: erosdo, empolamento (blistering), escama (flacking),
arrancamento (spufering); tornaram-se objeto principal do estudo cientifico da fisica de

danos da radiagdo e da metalurgia fisica.

Até hoje, uma enorme quantidade de informago ja foi obtida sobre o comportamento
dos materiais estruturais dos reatores rapidos e térmicos. Parte significativa dos dados foi

conseguida diretamente nas condi¢des operacionais das instalagdes nucleares atuantes. Por



outro lado, os estudos teodricos nesta area auxiliaram a compreender a natureza fisica da
interagdo da radiagio com a matéria, os mecanismos de danos por radiagdo e levaram a
recomendagdes cientificamente fundamentadas para o desenvolvimento de novos materiais e
o aperfeicoamento dos materiais existentes. O trabalho realizado permitiu otimizar as
condigdes de operagdo das usinas nucleares, aumentar a eficiéncia e a seguranga delas.
Dentro de programas nucleares nacionais foram desenvolvidos critérios e normas de projeto
¢ execucdo das instalagdes, determinadas as condigdes de exploragdo e as exigéncias do

funcionamento para os materiais dos reatores em construgdo '

E necessario notar que os reatores do proximo século dependerio completamente do
desenvolvimento de materiais com propriedades adequadas ao ambiente de funcionamento
nestes reatores, o que faz com que as pesquisas nesta area sejam extremamente importantes.
Neste sentido, o projeto de construgdo do reator internacional experimental termonuclear
(International Thermonuclear Lxperimental Reactor, ITER) tornou-se um grande estimulo
no desenvolvimento da tecnologia dos materiais de uso nuclear. No ano de 1998 termina a

fase de projeto de engenharia e comega a construgio do reator 2,

Atualmente, na area dos materiais de uso nuclear é necessario resolver problemas -
chave que sdo: 1) a criagio de uma base de dados completa das propriedades dos materiais
usados e dos materiais em perspectiva de uso, irradiados pelo fluxo integrado dos néutrons
até 10” néutrons/cm? - 2)a adaptagdo dos critérios de projeto (design criteria) que ja
foram desenvolvidos, para as condigdes de funcionamento mais severas no reator
termonuclear (em particular, a determinagdo mais precisa das fronteiras de exploragdo
segura dos materiais como, por exemplo, as admissiveis concentragdes de hélio no
material’>®) ; 3) o estudo da influéncia das doses baixas e médias da irradiagio com néutrons
na degradagdo das propriedades dos materiais de vaso de pressdo dos reatores rapidos, em
particular, os estudos dos mecanismos de fragilizagdo intergranular de alta temperatura e do
trincamento atribuivel & corrosio sob tensio acompanhado pela irradiagio (Irradiation
Assisted Stress Corrosion Cracking, IASCC), sobre as quais ainda ndo se tem compreensio

completa "',

Varias instalagdes experimentais de irradiagdo tem sido usadas para a resolugdo dos

problemas citados acima'?. Suas capacidades s3o avaliadas do ponto de vista de producio



da dose de dano, do espectro dos atomos deslocados por choque primério, das taxas de
transmutagdo nuclear, em particular, a taxa de produgdo do hélio, junto com a
exeqiiibilidade do experimento controlado. Neste sentido, as técnicas da irradiagdo das
amostras com feixe i6nico tém certas vantagens em comparagdo com os experimentos
diretos nos reatores e sdo amplamente usadas no estudo de danos da radiagdo e na obtengdo
dos resultados experimentais. Infelizmente, devido a natureza diferente das particulas, os
dados da irradiagdo com ions nio podem ser usados como dados quantitativos de simulagdo
para irradiagio com néutrons. Fica claro que, mesmo usando as fontes de néutrons, é
necessario estabelecer uma metodologia para avaliar, nos materiais, os efeitos da radiagdo
em certas condigdes, freqiientemente ndo-realizaveis, usando dados acessiveis ou meios
acessiveis da irradiagdo’. Este problema de correlagio da irradiagdo também é uma tarefa

atual.

Com o desenvolvimento das técnicas computacionais, os modelos matematicos
mostraram-se adequados na analise dos processos de danos da radiagdo nos materiais. Os
trabalhos de simulagdo computacional revelaram-se tio proveitosos que dentro dos projetos
levanta-se a exigéncia de se antecipar todos os experimentos mais importantes em fisica de
danos da radiagdo pela analise computacional. Por enquanto, um problema ndo resolvido

. ‘ e ~ . - 114
nesta area € a criagdo de um modelo seguro da evolug@o da microestrutura do material **.

1.2 Objetivos e aspectos relevantes do trabalho

No IPEN, a Divisdo de Engenharia do Nucleo desenvolveu uma especifica¢do propria
para ago inoxidavel austenitico a ser utilizado como revestimento de varetas combustiveis
em reatores PWR". O aco desenvolvido, denominado 348L*, pode substituir com
vantagens o ago inoxidavel austenitico AISI 304 que € 0 mais comum. Portanto, para este
novo material, faz-se necessario um estudo tedrico e experimental sobre danos e efeitos da
radiagdo (néutrons). No entanto, o Brasil ndo possui um reator de teste de materiais com
alto fluxo de néutrons, onde sec possa irradiar amostras deste material. Pode-se contornar
este fato, utilizando-se uma tentativa de substituir néutrons por ions e correlacionar os

danos e efeitos no material para as diferentes particulas. Isto pode ser feito utilizando-se



protons e alfas de alta energia produzidos em Ciclotron. O IPEN e IEN dispdem de

Ciclotron que pode irradiar amostras deste material.

Um programa de irradiagio de amostras dos agos 348L* e AISI 304 com particulas
alfa e protons em Ciclotron foi iniciado pela Divisdo de Engenharia do Nucleo. Neste
programa, amostras serao caracterizadas antes de irradiar e depois da irradiagdo. Serdo
analisadas: propriedades fisicas (resistividade); propriedades mecanicas (tensdo de
escoamento, tensdo de ruptura, ductilidade, dureza, creep) e caracteristicas metalograficas

(microscopia optica e eletrdnica de varredura).

O objetivo deste trabalho é a simulagdo computacional dos danos da radiagdo dos
néutrons e dos ions nos materiais estruturais. Estrategicamente o trabalho obedece ao
esquema mostrado na figura 1. O esquema proposto inclui: estudo da fenomenologia da
interagdo dos ions e néutrons com a matéria;, determinagdo das caracteristicas basicas e
condigdes da equivaléncia da produgdo dos defeitos aos diferentes tipos de irradiagdo;
simulagdo computacional da irradiagdo com ions e com néutrons nas condigdes
equivalentes; analise comparativa dos resultados e, se for necessario, corre¢io dos
parametros da irradiagio com ions; extrapolagdo da microestrutura dos materiais nas

propriedades macroscopicas.

Irradiagdo com ions Irradiagdo com néutrons
Pardmetros da Pardmetros da
B irradiacio irradiacdo
v
Processos primarios Processos primarios
v A4

Evolugio da Evolugdo da

>

v

Analise comparativa

microestrutyra microestrutura
v P ."d d
Propriedades ropriedades
macroscopicas macroscopicas

Figura 1. Estratégia da simulagio computacional.



Esta dissertagdo ¢ a realizagdo da primeira parte deste plano. Sdo estudados os danos
da radiagdo nos agos inoxidaveis AISI 304, 348L* e em niquel sob a irradiagdo com
protons, ions de hélio e néutrons, sendo propostos os métodos de determinagdo dos
parametros basicos da irradiagio com ions e das caracteristicas de produgdo dos defeitos
sob irradiagdo com ions e com néutrons. Estas caracteristicas sio comparadas com o

objetivo de revelar melhores pardmetros da irradiagdo i6nica para simular os processos

primérios da irradiagdo neutrdnica.
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2 DANOS DA RADIACAO

Danos da radiagdo € um conjunto largo de processos fisicos de interagio da radiagdo
com os materiais, que leva & mudanga de suas propriedades com todas as conseqiiéncias
tecnologicas decorrentes. Aqui entram: as interagdes elasticas e inelasticas das particulas
incidentes com os atomos do solido, as cascatas das colisdes de atomo-atomo, a difusdo dos

atomos da matéria, os processos da evolugdo da estrutura defeituosa, a deformagio do

material e etc.

2.1 Desenvolvimento de danos da radiacao

Sob irradiagdo, os materiais sofrem diversas restruturagdes (transformagdes) internas.
As particulas incidentes excitam os subsistemas eletronico e atomico, o que leva a varias
perturbagdes com tempos de vida diferentes. Conseqientemente, ha mudangas das
caracteristicas macroscopicas, causadas por estas perturbagdes, que sdo diferentes por sua
duragio. De uma forma geral, de acordo com sua duragao, os efeitos da radiagdo podem ser
divididos em dois grandes grupos'®: 1) os efeitos que desaparecem depois da suspensao da

irradiacdo; 2) os efeitos que ficam depois da suspensio da irradiagdo.

Ao primeiro grupo pertencem, por exemplo, o aumento brusco local da temperatura,
a aceleragdo da fluéncia (creep) dos materiais, a migragido adicional dos defeitos causada
pelas ondas elasticas no cristal que surgem durante a recombinag¢do espontanea dos pares de
Frenkel instaveis, e alguns outros efeitos. O segundo grupo inclui os processos que se
referem as restruturagdes consideraveis do subsistema atdmico. Por exemplo: as diversas
violagdes da periodicidade da estrutura cristalina (produgdo dos defeitos), os processos de
transmutac¢io na matriz inicial como resultado das reagdes nucleares € as transformagdes de

fase nas ligas. E Obvio que para a relaxagdo destas mudangas, é necessario um tempo



consideravel de recozimento (anncaling) e, em alguns casos, como, por exemplo, nos

produtos de transmutagdo com baixa mobilidade, a relaxagdo é impossivel.

O quadro geral de danos da radiagdo ¢ apresentado pelo esquema da figura 2.

Estrutura do material L . _ | Irradiagdo
SR e - ;l R |

|
- Processos primarios
L

L

' Cascatas das colisdes |
de atomo-atomo
____________________________________ |
1
Cinética dos defeitos 1l

____________________________________ ﬂf“““""'“““‘“"‘““““““""‘““““

Formacgio da estrutura
defeituosa I
Mudangas das
propriedades
macroscopicas

Figura 2. O esquema dos estagios basicos de danos da radiagio dos materiais'":
I - o estagio dindmico; 11 - o estagio difusional; 111 - o estagio da evolugdo
da microestrutura.

2.1.1 Processos primarios

Os processos ligados a frenagem das particulas num cristal sdo detalhadamente

discutidos nos excelentes trabalhos dedicados a este tema '* .

Baseando-se nos dados experimentais e teoéricos existentes, o quadro do
desenvolvimento da cascata da irradiagdo, a partir do momento de produgdo do atomo
deslocado por choque primario (Primary Knok-on Atom, PKA) com a energia E, até a
produgdo das estruturas caracteristicas nesta area, pode ser apresentado pelo esquema

ilustrado na figura 3. O modelo ilustrativo deste esquema esta na figura 4.
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Crowdzon§ ¢ ‘ Atomos ‘ Atomos deslocados do | | Atomos espalhados do Atomos
atomos focalizados avnlio, \ : Aoy rion: ; A0 OF i
AR i canalizados tipo ndo oricntado tipo nilo oricntado canalizados
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T - o - ;777‘1—_-7‘» T :
| l l | ;
| .
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b { :
: | :
' i .
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L | ;
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] . .
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! Complexo das zonas enriquecida ¢ cmpobrecida

Figura 3. O esquema do desenvolvimento da cascata dos deslocamentos atdmicos no
a2l
cristal ="

A cascata dos deslocamentos comega pelo PKA4. Colidindo com os atomos da rede, o
PKA produz os atomos secundarios, os quais, por sua vez, ddo origem aos atomos
terciarios e etc. Parte da energia do PKA gasta-se nas substituigdes e nos deslocamentos
dos atomos, resultando na produgdo dos pares de Frenkel isolados. O restante da energia

gasta-se nas excitagdes eletronicas e na ionizagdo, e € absorvida pelo cristal como energia

! Crowdion é uma configuragdo unidimencional dos dtomos intersticiais (vide a figura 4).




9

térmica. Quando ha energias altas do PK4 (10*-10° eV) a area da cascata pode dividir-se em
sub-areas ou sub-cascatas. O tempo médio do desenvolvimento da cascata é 10" s. Os
defeitos produzidos durante este tempo, em resultado dos processos dindmicos (a
canalizagdo, a focalizagdo, as excitagdes eletronicas), levam ao aparecimento da distribui¢do
caracteristica das lacunas e dos atomos intersticiais e a criagdo da “zona esvaziada”. A éarea
ocupada pela cascata ou sub-cascata produzida tem o tamanho linear de ordem de 10 a
500A. Esta area atua como embrido na distribui¢do posterior dos defeitos e as suas
caracteristicas espaciais dependem da energia da particula incidente, da temperatura da

irradiagdo, da dose da irradiagdo, da estrutura defeituosa inicial e de alguns outros

parametros.
Par de Frenkel Colisdes Crowdion que
proximo substitucionais se propaga
Atomo deslocado I / dinamicamente
por choque primario < <{ N\ O O/S0 N\ O O O/0 O

VS ‘).\: PR
¢ )

o U U/
L/ (N N P .

AN,

Lacuna

Transferéncia da
. . R o/
energia via colisdes ——

focalizadas O}J J
O

<100> Zona de Atomo intersticial
empobrecimento

Figura 4. O modelo de danos da radiag@o, durante a colisio de um néutron com o

atomo da rede cristalina®.

A maioria das lacunas e dos atomos intersticiais que foi produzida no estdgio das
colisdes de cascata aniquila-se¢ ¢ o namero de pares de Frenkel sobreviventes constitui
apenas uma pequena fragdo do numero total dos deslocamentos. No caso das cascatas e
sub-cascatas produzidas pelos PKAs de alta energia, a alta concentragfo local dos pares de

Frenkel e, também, as temperaturas altas no volume da cascata levam a mais um efeito
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importante: a parte consideravel das lacunas e dos atomos intersticiais forma os
aglomerados primarios, clusters (cluster ¢ uma imperfeigdo da rede cristalina que é
constituida por alguns defeitos puntiformes do mesmo tipo). Os clusters primarios lacunares
formam-se na zona central da cascata e os clusters primarios intersticiais formam-se na
periferia da cascata. A simulagdo pelo método da dinamica molecular e os resultados
. S . c1m . ; . . 23-26 ;
experimentais indicam com toda evidéncia o carater atérmico desses processos™?°. Além
disso, a fragdo das lacunas fixadas nos clusters lacunares ndo é exatamente igual a fra¢do

correspondente nos clusters intersticiais.

Nos ultimos trabalhos dedicados a este assunto’” **, foi proposta a concepgio que
considera separadamente os deslocamentos dos atomos e a produgio dos defeitos. O

processo de produgdo dos defeitos € mostrado esquematicamente na figura 5.



REACOES INTRA-CASCATA

l Cascata de deslocamentos ’

|
U

. Témpera (quenching) da cascata;
... aniquilagdo e mistura—~

Cascata temperada

1

i

I

S

e —
PSSy —

\/"/Recombinag:ﬁo e aglomera%
intra-cascata -

e Defeitos sobreviventes

‘l Clusters imdveis

\ Evaporagio 3
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[— Clusters moveis
L

N SRS S—

’ ! Defeitos puntiformes moveis ’ ’ Clusters imobvelis estaveis
. B S

Figura 5. llustragdo esquematica do processo de produgdo dos defeitos nas condi¢des

de danos de cascata. Os blocos retangulares e ovais significam a
~ . H 27
configuragdo dos defeitos e dos processos respectivamente *'.
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2.1.2 Cinética dos defeitos

O estado termodindamico do material danificado é extremamente desequilibrado.
Todavia, a velocidade de transigio para o estado de equilibrio, ou pelo menos, para o
estado intermediario com energia livre menor depende da mobilidade (cinética) dos defeitos

e dos atomos do material.

Os experimentos de medida do coeficiente da resistividade das amostras irradiadas a
temperatura do hélio liquido durante o processo de recozimento isocrénico deram a

interpretagdo dos mecanismos de volta da estrutura ao estado de equilibrio.

A maior parte das pesquisas foi feita com cobre cujas curvas sdo consideradas como

prototipos. Na figura 6 € mostrada uma dessas curvas depois da irradiagdo com elétrons.

100 e
- Ll ___________________ Iy
80 |- R lC
: \
\
_ 6o H
=, ﬁ Ip
}
N 1
g 40 | \
3 |
\\\ ..........
20 | \]‘ I
\l::, _
- RN
0 1 . N P L .\¥"f“' s
T[K]— 20 100
e Sk o IR IV )

Figura 6. O esbogo da curva de recuperagdo isocronica para Cu que foi irradiado
pelos elétrons a 4 K. A resistividade elétrica é a propriedade de medida *.

As diferentes partes da curva foram denominadas como os estagios de I a V. Em

alguns estagios destacam-se, mais ou menos claro, subestagios. A percentagem da



recuperagdo (recovery) da resistividade no estagio dado e a presenga do proprio estagio nao
sdo iguais para os diferentes tipos de irradiagdo e os diferentes materiais. Por exemplo, o
estagio 1 ndo foi achado no Au, Cd e V; no Al e Pt, o recozimento acaba depois do estagio
111*; no resultado da irradiagdo com ions pesados de ~100 MeV e com néutrons rapidos de
Ni, Cu, Fe observou-se a redugio andmala do estagio 1°"°,

Sdo propostos dois modelos distintos para recozimento (annealing) dos defeitos: 1) o
modelo mono - intersticial ** (One-Interstitial Model, OIM), 2) o modelo bi - intersticial **
(Two-Interstitial Model, TIM). Apesar da maioria dos dados experimentais manifestarem a
favor de 7IM *> ¢, abaixo, é dada a descri¢io sucinta dos mecanismos propostos da

recuperagdo por ambos modelos.

O estagio 1, subestagios A.B.C:

Ambos modelos atribuem o recozimento nesses subestagios a recombinag¢do dos pares
proximos. A sobreposi¢do consideravel das distor¢des da rede leva a aniquilagdo dos
intersticiais com as proprias lacunas. Trés subestagios diferentes sdo ligados com a
existéncia de trés diferentes diregdes e distancias entre os defeitos. O grau de cinética da

~ 2
reagao” € 1.

Ambos modelos consideram a configuragdo do atomo intersticial em forma de haltere
como unica configuragdo estavel. TIM introduz a configuragdo metaestavel dos atomos
intersticiais que é crowdion e que existe apenas durante a irradiagdo. Nos metais que
revelam a migragdo ativada pelas baixas temperaturas ocorrem 0s processos de conversao

da configuragdo de tipo crowdion para a configuragdo estavel em forma de haltere.

O estagio 1. subestagio D:

OIM - a recombinag@o correlata (a recombinagdo durante a migragdo livre dos

intersticiais com as proprias lacunas); o comego de nucleagdo dos aglomerados intersticiais.

? Na teoria das taxas de reagdo, as mudangas nas concentragdes dos defeitos puntiformes dC de algnm tipo
que desaparecem migrando para os sorvedouros no intervalo de tempo dt sdo proporcionais a concentragdo

dos mesmos defeitos elevada a certa poténcia n (dC/dt ~ C"). Esta poténcia é chamada a ordem ou grau de
cinética da reagdo.



TIM - aniquilag@o dos pares crowdion-lacuna situados numa mesma linha; nucleagdo
dos “clusters difusionais” nos centros locais dos agrupamentos intersticiais via migragao e
captura dos crowdions. O crescimento dos clusters como resultado da jungio dos atomos

intersticiais proximos.
O grau de cinética da reagdo é 1.

O estagio 1, subestagio E:

OIM - recombinagio dos atomos intersticiais durante a migragéo livre com as lacunas

de outros 4tomos; a continuagdo de formacgdo dos clusters intersticiais.

TIM - aniquilagdo dos pares crowdion-lacuna ndo situados numa mesma linha; a

continuagdo de formagao dos clusters pelo mecanismo do estagio 1-D.

O grau de cinética da reagédo é 2.

O estagio

OIM - desintegragdo dos complexos atomo intersticial - atomo intersticial e o

crescimento dos clusters intersticiais.

TIM - restruturagdo dos “clusters difusionais” em anéis de discordancia. Os atomos
intersticiais adicionais podem ser absorvidos pelos c/usters intersticiais sob agdo do campo
atrativo elastico do cluster. Sob doses altas de irradiagdo, a grande probabilidade de
produgdo dos pares atomo intersticial-lacuna originados pelos diferentes eventos dos

deslocamentos leva a aniquilagdo desses pares e ao recozimento adicional.

O grau de cinética da reagao é 2.

O estagio 111

OIM - migragdo livre das lacunas e, através da ativagdo térmica, sua aniquilagdo com
0s atomos intersticiais nos clusters ou a reagdo das lacunas entre si com a formagio dos

clusters lacunares.



15

TIM - migragdo livre dos atomos intersticiais; aniquilagdo com as lacunas distantes ou
a formagdo dos pequenos clusters intersticiais; migragdo das bi-lacunas que se tornam

moveis sob essas temperaturas e aniquilagdo com parte dos atomos intersticiais.

O grau de cinética da reagdo € 2.

O estagio 1V:

OIM - dissolugdo dos pequenos clusters lacunares e intersticiais, crescimento dos

grandes aglomerados lacunares.

TIM - migrag@o livre das lacunas; aniquilagdo completa das lacunas e formagdo dos

grandes aglomerados lacunares.

O estagio V:

OIM e TIM - o recozimento da microestrutura formada nos estagios anteriores e

retorno ao equilibrio termodinamico.

Sob a irradia¢@o de alta temperatura, o processo da acumulagio e do recozimento dos
defeitos acontece simultaneamente. Esquematicamente o recozimento dos defeitos da

radiagdo ¢ apresentado na figura 7.

A conseqiiéncia principal desses processos é a mudanga das caracteristicas da
microestrutura (discordancias lineares, contornos de grio, anéis das discordancias e

cavidades formadas) e da microquimica ( distribuigdo do soluto, precipitados, estrutura de

fase).




16

Deslocamento dos atomos Transformagdes nucleares

l |

Geragdo das lacunas e dos
atomos intersticiais

Produgao dos produtos de
transmutagio

A 4
Difusido das lacunas.
Difusdo dos atomos

Redistribuigdo das constituintes
e dos produtos de transmutagdo

intersticiais

Sem a mudanga das propricdades.

/

AN

I

1

|

|

! .

' Com a mudanga das propricdadcs
I

i

3

eométrico e
da posigao;
criacdo dos
clusters

Figura 7. A esquema do recozimento dos defeitos da radiago 2.

Recombinagdo “Escoamen:to” paraos |[|Coalescéncia Segregacdo e | [Coalescéncia
das lacunas e defeitos extensos dos defeitos coalescéncia dos atomos de
dos atomos ' puntiformes do 0as e lacunas
intersticiais Os fluxos  [Os fluxos imesmo tipo
— iguais das diferentes das Formagdo dos | |Formagdo das

Amqullaqao dost llacunas e dos flacunas e dos Formagao dos recipitados. olhas de gas
defeitos atomos ptomos clusters Dissolugdo dos

intersticiais: [intersticials: (cavidades, brecipitados

recombinac;éops mudangas | |anéis de

de tamanho | iscordancia)




17

2.1.3 Formacio da estrutura defeituosa

A formagdo da estrutura defeituosa no material irradiado é um fenémeno

extremamente complicado que envolve numerosos mecanismos interativos.
Na figura 8 € mostrada a escala temporal da evolugdo dos danos da radiagdo.

Os fenémenos de longo prazo da irradiagdo sdo causados pela acumula¢do dos
fenbmenos de curto prazo da irradiagdo e o comportamento do material sob irradiacdo

sempre fica sob influéncia dos fendmenos de curto prazo.

A fenomenologia da evolugdo da microestrutura inclui o complexo de co-difusdo e
co-precipitagdo dos atomos de gas, dos defeitos puntiformes e dos constituintes quimicos.
A for¢a motriz principal da evolugdo da microestrutura é o fluxo liquido dos defeitos
puntiformes, que existe devido a assimetria de absorgdo pelos sorvedouros e devido ao

acoplamento deste fluxo dos defeitos puntiformes com os atomos do soluto.

O caminho da evolug@o da microestrutura é controlado pela combinagdo das variaveis
da irradiagdo e das variaveis do material. Ao primeiro grupo referem-se a temperatura, o
fluxo, o espectro energético, o fluxo integrado, a tensdo, o ambiente quimico e a historia
temporal destas variaveis. Ao segundo grupo das variaveis referem-se a microestrutura e
microquimica do material determinadas pelo processo de fabricagio (metalirgico e

termomecanico).

A descrigdo detalhada e discussdo do processo da evolugdo da microestrutura nos

.. - -40
materiais pode ser encontrada em numerosos trabalhos dedicados a este assunto®®™*.
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2.1.4 Propriedades dos materiais

Para os materiais dos reatores nucleares, além dos habituais requisitos de alta
resisténcia térmica, mecdnica e resisténcia & corrosio, requerem-se novas exigéncias
especificas ligadas a estabilidade destas propriedades aos efeitos da radiagdo.

A classificagdo funcional e os principais materiais utilizados estdo mostrados na
tabela 1. As propriedades gerais que sdo consideradas na sele¢do dos materiais de reatores

nucleares e a influéncia da irradiagdo nestas propriedades estdo reunidas na tabela 2%,

Tabela 1. Classificagao dos principais materiais do reator

CLASSIFICACAO FUNCAQ MATERIAIS PRINCIPAIS

Combustivel nuclear ETem a fungdo de conter os
relementos fisseis e férteis que irdo
iproduzir as fissdes da reagdo em
:cadeia

Urénio, pluténio , tério

Zircaloy, aco inox, ligas de
niquel

Moderadores :Tem a fun¢do de moderar a energia;Grafite, agua leve, 4gua
:dos néutrons produzidos na fissdo e:pesada, berilio
:também servem como refletores na'
iperiferia do nucleo do reator de!
:forma a minimizar a fuga de néutrons
do nucleo

cedem-

Absorvedores Tem a fung¢do de manter, de forma:Boro, cadmio, hafnio, indio,
(controlador) icontrolada, a reagdo em cadeia: prata, gadolineo
:dentro do nicleo reator :

Refrigerantes :Tem a fungdo de retirar o caloriHélio, CO,, agua leve, agua

:gerado no nucleo do reator devido:pesada, metais liquidos
_____________________________ as fissGes nucleares  i(NaK,Na)
Blindagem iTem a fun¢do de servir de barreiraiAgua leve, elementos de

ipara a radiagdo (blindar) de forma aimédio e alto nimero
;atenuar os efeitos desta sobre os:iatdmico (Pb, Fe, etc)
Ecomponentes estruturais ou o meioi

 exterior ao reator :




Tabela 2. Efeitos da radiagdo nas propriedades dos materiais.
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D) MECANICA
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Tempo de ruptura por
creep

Resisténcia a fadiga

-

PROPRIEDADE EFEITO DA RADIACAO | APLICACAO PRINCIPAL
A) NUCLEAR 5
Sec¢do de choque; diminui i material do combustivel
macroscopica de fissio ! : fissil
Reatividade diminui :desempenho do combustivel
Queima do combustivel | aumenta .desempenho do combustivel
B)FISICA e e
Resistividade elétrica aumenta :ﬂuxo de corrente
Susceptibilidade magnética diminui : geragdo de campo
Resistividade magnética diminui : magnético
(magnetoresistivity) ' ;
O)TERMICA e T
Condutividade térmica diminui ' transferéncia de calor por
Difusividade térmica diminui condugﬁo

aumenta ligeiramente

aumenta (material recozido)
varia com a temperatura de
tirradiag@o (material encruado)
aumenta (material recozido)
varia com a temperatura de
irradiagdo (material encruado)

aumenta
diminui
aumenta

aumenta

aumenta
aumenta

diminui
aumenta (alto ciclo)
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A formagdo da estrutura defeituosa nos materiais durante a irradiagdo tem como
conseqiéncia as mudangas das propriedades destes materiais. Com o tempo, essas
mudangas levam a degradagdo essencial das caracteristicas iniciais, especialmente, das
propriedades mecanicas do material. Diminuem-se a ductilidade e a tenacidade de impacto
(impact toughness) do material, aceleram-se os processos de corrosio, mudam-se os
tamanhos geométricos, etc (vide tabela 2). A partir de certo momento, o material cessa de
responder as especificagbes requeridas de operagdo e é necessario efetuar a troca, que é um

dos mais caros procedimentos na manutengdo do reator.

Tudo isto exige dos materiais empregados no ambiente da irradiagdo nio apenas
propriedades necesséarias, mas também que sejam suficientemente resistentes aos efeitos da

radiagdo.

2.2 Simulag¢io computacional dos danos da radiacio

A simulagdo computacional dos danos da radiagdo nos materiais pode ser usada tanto

para o estudo qualitativo como quantitativo dos processos envolvidos.

Existem duas areas maiores de simulagdo computacional dos danos da radiagdo: 1)
simulagdo de formagdo dos danos de cascata (estagio dindmico de produgdo dos defeitos);

2) simulagdo da cinética da evolugdo da microestrutura.

Nos estagios dinamicos de produgio dos defeitos, o problema central € a predi¢io do
nimero e da distribuicdo dos defeitos da rede cristalina como resultado da frenagem e do
espalhamento das particulas incidentes e de restruturagdo atérmica da cascata. Para isto, é
necessario achar, no sistema irradiado, a distribui¢do das particulas incidentes no espago,
em energia e no tempo. Este problema é tratado pela teoria de transporte e as distribuigdes
encontram-se via solu¢do da equagdo de transporte, freqiientemente chamada de equagio
de Boltzman. Em seguida, a energia depositada pelas particulas incidentes no material é
analisada para obtengdo da seguinte informagdo: 1) a energia perdida na ionizagdo durante o
golpe dos atomos na cascata, 2) a energia de dano (a energia perdida nos nicleos) e o

numero das lacunas produzidas na cascata de colisGes; 3) a energia de dano e o numero das
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colisdes sublimiares durante as quais ndo acontece o deslocamento do 4tomo da sua posigio

na rede cristalina, assim a energia € gasta nas oscila¢des da rede (fonons).

A técnica de simulagdo de Monte Carlo é a base para varios procedimentos de
transporte. Esta técnica tem certas vantagens sobre as formulagdes analiticas (vide por
exemplo o trabalho de Winterbon'’) baseadas na teoria de transporte. Ela permite o
tratamento mais rigoroso das colisdes elasticas, a consideragdo explicita da superficie ¢ das

interfaces, bem como a determinagdo facil das distribui¢des angulares e de energia.

A abordagem mais comum, para a solu¢do dos problemas de deposi¢io da energia na
matéria sob a irradiagdo com particulas energéticas, é a aproximagdo das colisdes binarias.
Nesta aproximagdo, a trajetoria da particula em movimento é construida como uma série de
colisdes binarias isoladas. A vantagem principal da aproximagdo das colisdes binarias é a

necessidade de pouca informagao para descrever o material.

Com o desenvolvimento das ferramentas computacionais necessarias, a simulagio por
método de dindmica molecular tornou-se o meio principal de estudo do desenvolvimento
espacial e temporal da cascata das colisdes gerada pelas interagdes das particulas
energéticas com o solido. Esta técnica soluciona as equagdes classicas do movimento do
conjunto dindmico das particulas que representam o sistema ao qual as condigdes periddicas
de contorno sdo aplicadas. A simulagio por método de dindmica molecular inclui
explicitamente os efeitos térmicos e é usada com grande sucesso no estudo da fase de

resfriamento da cascata® **.

A simulagdo da evolugdo da microestrutura dos materiais progrediu da teoria padrio

44
das taxas***

* (Standart Rate Theory, SRT) até a concepgdo de assimetria de produgio®®
(Production Bias, PB). O modelo de SRT foi formulado dentro da teoria de taxas das
reagdes quimicas com as equagdes correspondentes para a cinética dos defeitos. Neste
modelo, a produgdo dos defeitos é pressuposta: em forma das lacunas e dos atomos
intersticiais isolados, homogénea no espago e uniforme no tempo. Esta descri¢io da
produ¢do dos defeitos é correta apenas para danos da radiagdo produzidos via transferéncia
da energia perto do limiar dos deslocamentos, por exemplo, pelos elétrons de 1 MeV. No

caso de produgdo dos defeitos em forma das cascatas e subcascatas, como, por exemplo,

durante a irradiagdo com néutrons de fissao ou fusdo, os danos da radiagdo sdo produzidos
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em forma de defeitos puntiformes e dos clusters por isso, o SRT ndo descreve

adequadamente processos tais como: inchamento, fluéncia e crescimento por irradiagio.

O modelo de I’B representa de forma mais realista o processo de produgdo dos
defeitos, levando em consideragdo a formagdo e a aniquilagio dos clusters primarios, bem
como sua fungdo de sorvedouros e de fontes dos defeitos, demonstrando assim, a boa

concorddncia com os resultados experimentais **.

2.3 Cédigos computacionais

23.1  Programa TRIM

TRIMY (1Ransport of fons in Matter) é o programa que calcula frenagem e alcance
dos ions (10 eV - 2 GeV/amu) na matéria usando tratamento mecanico - quantico completo
das colisdes ion incidente - atomo do material. O calculo € feito muito eficientemente pelo
uso de um algoritmo estatistico, que introduz o caminho livre de percurso (free flight path)
entre as colisdes que depende da energia da particula, e depois faz a média dos resultados
de colisdes sobre o espago intermediario. Durante as colisdes, o ion e o atomo tém o
potencial de Coulomb efetivo incluindo interagdes de troca e correlagdo entre as camadas
eletronicas sobrepostas. O ion tem interagdo de alta distancia criando excitagGes eletrdnicas
e plasmon® dentro do alvo. Isto € feito pela inclusdo da descrigdo da estrutura coletiva
eletronica do alvo e a estrutura da ligagdo interatdmica, quando o calculo é iniciado. O
estado de carga do ion dentro do alvo ¢ descrito usando o conceito da carga efetiva, que
inclui a dependéncia da velocidade e blindagem de longo alcance devido ao mar coletivo

dos elétrons do alvo.

O programa aceita os alvos complexos feitos de materiais compostos de até oito

camadas, cada uma com material diferente. TRIM calcula a distribuigio tri-dimensional final

? Na teoria da frenagem cletrdnica, o alvo irradiado ¢ considerado como a colcgiio dos clétrons intcragentes,
ou scja, como plasma; ¢ as perdas da encrgia da particula incidente sdo atribuidas ao efeito de polarizagdo
dos clétrons ¢ a flutuagdo da densidade do plasma. As flutuagdes da densidade do plasma que se propagam
como as ondas longitudinais sdo chamadas plasmons
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dos ions e também todos os fendmenos cinéticos associados com a perda da energia pelo
ion: danos do alvo, arrancamento (sputtering), ionizagdo e produgio dos fonons. Todas as

cascatas dos atomos do alvo sdo detalhadamente seguidas.

2.3.2 Programa MARLOWE

MARLOWE ** ¢ um programa amplo de simulagdo das cascatas dos deslocamentos
atbmicos em varios solidos cristalinos que usa a aproximagdo das colisdes binarias para
construir as trajetorias das particulas. O tratamento do espalhamento atdmico usa o
potencial de Coulomb efetivo com a aproximagdo de Moliere para a fungo efetiva atdmica
de Tomas-Fermi. As perdas inelasticas sdo incluidas no programa usando a modificagdo da
teoria de Firsov. O procedimento de colisdes simultaneas, quando elas ocorrem, é usado.
Um modelo simples de vibragdo térmica é incluido, usando os deslocamentos dos atomos da
rede, distribuidos de acordo com a fungdo gaussiana. Para simular o desenvolvimento da

cascata no tempo, MARLOWE sempre segue a particula mais rapida para o instante dado.

O alvo pode ser perfeito ou pode conter lacunas, atomos intersticiais ou também
impurezas substitucionais nas posigdes especificadas. O cristal pode ter qualquer estrutura
descrita pelas coordenadas ortorrdmbicas e pode ter varios tipos de atomos. O alvo pode
ser policristalino ou amorfo, podendo ser constituido de varias camadas, cada uma com sua

propria estrutura.

MARLOWE analisa muitas propriedades da cascata gerada. A analise disponivel
inclui as distribui¢des de alcances dos atomos de recuo primarios, diregdes e distribuigdes
dos cumprimentos das seqiiéncias substitucionais, distribuigdes das separagdes dos pares e

outras informagdes detalhadas da cascata.

2.3.3 Programa MOLDY-CASK

MOLDY-CASK *' ¢ um novo programa de dinimica molecular para estudos de

deslocamentos da cascata de alta energia nos metais e ligas. O programa usa as capacidades
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de processamento vetorizado de supercomputadores CRAY-2 para determinagdo das forgas
¢ energias e, também incorpora o uso do potencial isotropico de muitos corpos que permite

estudar os efeitos da cascata nas ligas metalicas de transigdo.

O algoritmo vetorizado implementado aumenta muito a eficiéncia do tempo
empregado e torna possivel conduzir as simulagdes nos cristais que tém até um milhdo de
atomos. Conseqlientemente, as simulagdes podem ser executadas para cascata de energia
suficientemente alta para que se possa observar o colapso da cascata e interagoes

subcascatas.

2.3.4 Programa SPECTER

SPECTER * ¢ o programa de calculo simplificado de dano da irradiagio com
néutrons. As se¢des de choque de dano-energia do deslocamento por néutrons foram
calculadas na faixa de energia de 10 ' a 20 MeV. Os calculos foram feitos na grade da
energia de 100 pontos usando as segdes de choque da biblioteca ENDF/B-V*° ¢ o cédigo
computacional DISCS *'. O espalhamento elastico é precisamente tratado, incluindo a
distribuigdo angular do ENDF/B-V. O espalhamento inelastico considera ambas
distribuigdes, discreta e continua, ao nivel nuclear. As reagdes maltiplas (n, x n) usam a
técnica de Monte Carlo para deduzir a distribui¢io dos atomos de recuo do material. No
estado final, as reagdes (n,d) e (n,t) sdo tratadas como (n,p) e a reagdo (n,’He) é tratada
como (n,'He). Esta aproximag¢do ndo tem significagdo grande, pois os deslocamentos
causados pelas particulas carregadas (deiterium, tritium, *He) sdo habitualmente menos do
que 10% do total dos deslocamentos. Ao mesmo tempo, as propriedades quimicas dos
isotopos correspondentes sio iguais. A reagdo (n,y) e o decaimento B posterior sio
incluidos usando o tratamento de coincidéncia y-y, a correlagio angular, a correlagio f-
neutrino e a energia incidente do néutron. O modelo do Lindhard foi usado para o calculo

da energia disponivel para os deslocamentos nucleares a cada energia do atomo de recuo.

O usuario precisa fornecer apenas o espectro energético dos néutrons. SPECTER
calcula as médias pelo espectro dos deslocamentos, o espectro energético dos atomos de

recuo, a produgdo de gas e a energia de dano total.
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3  METODOLOGIA DO ESTUDO

3.1  Fundamentos fisicos dos experimentos de simulacio

Do ponto de vista do projeto de reatores, ha dois tipos de informagio que sdo
necessarios: as propriedades dos materiais sob as condigdes operacionais nominais € o
comportamento do material nas condigdes da sua capacidade limiar. A primeira informagdo
permite aos engenheiros calcular o comportamento dos materiais durante o funcionamento
normal e a segunda informagdo permite estabelecer os limites operacionais para os

materiais.

E claro que os resultados mais representativos do ponto de vista do comportamento
dos materiais podem ser obtidos somente em condigdes de operagdo do reator. Entretanto,
devido a certas razdes, as pesquisas dos mesmos processos da radiagdo nos reatores nio

permitem estabelecer claramente as tendéncias nos efeitos estudados. Estas razdes sao:

o diferengas por sua natureza e espectro de energia dos fluxos de irradiagio para

diferentes reatores;
e condigdes complicadas da metrologia da irradiagdo;

e cargas térmicas e mecanicas variaveis;
e dificuldade da pesquisa diferencial da contribuigio de numerosos fatores que

influem nos processos de dano.

Além disso, a irradiagdo dos materiais estudados diretamente nos reatores com 0s
fluxos dos néutrons necessarios exige um longo tempo do experimento € maiores despesas

materiais em comparagdo com os métodos rapidos da irradiagdo idnica em aceleradores.

Na realizag@o dos experimentos de simulagdo, a questdo principal é o estabelecimento
da metodologia de anédlise de danos e correlagdo da irradiagdo. Isto subentende uma

exaustiva analise dos efeitos da radiagdo & luz das diferengas no espectro dos PKAs, nas



27

taxas de transmutagdo e deslocamento que existem entre a irradiagdo que é simulada ¢ a
irradiagdo de simulagdo, e desenvolvimento dos procedimentos de transposi¢io dos dados

obtidos nas condigdes de simulagdo para serem aplicados nos projetos das instalagdes

nucleares e termonucleares.

Séo cinco itens na analise de danos e correlagdo da irradiagdo *>*'

I. Caracterizagdo do ambiente da irradiagio.

Isto inclui:

1) tipo das particulas incidentes que vai determinar toda fenomenologia da interagio

com a matéria;

2) espectro energético que ¢ diretamente relacionado ao espectro dos PKA4s;

3) fluxo que determina a taxa de produgio de danos;

4) fluxo integrado (fluence) para escalonar os efeitos da radiagao;

5) temperatura que determina todos os processos ativados por ela;

6) carga externa que junto com a irradiagdo causa a fluéncia do material mesmo

quando ndo € observada a fluéncia por temperatura,

7) composig¢do quimica, estado estrutural e de fase do material irradiado que sdo os

parametros procurados para os materiais suficientemente resistentes aos efeitos da

radiagdo.
11. Caracterizag@o do estado defeituoso nascente.
53, 54.

Os parametros basicos que foram propostos para caracterizar esse estado sdo

1) a taxa de produgdo dos defeitos:

do(E,,E
k- JaE, v(E,) TdEl-¢(El)—3(-(;E—2—ﬁ : (1)

Eg E1min

IOMIESLO NLCON/L BE ENERGIA NUCLEAR/SP IPEA
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2) a fungdo de distribuigdo dos defeitos pela energia dos atomos deslocados por

choque primario (Primary Knok-on Atoms, PKAs):

do (E,,E,)

: TdEl X (EI)T— ; (2

V(Ez)
K

P(Ez):

Emin

3) a taxa de produgao dos atomos de transmutagio:

Kp=Jar,-0(E) o, (E) ®
0

4) a fungdo de correlagdo das coordenadas de produgdo dos PKA4s:

G(r-T71")=

TdEJdE;.v(Ez)-v(E;)-p(Ez,f,E;,f') LI
E,

]
—
onde E, € a energia das particulas incidentes, E, é a energia dos atomos deslocados por

choque primario; E; . € a energia minima das particulas incidentes que pode criar PK4;

v(Ez) € a fun¢@o de dano;, ¢(E;) é o espectro normalizado da energia das particulas

incidentes; dE, ¢ a secdo de choque diferencial para colisio que tem atomo de
recuo em intervalo dE; a energia E; ; 6,(E)) é a se¢do de choque de formagdo dos produtos
das reagdes nucleares; p(E,, T, E5,T') € a fungdo de probabilidade de formagdo do
éa

PKA4 com energia E; em ponto T e do PKA com energia E % em ponto T'; | 5

energia do deslocamento.
HI. Caracterizagdo do comportamento de dano.

A eficiéncia da produgdo efetiva dos defeitos e dos clusters, a nucleagdo e o
crescimento dos defeitos secundarios , o comportamento das discordancias sob irradiagio, a
formagdo das cavidades, a estabilidade dos precipitados, os efeitos da microquimica e todos
os efeitos sinérgicos desses fendmenos sdo exemplos da caracterizagdo do comportamento

de dano.
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1V. Evolugio no tempo da microestrutura e microquimica.

V. Correlagdo microestrutura/microquimica - propriedade.

As principais etapas nos experimentos de simulagio podem ser formuladas da

seguinte maneira:

- analise de danos da radiagdo, que € simulada, conforme os itens acima (de I a V),

- indicagdo do ambiente da irradiagdo de simulagdo que fornece semelhanga melhor

nos efeitos da radiagdo, especialmente nos fendmenos que na escala do tempo de evolugio

dos danos sio de curto prazo;

- correlagdo das divergéncias de desenvolvimento de danos, relativamente da

irradiagdo simulada, com as propriedades finais.

As caracteristicas do estado defeituoso nascente (item 1l) podem ser aceitas como
sendo as caracteristicas confrontadas dos dois tipos de irradiagdo. As condigdes da
equivaléncia de dois tipos de irradiagdo serdo igualdades dessas caracteristicas. Mas, nos
experimentos de simulagdo, onde uma das principais tarefas é a diminuigdo do tempo de
obtengdo dos resultados, todas estas condi¢des sdo violadas. A primeira condi¢do contradiz
a propria idéia de experimento rapido; a violagdo da segunda esta ligada com a
particularidade de interagdo das diversas particulas com a matéria;, a terceira condig¢do
complica essencialmente o experimento, exigindo o uso do método de irradia¢gio com
multifeixe; a quarta condigdo ¢ violada na diferente geometria das cascatas produzidas pelos

ions. Por isto, foram formuladas e aprovadas experimentalmente as condi¢gbes mais

3522

“flexiveis” ““ | a saber:

1. Tgualdade da dose de danos (em deslocamentos por atomo, DPA):
D=o,Ft , (5)

onde F € o fluxo das particulas incidentes, 6y € se¢do de choque de produgio dos defeitos, t

¢ tempo da irradiag@do.
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2. Igualdade do coeficiente da similaridade Z, dos espectros de PKAs, a 1 (espectros

de produg¢do de danos):

Z= Tdfi2 -min[P,(E,). P(E,)] . (6)
E,

onde P, e P; sdo as fungdes de distribuigdo dos defeitos pela energia dos PKAs para

diferentes tipos comparados de irradiag@o.

3. Igualdade da relag@o entre a taxa de produgdo de produtos das reagdes nucleares e

a taxa da producido dos danos:

K, K, ° ™

onde K, , e K,; sdo taxas de produgdo dos produtos de transmutagdo e K, e K; sdo taxas

de produgdo dos defeitos para diferentes tipos comparados de irradiagio.

4. Similaridade na distribuigdo das areas primarias da cascata e aglomerados iniciais

por seu tamanho;

5. Similaridade nos processos de difusdo.
3.1.1 Deose da irradiacio

Uma variavel importante para escalonar os efeitos da radiagdo ¢ o fluxo integrado.
Mas o fluxo integrado ndo ¢ a medida adequada da capacidade das particulas para danificar
um material. As particulas, diferentes por seu tipo e iguais por sua energia, produzem na
rede cristalina quantidades diferentes de defeitos. Fisicamente, a medida mais justificada

para a dose de dano € o namero total dos deslocamentos por um 4tomo do material

irradiado (DPA),
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onde K € a taxa de produgdo dos defeitos; F; ¢ a densidade do fluxo das particulas tipo j;

op=K; /F; € se¢do de choque de producio dos defeitos.

Se soubermos o espectro das particulas incidentes e a taxa de produgdo dos defeitos
de irradiagdo com ions € com néutrons, é facil determinar o tempo da irradiagdo com ions

que corresponda ao fluxo integrado requerido dos néutrons.

Todavia, a comparagdo dos efeitos da microestrutura que se baseia apenas no
conceito do DPA ndo é uma boa aproximagio, pois esta grandeza ¢ calculada da energia
total depositada nas colisdes nucleares e ignora completamente a diferenga na distribuigio
espacial de produgdo dos defeitos. Apesar disso, para comparagdo dos efeitos da radiagdo

em dois espectros de PKAs similares o nimero de DPA ¢é razoavelmente bom parametro de

~ 2
correlagdo”® .

3.1.2  Grau de similaridade dos espectros de PKAs

Uma caracteristica da irradiagdo extremamente importante é o espectro energético
dos PKAs produzidos. Dele depende fortemente a estrutura defeituosa do material que se

forma durante a irradiagdo e, conseqilentemente, as propriedades deste material.

Foi proposta ** a fungdo de densidade de probabilidade de produgio do defeito por

PKA com energia T sob irradiagio com particulas tipo j como sendo a caracteristica mais

conveniente de formagdo dos defeitos a ser confrontada:

do.
()
P;i(T)= E, do. > &)
Cry( o
1J: dT W(T'){ e )

onde v(T) € fungdo de dano; E, € energia do deslocamento; B, ¢ a energia maxima do

PKA. Grandeza <do(T,E)/dT> ¢ espectro dos PKAs e encontra-se da equagdo
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TdE(D(E) dG(T E) , (10)

min

(at )=,

onde E € a energia das particulas incidentes, ®(E) é o espectro energético das particulas
do(T, %)

que produz PKAs no volume irradiado; 4t € se¢do de choque da produgido do PKA

com energia T em dT.

O espectro energético das particulas incidentes, ®(E), também depende da distancia

percorrida no material. Portanto, a expressao (9) pode ser escrita como

do(T E)

\T) TdE(I’(E X)
P,(T,x) = Eain . (11)

T ar vy Taeate, )d"(T 22

E “d E “min

O coeficiente da similaridade dos espectros de PKAs de dois tipos de irradiagdo € a

area de superposigdo de duas figuras, limitadas pelas curvas P; e P; ,

E
Zi;(0="1dT min[p, (T,%), P;(T, %) . (12)
Ey

Esta grandeza mostra qual fragdo dos atomos deslocados foi produzida nas condigdes
similares ¢ toma valores de 0<Z<1. O valor Z = | corresponde a similaridade ideal.
Variando o tipo de irradiagdo e de espectro ®(E) que, por sua vez, é determinado pela

energia das particulas incidentes, pode-se indicar as melhores condi¢des da similaridade.

3.1.3 Relacdo entre as taxas de produciio dos defeitos e produtos das

reacoes nucleares

Sdo dois tipos basicos de interagdo dos néutrons com os atomos do material que

resultam nos efeitos macroscopicos de danos da radiagdo: 1) deslocamento dos atomos, que
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cria os defeitos intersticiais e lacunares; 2) transmutagdes nucleares, que resultam na criagio
de elementos de impureza, dos quais o mais importante é o hélio.

As taxas altas de produgdo do hélio vao acelerar a nucleagdo das cavidades que pode
levar a um nivel inaceitavel de inchamento. Mais ainda, as taxas aceleradas de producdo do
hélio vao levar a maiores fluxos de hélio para contornos de grdo, o que causa fragilizagio
via nucleagio e crescimento das bolhas nestes contornos de grdo. A influéncia do hélio na
evolugdo da microestrutura efetua-se das seguintes maneiras: o hélio pode alterar as taxas
de recombinagdo, aprisionando as lacunas e/ou os atomos intersticiais, e também pode

mudar a fragdo relativa dos diferentes sorvedouros®®

A taxa de producdo do DPA, a taxa de produgdo do hélio e a razio He/DPA sio
parametros de grande importdncia na correlagio dos efeitos da radiacdo. Contudo, a
dependéncia dos processos da radiagdo desses pardmetros ndo & simples. E bem conhecido
que, para as taxas similares de danos, as diferengas na razao He/DPA levam a mudangas
consistentes na microestrutura irradiada ** . Ao mesmo tempo, foi mostrado que nio ha
variagbes sistematicas no fluxo do hélio para contornos de grao e na microestrutura
resultante das bolhas nos contornos de grio com variagio da razio He/DPAY
Evidentemente, o fornecimento da razdo He/DPA nos experimentos de simulagdo, que ¢é
similar a razdo esperada no reator, ndo € equivalente para a taxa de produgdo do hélio
examinada. Entretanto, a informagio sobre a influéncia do hélio na microesrutura, que é
obtida pela variagdo da razio He/DPA tanto por meio de varia¢do de taxa de DPA como de
taxa de produgdo do hélio, pode ser muito util para examinar os efeitos do hélio nos

experimentos de simulagéo.

As taxas de produgdo dos defeitos Ky , e do acamulo de produtos das reagdes

nucleares K,,, , na espessura do material calculam-se com o auxilio das seguintes equagdes:

E
Ky = r;n(")E)' f(E)dE (13)
0

£,
Kprn = J“;-prn(xJ-:‘)' f(E)dE > (14)
0
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onde f(E) € o espectro da energia dos ions incidentes; o, (x,E) é a se¢do de choque de

produgdo dos defeitos; oym (x,E) € a segdo de choque de formagdo dos atomos de

transmutag¢ao.

3.1.4  Distribui¢io das areas primarias da cascata e aglomerados

iniciais por seu tamanho

Estudos experimentais € por simulagdo computacional mostram que, no caso da alta
energia dos atomos de recuo, 2 - 200 keV ** ** | os danos gerados de uma cascata sio
altamente localizados no espago. Isto resulta na grande eficiéncia de formagdo dos clusters
de ambos tipos : clusters lacunares e intersticiais. Junto com a assimetria da produgdo
(production bias) e a assimetria de aniquilagdo (anihilation bias) na faixa das temperaturas

. ~ . . ~ . 27
do inchamento, este fendmeno contribui fortemente na formagao das cavidades®’.

Infelizmente, ndo existe um pardmetro Gnico que descreva adequadamente todos os

processos da irradiagdo induzidos por defeitos, que podem ocorrer sob as condigdes de

danos de cascata.

Os seguintes pardmetros foram propostos ** como mais importantes, especialmente

para modelos avangados de danos da radiagio:
- fator da mistura do deslocamento (Displacement Mixing Factor, DMF),
- fragdo dos defeitos agrupados (Cluster Defect Fraction, CDF, ),

- fragdo dos defeitos pontiformes isolados (Isolated point Defect Fraction, IDF, ).

Estes parametros sdo definidos como a fragdo dos deslocamentos produzidos pelo
PKA4 isolado, calculados com o auxilio do modelo NRT ® (denominado pelos nomes dos
autores, Norgett, Robinson, Torrens). Este modelo é uma versio modificada do modelo do

Kinchin e Pease e, em geral, aceito como um padrio internacional para calculo dos

deslocamentos nos materiais irradiados.
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DM ¢ definido como o numero das substituigdes, em relagdo ao NRT-

deslocamentos, que ocorreram durante as fases de colisio e de témpera da cascata.

CDF, , é definida como a parte dos defeitos, em relagdo ao NRT-deslocamentos, que
“sobreviveu” a recombinagdo correlata na cascata e inclui os clusters moveis como, por
exemplo, bi-intersticiais e bi-lacunares, e os clusters maiores, imoveis. Subscritos ‘97 e“v”

significam que esta fragdo em geral nio é igual para as intersticiais e lacunas.

IDF; € definida como a parte dos defeitos, em relagdo ao NRT-deslocamentos, que
“sobreviveu” a recombinagdo correlata na cascata e inclui as monolacunas e

monointersticiais.

Estes pardmetros dependem fortemente da energia do PKA e, em principio, podem
servir como caracteristicas confrontadas de dois tipos de irradiagéo. Entretanto, a analise de
produgdo dos defeitos sob as condigdes de danos de cascata tem que incluir estabilidade
térmica e mobilidade dos clusters, junto com a possibilidade da re-dissolugdo em cascata
dos clusters existentes. Infelizmente, até agora, a magnitude da fragdo dos clusters mébveis

lacunares e intersticiais ndo é conhecida.

Para comparar a eficiéncia de produgdo dos clusters sob varios tipos de irradiagdo
usam-se a fragdo dos PK4s produzidos com energia menor do que T e a fragdo dos defeitos

: . 61, 62
produzidos por todos os PKA4s com energia menor do que T .
A primeira grandeza determina-se pela expressio,

Fy= L | o

T 15
Kl (15)
d

d e dor
onde (d—¥> € o espectro dos PKAs (vide a equagio 10), 6= r(ﬁ>dT ¢ a segdo de
Ed

choque total de produgdo do PKA, E4 é a energia do deslocamento e T.. é a energia

maxima possivel do atomo de recuo.

A segunda grandeza determina-se pela expressio,
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JLP(T')dT'

W(T) = 5o | (16)
]uP(T')dT'
Fy

onde P(T) € a fungao de densidade de probabilidade de produgdo do defeito por PK4 com

energia T (vide a equagdo 9).

Como o nimero médio dos pares de Frenkel N produzidos pelo PKA é a fungdo tnica
da energia T, as F(T) e W(T) podem ser convertidas para F(N) e W(N). Desta maneira, a
fungdo F(N) representa as fragdes dos clusters de todos os tamanhos menor do que Nea
fungio W(N) representa as fragdes dos defeitos que constituem os clusters de todos os
tamanhos menor do que N. Contudo, as fun¢des F(N) e W(N) ndo refletem o fato de
particdo da cascata em algumas subcascatas espacialmente separadas, no caso de alta
energia do atomo de recuo, e ndo ddo na forma quantitativa a distribui¢do dos clusters dos

defeitos pelo seu tamanho.

Recentemente, foi proposto um procedimento de estimativa da formagdo dos clusters
dos defeitos, nos materiais irradiados com néutrons ** . Este procedimento baseia-se na
estimativa da fun¢do de probabilidade para o PKA, com energia E,, criar n clusters dos
defeitos num evento de cascata isolado P(n,E,), em experimentos de irradiagdo com ions.
Usando esta fungiio e espectro energético dos PKAs, W(E,), produzidos pelos néutrons, a
distribui¢do dos clusters dos defeitos sob irradiagdo com néutrons pode ser avaliada da

seguinte expressio:
JW(E,)P(n,E,)dE, , n=1,2,3, .. (17)

Mas este procedimento subentende a auséncia da intera¢io entre as cascatas e o efeito

da interagfo intercascata exige analise adicional.
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3.1.5 Temperatura da irradiaciio

s
4
34

A condigdo necessaria para similaridade da mudanga do estado estrutural e de fase do
material, durante a irradiagio no reator e no acelerador, ¢ manter a similaridade dos
processos de difusdo. As taxas de produgdo dos danos no acelerador sio aumentadas em 2

a 5 ordens de grandeza, o que leva a violagdo na similaridade dos processos de difusdo com

1 as condigoes do reator.

Os efeitos basicos ligados ao aumento da taxa de danos sdo: o deslocamento (shift)
pela temperatura da dependéncia inchamento-temperatura, a dispersdo da estrutura porosa,
o aumento da estabilidade térmica das cavidades e anéis lacunares, as mudangas nos
processos de transformagdo de fase (segregacgido, estabilidade do soluto solido, dissolugdo

dos precipitados, ordenagdo-desordenagio).

Para a reprodugdo do inchamento nos materiais, durante o experimento de simulago
com a taxa de produ¢do dos defeitos aumentada é necessario o ajuste da temperatura em
relagdo a temperatura de operagdo do reator. Este ajuste é causado pela necessidade de
: conservagdo da relagdo entre a taxa de produgdo dos defeitos e a taxa de absorg¢do deles
4 pelos sorvedouros, para que se possa reproduzir o nivel de satura¢do dos defeitos da

irradia¢@o que € simulada.

No caso, quando a difusio ¢ controlada por um mecanismo qualquer, com energia de
ativagdo E,, ¢ necessario aumentar a temperatura no experimento de simulagdo em

~ ~ 04
comparagao com a temperatura de operagdo do reator na grandeza AT** |

18
T g Ing , (18)

onde K; e K, sdo as taxas de produgiio dos defeitos no caso de irradiagdo com ions e com

néutrons respectivamente. A expressdo mais rigorosa, aplicavel para diferentes regimes do

. ~ . . 65
inchamento foi deduzida por Mansur®.
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A associagdo da mudanga da temperatura nos experimentos rapidos de simulagio com
o ajuste da temperatura que € necessario para reproduzir o inchamento pode servir como
boa aproximagdo para simular a evolugdo da microestrutura. Em favor disso, atestam a
forte correlagdo do inchamento com a formagio de fases induzidos por radiagio™ e a

mesma densidade aproximada das discordincias nos experimentos de simulagdo em

comparagdo com 0s experimentos no reator °°.

Entretanto, alguns aspectos ligados ao deslocamento da temperatura precisam ser
considerados. Os parametros da irradia¢do, tais como temperatura e taxa de dano, nas
condig¢des de dano de cascata tém grande influéncia na taxa efetiva dos defeitos produzidos
que contribuem na precipitagdo dos mesmos, e na densidade dos sorvedouros'™ 2 _ Isto vai
influir no ajuste da temperatura. Além disso, nos materiais com varios componentes, o

mecanismo de difusdo caracteriza-se pelo espectro das energias de ativagio.

A pratica mostra® que atingir as condigbes da similaridade dos processos de difusdo é
um problema bastante complicado e é indispensavel uma teoria, fundamentada fisicamente,

para tal correlagio.

3.2 Irradiagdo com néutrons

3.2.1 Programa NOBL

Para obter as caracteristicas basicas da irradiacdo com néutrons foi criado o programa

NOBL. A descrigdo e a fonte do programa NOBL sio dadas no apéndice.

O programa NOBL ¢ o cédigo de Monte Carlo, tridimensional, de transporte dos
néutrons através do material multicomponente. O objetivo principal do programa é o
calculo das energias, coordenadas e cossenos de diregdo dos atomos de recuo num alve
plano amorfo. Para isto, € usado o tratamento classico de colisdes binarias entre o néutron e
o atomo do material. Sdo consideradas as colisGes elasticas e inelasticas que levam o nucleo
a um nivel excitado. Esta informa¢do é gravada no formato de arquivo de entrada

“RECOILS.DAT” do programa TRIM. A cascata completa dos atomos de recuo é
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calculada com auxilio do TRIM. O programa NOBL também calcula a produgio de hélio e
hidrogénio e os momentos estatisticos da distribuigdo, tais como, valor médio, variancia,

assimetria (skewness) e curtose (kurtosis), das posi¢des de produgdo destes produtos das

reagOes nucleares.
O programa utiliza as segdes de choque da biblioteca ENDF/B-1V ¢’ . Os dados para
cada nicleo do alvo sao processados com auxilio do codigo NJOY ® no formato ACE (A

Compact ENDF).

Descricdo do programa.

O programa permite analisar dois espectros energéticos de néutrons: o espectro

monoenergeético, com energia Ey e o espectro de fissdo, que ¢ dado pela densidade de

Cranberg:
N(E) = e ™" senh(2E)"? | (19)

A diregdo incidente dos néutrons pode constituir o dngulo 6 com a normal 4 superficie
do alvo ou a dire¢do incidente pode ser distribuida isotropicamente. A defini¢io dos eixos

de coordenadas ¢é igual & defini¢do dada no programa TRIM.

A historia de cada néutron comega em ponto (0,0,0) do alvo. A energia do néutron E
¢ amostrada de acordo com a distribui¢io de néutrons pela energia e os cossenos de dire¢io

incidente sdo amostrados de acordo com a distribui¢do angular.
O espectro (19) tem o seguinte esquema de amostragem da energia *;

Estabelecemos x = - In &, | y = - In &2, onde &, e £, sdo os nimeros aleatorios no

intervalo ]0, 1[. Aceitamos x se (y - x - 1)’ <4x. Para x aceito estabelecemos E=2x.

A amostragem dos cossenos de direcdo da distribuigdo isotropica € realizada pelo

~ 70
esquema padrao”:

para os nimeros &, e &, aleatorios no intervalo 10, 1] obtém-se
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w=2-£ —1;
u=p-cosey, (20)
V= p-sen @,

onde p=v1-w? e ¢=n (&2-1/2).

A distancia / percorrida pelo néutron do ponto inicial até a primeira colisio é
amostrada de acordo com a probabilidade de colisdo com o atomo do material no intervalo /

e Itdl que é dada pela formula:
pi=e*'Z, , (21)

onde ., € a segdo de choque macroscopica total. O esquema de amostragem é o seguinte:
l=—-—In¢&¢ | (22)

onde £ € o nimero aleatorio no intervalo 10, 1.

O tipo de atomo, com o qual acontece a colisdo, ¢ determinado de acordo com a
probabilidade de espalhamento neste atomo. Sejam A, , A,, ... A, n tipos de atomos que
constituem o alvo amorfo e p; , p,, ..., p. as probabilidades de colisio do néutron com
estes atomos. As probabilidades p; sdo dadas pelas seguintes relagdes:

N.g'

1
.Nlo-ll+N2012+“'+NnoJll ’

p; = (23)

M|

onde N; € a concentragdo dos atomos tipo A; e 0{ € a secdo de choque total de

espalhamento dos néutrons nos atomos A, .
Se 0 nimero aleatorio &, onde 0 <& <1, é tal que
Pt tpi <E<p;+---+p, '

o € determina o atomo tipo A;
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Analogamente é determinado o tipo de colisio com o tipo de atomo do alvo

escolhido, onde as probabilidades p; sdo dadas pelas expressdes:

J J
_ SOk OLvi

P qj - 0‘{ivl +Gljiv2+“'+o‘ljivm ’ (24)

onde o},,; é a segdo de choque para a reagdo nuclear tipo Ev; para o 4tomo tipo A, .

Consideram-se as colisdes elasticas e inelasticas que levam o nucleo do alvo a um
estado excitado. Em analogia com o programa SPECTER descrito no item 2.3.4, as reagdes

(n,d) € (n,t) sdo tratadas como (n,p) e (n,’ He) como (n,* He).
Como resultado da colisio elastica o atomo do alvo adquire a energia

B '2A(l-u)
R =E (A+D? 7’ 23)

e a energia do néutron espalhado € igual a

- _2A(l—u)) 6
hn—}:(l A1) , (26)

m
, . PR A . , - A . ~
onde E ¢ a energia inicial do néutron no sistema laboratério, A =—= ¢ a razdio entre a

m,

massa do atomo do alvo e a massa do néutron, p=cos 0 é o cosseno do angulo entre a
dire¢do incidente e a espalhada do néutron no sistema do centro de massa. O espalhamento

no sistema do centro de massa ¢ considerado como isotrépico.

Os cossenos dos dngulos de espalhamento no sistema laboratério para os atomos de

recuo e os néutrons sao iguais respectivamente a:

I-p
ay = cosOp = ES (27)

SN ol T T ror DT jerpe - -
R A T A PR S I GHA NMUCLEAR SEPR

¥

[gla ]
=
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I+ Ap
a, = cosl, = —p=————aee (28)
JI+AT+2Ap

Como resultado da colisdo inelastica a energia do atomo de recuo é determinada pela

eXpressao:

B =_— o, 2EA (1 1/1 BEJ 29
R Ta+vA) T aray U W BE ‘ (29)

e a energia do néutron espalhado ¢é igual a

g -p-2fA ZEA (1 ! BEJ (30)
T a+A) a+ay UTH E)
onde € € a energia de um nivel excitado em relagao ao estado fundamental do nucleo e
- (m, +m, ).
my

Os cossenos dos angulos de espalhamento no sistema laboratorio sio determinados

pelas expressdes:

€
I—n ]“B[::
ag :( W2 (€2))
£ £
L2~Bé—2~p1’|—B-E)

para o atomo de recuo, e

1+A11J1—B%
a, = 172 ’ (2)
(7 o)
1+AT-B=|+2-A-u,/l-B- =
E E

para néutron espalhado.
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Como no caso das colisdes elasticas, o espalhamento dos néutrons no sistema de

centro de massa € considerado como 1sotrépico.

Os novos cossenos de direcdo (u,v',w") do néutron espalhado no sistema de
g coordenada inicial sdo encontrados via rotagdo do vetor unitario, direcionado ao longo do

eixo OX (figura 9) com os cossenos de dire¢do (u,v,w), pelo esquema 33)":

'=u-a-b-c-Vi-u?;

>

u-v-b-c—w-b-dA

—u

v-b-d+u-w-b-c.

\/l—u2 ’

X

w'=w-a+

onde a, b.c, e b.d 530 as coordenadas do vetor unitario OP, figura 9. Desta figura segue que

a=cos 0, , b=sen 8,=v1—a’, c=cos ¢ e d=sen Q.
A dire¢do OP constitui com a dire¢do incidente OX do néutron o angulo 0, , cujo
cosseno € determinado pela expressdo (28) ou (32). O angulo azimutal ¢ ¢ amostrado

isotropicamente.

No caso de 1-u? ~0 o esquema da rotagio é:

u'=a-u;
v'=b-¢; (34)
w'=b-d.

Como os vetores de diregdo do atomo de recuo OP,, do néutron incidente OX e do
néutron espalhado OP tém de ficar num plano, os cossenos de dire¢do do atomo de recuo
sdo determinados pelas mesmas formulas (33) e (34) nas quais 8, ¢ substituido pelo 6, ¢ ¢ é

substituido pelo @+n (figura 9).




44

Figura 9. O esquema de espalhamento do néutron no sistema de coordenadas cujo
eixo OX € direcionado ao longo da dire¢do de incidéncia do néutron com o
atomo do alvo.

A historia do néutron acaba no caso de fuga do néutron fora do alvo ou no caso da

reagao que ndo € considerada pelo programa.

Os momentos estatisticos da distribui¢do das posi¢des de produgdo dos atomos de

hélio tém a mesma definigo que no programa TRIM-95.
E preciso notar duas peculiaridades do programa NOBL:

1) a maioria dos processos que leva a produgdo dos dtomos de recuo ndo ¢é
considerada. Isto concerne as reagdes: (n, ), (n, p) onde os alfas, os prétons e os niicleos
residuais produzidos tém a energia bem grande para causar o nimero essencial dos atomos
de recuo; (n, y) onde os d4tomos de recuo sao associados com a emissdo de raios gama, com
a energia finita do néutron incidente e com o decaimento beta posterior; e as reagdes
multiplas (n, xn). Contudo, a analise das se¢oes de choque para os elementos do aco

mostrou que, para certas faixas da energia dos néutrons, a probabilidade dessas reacoes €

SRR T L PR NN ST I AR S MIIT IR T e
- R ) ERN ‘o P .
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bem pequena (ou igual a zero) em comparag¢ao com a probabilidade das colisdes elasticas e
inelasticas consideradas. Por isto, para certos espectros de energia dos néutrons a
negligéncia dessas reagdes é legitima. Todavia, o programa é feito de um modo que
permite, no caso da necessidade, levar em conta estes processos com as mudangas

relativamente pequenas na fonte;

2) o espalhamento dos néutrons no sistema de centro de massa ¢ considerado como
isotrépico, o que em geral ndo ¢ correto, especialmente para os néutrons de alta energia.
Isto vai introduzir uma certa distorgdo no espectro energético dos atomos de recuo €, cComo
conseqiiéncia, um certo desvio na quantidade dos defeitos produzidos pelos atomos de
recuo. Contudo, este fato ndo vai influir na distribuigdo espacial dos defeitos para as

amostras com espessuras pequenas (~100 pm).

3.2.2  Metodologia dos cilculos das caracteristicas basicas da

irradiacéio

A produgdo de hélio e de hidrogénio, no caso da irradiagdo com néutrons possui a
seguinte peculiaridade: as maiores fontes desses gases nas ligas, que contém o niquel, no
espectro dos néutrons com componente significativo dos néutrons térmicos sio as reacdes
de duas etapas 53Ni(n,y) 5‘)Ni(n,(x) *Fe e 58Ni(n,y) 59Ni(n,p) *Co. Para calcular a produgio

L ye . n - ~ ’ . : 72,73,
do hélio ou do hidrogénio dessas reagoes € usada a seguinte formula .

— ‘ —_—e l

N(G) og L9ge yé 0G0y -€ oré (35)
No(*®Ni) o1 (0,-01) (6, -01) oF

onde N(G) ¢ o nimero dos atomos de gas (hélio ou hidrogénio) produzidos; N, (*Ni) é o

numero inicial dos atomos do *Ni; og , 01, O, referem-se as se¢des de choque para as

reagdes *°Ni(n,g), onde g € particulas alfa ou prétons, *Ni(n, absorgdo total) e **Ni(n,y)

respectivamente; ¢ € o fluxo dos néutrons; t & o tempo da irradiagio.
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No espectro de néutrons do reator, as se¢des de choque que entram na formula (35)
sdo valores médios sobre o espectro total de néutrons, e o fluxo ¢ a somatoria sobre todas

as energias dos néutrons.

O espectro energético dos I’KAs é encontrado dos valores das energias dos atomos de
recuo obtidos pelo NOBL.. A probabilidade de produgdo do atomo de recuo com energia B,

no dE; € a razédo da se¢do de choque diferencial e total.

1 do
P(E,)dE, = ;(d?]dEz , (36)
2

onde P(E) ¢ a densidade de probabilidade, determinada pelas energias dos atomos de recuo

¢ o encontra-se do TRIM.

Para calcular a densidade de probabilidade de produgdo do defeito por PKA4 (eq. 11)
além do espectro dos PKAs é necessario saber a fun¢do de dano v(T). Esta ultima é
encontrada do modelo de Kinchin e Peas modificado:

v=] , se Ep<E, <25 E),

2

08-Ev
2'E1) ?

V= S€ Ev >2.5 E]) R (37)

onde Ej, € a energia de deslocamento e E, é a parte da energia que foi para produgdo dos

defeitos.

. , . . 7 N
A energia E, é encontrada usando a teoria de Lindhard e outros ™* de parti¢do da
energia entre as reagdes de frenagem eletronicas e nucleares, na aproximagdo analitica dada

pelo modelo NRT .
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3.3 Irradia¢io com ions

Os experimentos de irradiagdo com as particulas leves podem ser feitos de trés
modos: 1) implantagdo das particulas na amostra; 2) transmiss@o das particulas através da

amostra; 3) combinagio do primeiro e do segundo modo.

A escolha do modo da irradiagdo depende dos objetivos experimentais colocados. O
primeiro modo permite acumular de forma rapida as particulas implantadas no volume da
amostra e estudar os efeitos ligados a presenga desses elementos como, por exemplo, a
fragilizagdo de alta temperatura causada pelo hélio. O segundo modo aplica-se para o
estudo dos efeitos, basicamente causados pelos deslocamentos, como por exemplo, da
fluéncia por irradiagio. O terceiro modo permite variar a razio ion implantado/DPA e,
assim, estudar a dependéncia dos fendmenos de dano dessa razao, como por exemplo, a

nucleagdo das bolhas e cavidades.

3.3.1 Ilmplantacio homogénea

Devido a sua influéncia nas propriedades, a presenga do hélio no material é ponto
crucial durante os testes de simulagdo. Apesar de ser significativamente menor, a influéncia

do hidrogénio nas propriedades dos materiais nio pode ser desprezada completamente e

também exige estudo.

Abaixo, estdo apresentados os aspectos ligados ao problema da irradiagdo com os
atomos de hélio. Estes aspectos sdo os mesmos para irradiagdo com os protons, assim a
metodologia proposta para a abordagem do problema da implantagio homogénea de hélio

pode ser diretamente aplicada no caso da irradiagio com prétons.

A vantagem principal da irradiagdo com ions de hélio ¢ a possibilidade da simulagdo
simultdnea de acumulagdo de hélio com a produgdo dos defeitos. Os requisitos principais
para as condi¢des de irradiagdo com ions (particulas alfa), relacionados a simulagdo da

irradiagdo com néutrons em reatores sio:
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1. A igualdade da concentragdo do hélio sob a irradia¢io com néutrons e com ions:
C llel (l') = C “cluc (l')

Notamos que, no caso da irradiagdo com néutrons, o hélio é formado homogeneamente no
volume da amostra. Ao contrario, sob a irradiagio com ions de certa energia a acumulagio

do hélio ¢ fortemente heterogénea.

2. A igualdade da relagdo entre acumulagio da concentragdo do hélio e a dose de

danos e a relagio correspondente da irradiagio simulada.

A primeira condigdo pode ser obtida pelo feixe dos ions com espectro energético
especial. A técnica padrdo de irradiagio com ions é baseada no feixe idnico primario de
certa energia € o jogo giratério dos degradadores da energia, ou seja, os filtros, como

mostrado na figura 10. Este método fornece a distribuigao energética desejada.

Filtros

Largura do filtro

Raio do tambor

Feixe transmitido
dos ions

n(E)=f(E)

Feixe inicial
dos ions
n(E)=8(E-Ey)

!

Figura 10. O esquema da irradiago.

O problema ¢ determinar o espectro energético dos ions do hélio para obter a seguinte

condi¢do representada pela equagio:

E

I‘K(X,E)-f(E)dE=constanle , (38)
0

<Ak
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onde x(x, E) € a taxa da implantagao do hélio por ion, f (E) é o espectro energetico dos ions

no feixe, En.x € a energia maxima dos ions.

A equagdo (38) € a equagdo integral do tipo Fredholm da primeira espécie. Este
problema ¢ bem conhecido como mal-condicionado, ou seja, a solugdo é extremamente
sensivel as pequenas mudangas ou erros na entrada de dados. Métodos especializados foram
desenvolvidos para as equagdes deste tipo, freqiientemente chamadas de problemas
inversos. O método de regularizagdo é usado para obter a solugdo para a fungdo f (E)”.

Para obter a fungdo x(x,E) o codigo TRIM ¢é usado.

O problema seguinte € determinar o jogo de filtros que produz a distribui¢do, média
no tempo, mais proxima possivel a distribuigdo f (E) dos ions pela energia. Este problema
pode ser formulado da seguinte maneira: determinar o nimero necessario minimo de filtros

¢ as espessuras deles para prover uma distribuigdo de energia continua (média no tempo).

O método para determinar as espessuras dos filtros inclui os seguintes procedimentos

(vide figura 11):

1. Determinagdo da espessura x para o primeiro filtro da equagio (39),

K dE
S sE (9

dE
onde fun¢do S(E) = Ax € poder de frenagem determinado pelo codigo TRIM; E; ¢ a
X
energia arbitraria no limite da distribui¢io f (E); E; € a energia da irradiagdo inicial.

2. Determinagdo do espectro energético T,(E) dos ions transmitidos através do

primeiro filtro.

3. Substituigdo da forma da curva de distribui¢do obtida pela forma retangular com a

area igual e altura igual a0 maximo do espectro fj(E).
4. Estimativa da energia que corresponde ao maximo da distribuigdo subseqiiente.

LOMISSAO NAEONEL OF EFNERGIA NUCLEAR/SP (PEb
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5. Execugdo dos procedimentos 1, 2, 3 para o segundo filtro.

6. Correcdo da espessura do segundo filtro e repetigio dos procedimentos 1, 2, 3 para

este filtro.

O pracedimento 6 repete-se até os lados adjacentes dos retangulos tornarem-se

praticamente coincidentes.

Seguindo desta maneira, as espessuras de todos os filtros sio determinadas.
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4 Figura 11. Dois espectros da energia dos ions do hélio depois da irradiacdo através

dos filtros de aluminio com as espessuras 0,258 mm e 0,252 mm. A
energia inicial dos ions é 28 Mev.

O método proposto para selecionar as espessuras dos filtros leva a uma distribuigio
de energia bastante continua e com nimero minimo de filtros. O espectro obtido difere do
espectro requerido dado pela equagio (38). A boa concordancia com o espectro requerido

pode ser obtida por uma escolha adequada da largura de cada filtro, levando ao controle de
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tempo da irradiagdo através do filtro utilizado. As larguras dos filtros combinados em jogo,

como € mostrado na figura 10 podem ser calculadas da condigdo do minimo do funcional:

ol(a,,...,on) )
——._____:O — N
da, , =1,2,3, . .,N , (40)
onde
E|'n( N 2
I = I ( a; - fi(E)dE—f(E)) dE , (41)
0 Ni=l

sob condigdo

E;ai =1 ’ (42)

i

onde, a; = ﬁ , li élargura do filtro, R € raio do tambor e N é numero total dos filtros.
i

No caso de feixe inicial de ions n3o monoenergéticos, a ndo-linearidade na
dependéncia do poder de frenagem da energia vai causar uma expansdo adicional da energia
dos ions depois da passagem através do filtro. Este fator pode ser dominante na distribuigdo

da energia final.

Propde-se duas maneiras de abordagem para este problema, mostrado

esquematicamente na figura 12: 1) estatistica; 2) fenomenoldgica.

\ i(F) 1 “\\ £/ (E)-2
\ / \
) SN
Feixe inicial Feixe transmitido
dos tons dos ions

Figura 12. Distribui¢do de energia antes e depois do filtro.
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1) O método estatistico inclui os seguintes procedimentos:

a) geragdo do nimero estatisticamente representativo das energias distribuidas de

acordo com a distribuigdo inicial no feixe;

b) para este conjunto das cnergias, determinagdo das energias dos ions transmitidos

através do filtro, com auxilio do TRIM,;

¢) calculo do nimero suficiente de momentos estatisticos da distribuigdo energética

dos ions transmitidos (¢ suficiente calcular o valor médio, variancia, assimetria, curtose);

d) recuperagdo da fungdo de densidade pelos momentos estatisticos 6.

2) Fenomenologicamente, a distribuigdo de energia pode ser encontrada através dos

seguintes raciocinios:

As distribuigbes energéticas das particulas, antes e depois do filtro f e f

respectivamente, estdo ligadas pela relagio

f(E)dE = f'(B')dE' (43,2)
ou
dE
f'(E') = f(E)E , (43,b)

onde E ¢é energia da particula incidente ¢ E ' € energia da particula transmitida através do

filtro.

Consideraremos duas particulas com as energias E; e E, , sendo E, > E, . Depois do
filtro, as energias E, e E, dessas particulas estardo ligadas com a espessura do filtro pelas

seguintes relagdes:

EI
L-f-2E

44
L SE) 9
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']'z dE
L=)—— 45
i, S(E) )
onde S(E)=dE/dx ¢é poder de frenagem.
A diferenga das equagdes (45) e (44) é
E: dE lf dE . 46
6, SE) 5 SE (46)
ou
Lj‘i f dE L dE 11' dE _ 1
£, SE) " 11 S(E) 1, S(E) i, S(B) '
Finalmente temos que,
! E
Ef B dE
= (48)

£ S(E) g, S(E)

Se os valores das energias E; € E; sdo proximos, ou seja, E,=E|+8E, onde 8E << E, ,

a fungdo sub-integral 1/S(E) pode ser substituida pela fungdo linear e a relagdo (48) pode

ser reescrita na forma:

TEN I )

E 1 ( l
k = —L J-SE (49)
2\ S(E, ) S(E; ) 2\ S(E, ) S(E,)
onde 8E" = E; - E,". Quanto menor valor 8E mais rigorosa a equagio (49), de onde
8E _ S(E;)+S(E,) S(E,)-S(E,;) (50)

8E" S(E,)+S(E,) S(E}) S(E,)

Substituindo na equagio (43, b), obtém-se

LA A .
,».v\\z N\, o [P
’ Sobl NACIN Y T TN e h’”f{ °R ran 1™y
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S(E;)+S(E;) S(E,)-S(E,)

f(E’):f(E)’S(E2)+S(E,)'S(E;).S(E'2) : (51)

Levando ao limite E,—> E,; (obviamente que E5 —> E'| ) tem-se que,

Vo S(E,)
£ (E)=fE : (52)
S(E})

Desta maneira, dado o valor de E, e determinando da equagio (44) o valor de E/,
pode-se encontrar o valor f " para a energia E," . Repetindo este procedimento para um

grande numero de energias pode-se recuperar, ponto por ponto, a fungdo f .
3.3.2 Modo de transmissio

A irradiagdo com protons ou com ions de hélio em modo de transmissdo tem um
aspecto muito importante: para as energias altas, tipicamente de 16 MeV para os protons e
de 30 MeV para as particulas alfa, ocorrem as reagdes nucleares, como no caso da
irradiagdo com os néutrons, produzindo a razdo He/DPA similar >’ . Como foi mostrado
recentemente , os niicleos residuais dessas reagdes ddo contribuigdo significativa para o
espectro total dos PK4s, o que leva quase a duplicagdo das taxas de DPA. Estes resultados
mostram que as pesquisas dos danos de deslocamento néo elasticos sdo indispensaveis para
a correta caracterizagio dos pardmetros de dano, tais como o espectro de PKAs e a taxa de

produgdo de DPA induzidos pelas particulas leves.

mkm
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3.3.3 Metodologia dos célculos das caracteristicas basicas de

irradiacgio

A dose de dano encontra-se diretamente do programa TRIM.

No caso da implantagio do hélio, para calculos da sua distribuigdo espacial e da
distribuigdo de danos, é necessirio conhecer as fungdes op (x,E), ou. (X,E) e « (x,E)
(equagdes 13, 14 e 38). O programa TRIM ¢é usado para obter os valores dessas fungdes em
pontos particulares da coordenada espacial e da energia e, por meio de interpolagdo linear

nas células ndo Cartesianas, é obtida a expressdo analitica das fungdes e o seu valor em

ponto arbitrario.

O espectro energético dos PKAs é obtido dos valores das energias dos atomos de

recuo calculados pelo TRIM.

No caso da irradiagdo com ions, a metodologia para calcular a densidade de
probabilidade de produgdo do defeito por PKA4 é a mesma usada no caso da irradiagdo com

os néutrons.

o i
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4  CALCULOS E DISCUSSAO DOS RESULTADOS

4.1 Implantagdo homogénea de ions

O primeiro grupo dos resultados apresentados é ligado ao problema da implantagio

homogénea de ions.

A figura 13 mostra o espectro da energia que produz implanta¢do homogénea de hélio
no niquel (para uma espessura de 100pm), calculado da equagio (38). A se¢do de choque
macroscopica da implantagdo correspondente esta mostrada na figura 14. Sdo dados para a

comparagdo, o espectro homogeéneo e a segéo de choque da implantagdo correspondente.

2.0E-4 —

1.66-4 —

1.2E-4 —

T
i
|
|
|
|
1
i
|
|
|
|
i
I
{
|
i
i
i
I

1

8.0E-5 |
1

. N1
NSV AN
il Ve A
I\‘.s r\,\,t\/\ \ t

i
i A
- \"rlx\,’/\ \

b Ah
4.0E-5 — TR I
| VAT !
1 . \l\‘\‘\l”‘w v
vt

Espectro normalizado

A
wppde N
R

0.0E+0 — 1 | 1 | ] [ 1 n

i o 5000 10000 15000 20000 25000
Encrgia ,6 kecV

Figura 13. Espectros normalizados da energia dos ions do hélio. Curva sélida
corresponde ao espectro homogéneo dos ions.
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Figura 14. Se¢des de choque macroscopicas da implantagdo do hélio pela espessura

da amostra. Curva sélida corresponde a segdo de choque produzida pelo
espectro homogéneo dos ions

Na figura 15, € apresentado o espectro energético (médio no tempo) calculado com o
uso do jogo giratério de filtros de igual largura. O aluminio foi escolhido como o material
para os filtros. A se¢do de choque macroscdpica correspondente é mostrada na figura 16. O

espectro calculado da equagdo (38) e a se¢do de choque correspondente sdo também

apresentados nas figuras 15 e 16.
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Figura 15. Espectros normalizados da energia de ions de hélio. A curva pontilhada
representa o espectro calculado da equagio (38).
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Figura 16. Segdes de choque macroscopicas da implantagdo de hélio pela espessura
da amostra de niquel. A curva pontilhada representa a segdo de choque
correspondente ao espectro calculado da equagdo (38).
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Na figura 17, € apresentado o espectro energético dos ions de hélio, no caso de ajuste
das larguras dos filtros. Na figura 18, ¢ mostrada a se¢do de choque macroscopica
correspondente. O espectro da equagio (38) e a se¢do de choque macroscépica

correspondente sdo mostrados pelas curvas pontilhadas.
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Figura 17. Espectros normalizados da energia dos ions do hélio,
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Figura 18. Se¢Ges de choque macroscopicas da implantagdo do hélio pela espessura
da amostra de niquel.
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Na tabela 3, sio dadas as espessuras dos filtros de aluminio e as energias mais
provaveis no feixe depois do filtro. Este jogo de filtros produz o espectro energético dos

ions de hélio da figura 15. A energia inicial dos ions é igual a 28 MeV.

Tabela 3. Espessuras dos filtros e as energias mais provaveis dos ions .

Filtro 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Espessura, mm| 0,08 | 0,085 | 0,09 | 0,095 |0,1005| 0,106 | 0,111 [0,1165] 0,122 | 0,128

Energia, keV |23850|23600|23300(23050|22700(22450] 2215021800 21450{21150

11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22

0,134] 0,14 10,146 {0,152{ 0,158 |0,164| 0,17 0,176 10,1821 0,188 | 0,194 |0,2005

2

20800] 2045020050 19700| 19350 18950 18550] 18150 17650| 17300{ 16900 16400

23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34

0,207 0,213 0,2195] 0,226 0,2325| 0,239 [0,2455] 0,252 | 0,258 0,2645( 0,271 10,2775

15950115550 15050 14500] 14050 [ 13450| 12850 12400 11800| 11250| 10550 9850

35 36 37 38 39 40 41 42 43

0,284 10,2905} 0,297 [0,3035| 0,31 [0,3165] 0,323 |0,3295 0,336

2

9200 | 8500 | 7650 | 6850 | 6000 | 4950 | 3700 | 2350 | 550

Para estimar o efeito do espalhamento angular dos ions depois do filtro e, também, o
efeito de difusdo dos defeitos puntiformes e dos ions implantados, o modelo numérico® foi
adaptado para as condiges da irradiagdo do niquel através do jogo giratério dos filtros. Os

resultados desta simulagdo mostraram que os processos de difusio vdo favorecer a
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homogeneidade dos defeitos e dos ions implantados e, também mostraram que o

espalhamento angular dos ions néo introduz efeito notavel no processo de implantagdo.

As espessuras calculadas dos filtros sdo validas apenas para o feixe inicial
monoenergético. Na pratica, o feixe inicial dos ions ndo é monoenergeético, e a expansio da
distribuigdo energética do feixe inicial pode ser um fator dominante na expansdo da

distribui¢do energética final depois do filtro.

A ilustragdo desse fator esta na figura 19. O feixe monoenergético dos ions e o feixe
dos ions com a distribuigdo energética de Gauss foram transmitidos através do filtro de

aluminio. As distribuigBes finais foram obtidas usando o método estatistico descrito no item
33.1

2.0x10-3 A

1.5x10-3 +

1.0x10-3 ~

5.0x10-4

Distribuicao normalizada

0.0 . .
9000 10000

l.. L l...l L] [ T j
13000 14000 15000
Energia, keV

— T
11000 12000

Figura 19. As distribuigdes energéticas dos ions de hélio depois do filtro de aluminio
com espessura de 0,258 mm. A curva pontilhada corresponde ao feixe
inicial monoenergético de 28 MeV; a curva continua corresponde ao feixe
inicial dos fons distribuidos pela energia de acordo com a distribuigdo de
Gauss com o desvio padrdo de 140 keV e a energia média de 28 MeV.

Os desvios-padrao das distribuigdes energéticas dos feixes transmitidos sdo ;=250

keV, para feixe inicial monoenergético, e ©,=370 keV para feixe inicial nfo

monoenergético. E facil notar que 0 0 € maior que ,/012 +o(2) , onde 0y,=140 keV € o
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desvio padrdo da distribuigdo inicial do feixe nio monoenergético; e que o desvio padrio
adicional, necessario para igualar a desigualdade, é quase igual a 5,. A largura do retingulo,
que substitui a curva da distribuigo energética (vide o método para determinar as

espessuras dos filtros no item 3.3.1), é quase dupla, no caso do feixe inicial ndo

monoenergético.

Na figura 20, sdo mostradas as segbes de choque macroscépicas de produgdo das
lacunas e dos atomos intersticiais dos quatro principais elementos sob a implantagio
homogeénea do hélio nos agos AISI 304 ¢ 348L*; € nas tabelas 4 e 5, sio dadas as suas
composi¢les quimicas. Foram usados nos calculos os valores médios nas faixas de

concentragoes para Cr e Ni, indicados nas tabelas4 e 5 ; e a concentragdo maxima foi usada

para Mn
- AISI 304 1 - Lacunas
4.00E-4 — e - 348L* 2 - Atomos de Fe
") 3 - Atomos de Cr
4 - Atomos de Ni
< 5 - Atomos de Mn
¥C -
o 3.00E-4
<
<
- ©
g 3  2.00E-4
0
c
4 0
4 0
°
& 1.00E-4
.} O
0
(1)}
: 0.00E+0 : ' : | : | | : |

. 0 200000 400000 600000 800000 1000000
Espessura, A

Figura 20. Se¢bes de choque macroscopicas de produg@o das lacunas e dos atomos de
Fe, Cr, Ni, Mn intersticiais durante a irradiagdo com ions de hélio
distribuidos pela energia, de acordo com os espectros que produzem a
implantagdo homogénea nos agos AISI 304 e 348L*.
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Na figura 21, sdo mostradas as segdes de choque macroscopicas de produc¢do das
lacunas e dos atomos intersticiais dos quatro principais elementos sob a implantagio

homogénea do hidrogénio nos agos AISI 304 e 348L*.

—— - AISI304 1 - Lacunas
";:j """"""" - 348].:*
- 2 - Atomos de Fe
o 6.0x10-5 ,
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Espessura, A
"5 Figura 21. Segdes de choque macroscépicas de produgdo das lacunas e dos atomos de

Fe, Cr, Ni, Mn intersticiais durante a irradiagdo com os protons
distribuidos pela energia, de acordo com os espectros que produzem a
implantagdo homogénea nos agos AISI 304 e 348L*.
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Tabela 4. Composi¢do quimica do ago inoxidavel austenitico tipo 348L* .

ELEMENTO | COMPOSICAO (% em peso) | VARIACAO PERMITIDA NA FATXA
ESPECIFICADA (% em peso)
C 0,030 max 0,005
Mn 2,00 max 0,04
P 0,015 méx 0,005
S 0,005 max 0,005
Si 0,50 méax 0,05
Cr 17,00-20,00 0,2
Ni 10,00-13.00 0.15
N 0,04-0,06 0,01
Nb 10 x %C + 0,1 (Nb + Ta) 0,05
Co 0,05 max 0,01
Ta 0,03 max -X-
B 0,002 max -X-

Tabela 5. Composi¢do quimica do ago inoxidavel austenitico tipo AISI 304 %',

ELEMENTO COMPOSICAO (% em peso)
C 0,08 max
Mn 2.00 max
P 0,045 max
S 0,03 max
Si 1,00 max
Cr 18,00-20,00
Ni 8,00-11,00

4.2 Irradia¢iio com néutrons e com ions

O segundo grupo dos resultados contém os pardmetros basicos de dano da radiagdo

com os néutrons, os protons e os ions de hélio.
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Na figura 22, sdo dadas as taxas de DPA durante a irradiagdo com néutrons, ions de
hélio e protons no ago 348L*. Os fluxos dos ions sio equivalentes a corrente das particulas
de 1A ou 6,24 x10" particulas/s com colimagio de 1 cm’ (para os ions de hélio a corrente

das particulas de 1pA corresponde & corrente elétrica de 2pA). O fluxo dos néutrons é

aceito como igual a 10"néutron/s cm?

154+

DPA/s

Taxa de DPA,

40d0° 6O BOXIP
Espessura, A

1.0x107 1207

Figura 22. Taxas de DPA. Tipos de irradiagdo: 1) néutrons de 14 MeV; 2) néutrons
de fissdo; 3) ions de hélio distribuidos de acordo com a equacgdo (38) onde
.; a energia maxima no feixe € 23,75 MeV, 4) ions de hélio de 28 MeV ; 5)
protons distribuidos de acordo com a equagdo (38) onde a energia
maxima no feixe ¢ 5,75 MeV; 6) protons de 10 MeV; 7) prétons de 15
Mev; 8) prétons de 20 MeV; 9) protons de 24 MeV' ;

' Doravante, os dados aprescntados de irradiagio com ijons de hélio ou com prétons, no modo de
implantacdo homogénea, correspondem as condigdes de irradiagdo aqui indicadas.
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Na figura 23, sdo mostradas as relagdes entre as velocidades de acamulo do hélio e a

produgdo das lacunas nos agos AISI 304 e 348L* sob a implantagdo homogeénea do hélio,

sob a irradiagdo com néutrons de 14 MeV e sob a irradiagdo com néutrons de fissdo. E

suposto o estagio inicial da irradiagdo com os néutrons.

He, ppma /DPA

10000 3
L ions de hélio ——
1000
i - AISI 304
] - 348L*
100 E
10 . Néutrons de 14 MeV
]
14
3 Néutrons de fissdo
01 L4 l T

T T T T T v 1
2.0x105 4.0x105 6.0x105 8.0x105 1.0x106

Espessura, A

Figura 23. Relagbes entre as velocidades de acumulo do hélio e produgdo dos
deslocamentos sob a irradiagdo com ions de hélio distribuidos pela energia
de acordo com o espectro da equagdo (38), sob a irradiagdo com os
néutrons de 14 MeV e sob a irradiagdo com néutrons de fissdo.
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Na figura 24, sdo mostradas as relagdes entre as velocidades de acamulo do
hidrogénio e a produgdo das lacunas nos agos AISI 304 e 348L* sob a implantagdo
homogénea do hélio, sob a irradiagio com néutrons de 14 MeV e sob a irradiagdo com

néutrons de fissdo. E suposto o estagio inicial da irradiagdo com os néutrons,

100000 5
N Proétons -
10000 -
i e - AISI 304
a ' - 348L*
1000
@ :
£ 4
o 1004
T ] Néutrons de 14 MeV
10 5 - ~
E Neéutrons de fissdo T —

' I d 1 4 I ! 1 ' L
2.0x108 4.0x10% 6.0x105 8.0x105 1.0x108

Espessura, A

Figura 24. Relagdo das velocidades de acumulo do hidrogénio e produgdo dos
deslocamentos sob a irradiagdo com ions de hélio distribuidos pela energia
de acordo com o espectro da equagio (38), sob a irradiagdo com néutrons
de 14 MeV e sob a irradiagdo com néutrons de fissdo.
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Na figura 25, sdo dadas as concentragdes do hélio formado versus o fluxo integrado

dos néutrons nos agos AISI 304 e 348L* durante a irradiagdo com os néutrons de 14 MeV,

com o0s néutrons de fissdao € com os néutrons térmicos.
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Concentragdes do hélio versus o fluxo integrado dos néutrons. Tipos da
irradiagdo: 1) néutrons de 14 MeV, 2) néutrons de fissdo; 3) néutrons
térmicos, com a distribui¢do energética de Maxwell (temperatura

assumida igual a 500 K). As curvas tracejadas pertencem ao ago AISI
304.
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Na figura 26, sdo dadas as concentragdes do hidrogénio acumulado versus o fluxo
integrado dos néutrons nos agos AISI 304 e 348L* durante a irradiagdo com os néutrons de

14 MeV, com os néutrons de fissdo € com os néutrons térmicos.
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Figura 26. Concentragdes do hidrogénio versus o fluxo integrado dos néutrons da
irradiagdo. Tipos da irradiagdo: 1) néutrons de 14 MeV; 2) néutrons de
fissdo; 3) néutrons térmicos, com a distribuigdo energética de Maxwell
(temperatura assumida igual a 500 K). As curvas tracejadas pertencem ao

ago AISI 304. Nos casos 1 e 2 as curvas tracejadas coincidem com as
curvas solidas.
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Na figura 27, sdo mostrados os espectros energéticos dos PKAs no ago 348L*

durante a irradiagdo com néutrons, ions de hélio e protons.
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Figura 27. Os espectros energéticos dos PKAs no ago 348L* determinados como
n(k)

n,

G- , onde n, € o nimero total dos PKAs por particula irradiada,

n(k) é o nimero dos PKA4s por particula irradiada por unidade da energia
cujas energias sdo de E até E+dE e ¢ é a sessdo de choque de produgio
do PKA. Tipos da irradiagdo: 1) néutrons de 14 MeV, 2) néutrons de
fissdo; 3) ions de hélio distribuidos de acordo com a equagdo (38); 4) ions
de hélio de 28 MeV; 5) prétons distribuidos de acordo com a equagdo
(38); 6) prétons de 10 MeV; 7) prétons de 15 MeV; 8) protons de 20
MeV; 9) protons de 24 MeV. Os espectros 3-9 sdo dados na
profundidade de 50 um do alvo irradiado.
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Na figura 28, sio mostradas as densidades de probabilidade de produgiio do defeito

por PKA4 no ago 348L* durante a irradiagdo com néutrons, ions de hélio e protons.
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Figura 28. As densidades de probabilidade de produgdo do defeito por PKA no aco
348L* determinadas pela equagdo (11). Tipos da irradiagdo: 1) néutrons

de 14 MeV; 2) néutrons de fissdo; 3) ions de hélio distribuidos de acordo
'f com a equagado (38); 4) ions de hélio de 28 MeV, 5) prétons distribuidos
9 de acordo com a equagio (38); 6) protons de 10 MeV; 7) protons de 15

MeV; 8) protons de 20 MeV; 9) prétons de 24 MeV. Os espectros 3-9
sdo dados na profundidade de 50 um do alvo irradiado.
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4.3 Analise e discussio dos resultados

Da analise do primeiro grupo de dados apresentados, pode-se concluir que, usando o
jogo giratorio dos filtros, pode ser esperada boa homogeneidade dos ions implantados. E
evidente (vide figuras 16 e 18) que o procedimento de ajuste das larguras dos filtros tem
influéncia substancial na distribuigio final dos atomos de hélio. Na realizagdo da
implantagdo homogeénea, o procedimento de ajuste pode ser extremamente necessario, pois

a preparagdo dos filtros finos € um problema tecnolégico complicado.

A expansio da distribuigdo energética depois do filtro, devido a expansio inicial e ao
efeito de néo linearidade do poder de frenagem, vai levar a diminui¢do essencial do nimero

dos filtros dados na tabela 3, empregados durante a implanta¢do homogénea com o feixe

monoenergético.

Os espectros energéticos dos jons de hélio, que produzem a implantagdo homogénea

do hélio nos agos AISI 304 e 348L*, sdo idénticos ao espectro da figura 13 para o niquel.

Analisando-se as figuras 20 e 21, observa-se que a implantagio homogénea do hélio e
do hidrogénio produz os defeitos puntiformes distribuidos quase homogeneamente pela
espessura da amostra. Para as temperaturas elevadas da irradiagio, a difusio dos defeitos

vai favorecer a homogeneidade da acumulagio deles.

Como se vé€ nas figuras 20 e 21, a diferenca no conteiido dos elementos de
composi¢cdo vai causar as diferengas na produgio dos deslocamentos dos atomos

correspondentes.

O segundo grupo dos resultados apresenta, de maneira comparativa, as caracteristicas

basicas de dano da radiagdo nos agos AISI 304 e 348L* sob diferentes tipos da irradiagéo.

As taxas de DPA apresentadas na figura 22 permitem avaliar as diferentes condigdes
da irradiagdo do ponto de vista da distribuigio dos deslocamentos em fungdo da espessura
da amostra. Como se vé, as energias maximas dos ions disponiveis no Ciclotron do IPEN (a

saber: 24 MeV para os prétons e 28 MeV para os ions de hélio) vao permitir irradiar as

o it



73

amostras com as espessuras maximas de 1130 pm, no caso da irradiagio com protons, e de

130 pm, no caso da irradiagdo com os ions de hélio.

As taxas de DPA produzidas pelos ions de hélio sdo maiores em aproximadamente
uma ordem de grandeza em comparagdo com as taxas de DPA produzidas pelos prétons.
Infelizmente, o aumento do fluxo dos ions incidentes ¢ limitado pelas taxas realizaveis de
remog¢do de calor da amostra durante a irradiago. Isto resulta que a taxa maxima de dano é

de cerca de 10 ° DPA/s 2 | apenas 1 a 1,5 ordens de grandeza maior em compara¢do com

as taxas produzidas pelos néutrons.

Da analise das relagdes He/DPA e H/DPA (vide as figuras 23 e 24) pode-se concluir
que, durante a implantagdio homogénea, estas grandezas superam significativamente as
grandezas correspondentes da irradiagdio com néutrons. Todavia, nos experimentos da
simulagdo, ¢ muito facil ajustar estas relagdes. Por exemplo, pode-se permitir a certa fragdo
dos ions implantados passar sem degradagdo da energia e, assim, ajustando esta fragdo,

mudar as relagdes He/DPA e H/DPA.

Para os valores tipicos do fluxo do feixe dos fons no ciclotron, a concentragao
uniforme do hélio ou do hidrogénio de 100 ppma (partes por milhdo atdmicos) pode ser

facilmente atingida em uma hora na amostra com espessura de 100 pm.

E interessante notar o efeito de composi¢do na produgdo do hélio durante a irradiagio
com os néutrons (vide figuras 23 e 25). No espectro de fissdo, a razio He/DPA e a
concentragdo de hélio formado sdo menores em aproximadamente duas vezes para o aco
AISI 304 em comparagdo com o ago 348L*. A anilise das secbes de choque das reagdes
(n,a) para os elementos de composi¢io desses agos mostrou que estas diferengas essenciais
s3o causadas pelo '°B, cuja presenca foi simulada no ago 348L* e nido foi simulada no ago
304. Pode-se ver que até pequenas quantidades de boro (~ 4*10™* % em peso) produzem
quantidade substancial de hélio. Contudo, devido s concentragdes pequenas do '°B nos
agos, esta impureza € queimada antes do material chegar ao limite da vida (til. Para os
fluxos integrados altos, a reagdo de duas etapas **Ni(n,y) *Ni(n,a) **Fe pode tornar-se a
fonte principal do hélio, como é mostrado na figura 25. Quanto maior a componente

térmica do fluxo, maior a contribuigdo deste fator. Entretanto, sob irradiagdo com néutrons
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rapidos, esta fonte do hélio pode ser ignorada, pois a conversio do **Ni em *Ni nestas

energias ¢ desprezivel.

A produgdo do hidrogénio é maior em aproximadamente 10-15 vezes, sob irradiagdo
com néutrons de fissio e, em 3 vezes, sob irradiagdo com néutrons de 14 MeV em
comparag¢do com a produgdo do hélio (vide figura 26). As razdes de H/DPA sdo maiores
também na mesma proporgdo em comparagdo com as razdes de He/DPA (vide figura 24).
Como se vé na figura 26, a rea¢do de duas etapas **Ni(n,y) 5()Ni(n,p) *Co para os fluxos
integrados dos néutrons térmicos altos tem a mesma influéncia na produgdo do hidrogénio,
como no caso da produgdo do hélio. Mas esta influéncia ¢ expressada menos fortemente e,

também, pode ser desprezada sob irradiagio com néutrons rapidos.

Os espectros energéticos dos PKAs produzidos (vide figura 27) mostram diferenga
essencial entre a irradiagdo com néutrons e a irradiagdo com ions leves. Isto é causado pelos
diferentes mecanismos de transferéncia da energia para os atomos de recuo. Os ions leves

interagem com os atomos do alvo basicamente via interagdes coulombianas, que favorecem

fortemente a transferéncia energética pequena (dc(E’ 1) ~_ 1 ondeEéa energia do ion
dr E-T2

incidente € 7' € a energia do atomo de recuo). Em contrario, os néutrons interagem via

forgas nucleares que resultam na produgio dos 4tomos de recuo de alta energia.

O grau de similaridade entre a irradiagdio com os néutrons e com os jons leves é
bastante pequeno (vide figura 28). De acordo com o critério dado pela equagdo (6), para os
tipos considerados da irradiagdo com ions, o valor do Z é de 0,2 a 0,6 para néutrons de
fissdo, e de 0,1 a 0,4 para néutrons de 14 MeV. Os valores maximos do Z correspondem a

irradiag@o com os protons de 24 MeV.
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5 CONCLUSOES

A revisdo dos aspectos ligados a simulagdo de danos da radiagdo, produzidos em um
ambiente determinado, por meio das instalagdes de irradiagdo disponiveis, mostrou que ha
varios parametros de dano que, juntos, determinam os efeitos da radiagdo no material. A
simulagdo ideal seria o fornecimento de todos estes parametros iguais aos parametros de

dano do ambiente da irradiagdo simulada.

Os resultados dos calculos apresentados neste trabalho e os dados da literatura
indicam que a simulagdo ideal € impossivel, ou seja, € impossivel reproduzir todos os efeitos
da radiagdo e, conseqiientemente, caracterizar completamente o comportamento do material
no ambiente da irradiagio determinado’. Na pratica, durante os testes de simulagdo, ¢

possivel fornecer apenas alguns pardmetros de dano, simultaneamente iguais aos pardmetros

correspondentes da irradia¢@o no reator.

O caminho produtivo para simular os danos da radiagdo com auxilio das instalagdes
disponiveis seria: a simulagdo da influéncia dos pardmetros especificos nos processos
especificos da radiagdo e nas propriedades do material; o destaque dos pardmetros que sio
mais importantes na simulagdo dos aspectos dados dos efeitos da radiagdo; através do
estudo dos processos da radiagdo individuais, a compreensdo de como eles combinam para

produzir danos macroscopicos no material.

O fator principal e mais atraente, nos experimentos de simulagdo da irradiagdo com
néutrons por meio da irradiagdo com ions leves (protons e alfas), ¢ a possibilidade
simultdnea da simulag¢do da acumulagdo do hélio com a produgd@o dos defeitos nas amostras
de espessuras relativamente grandes. Isto vai permitir analisar o comportamento
volumétrico dos materiais estudados ®>. A possibilidade de variar e bem controlar os
pardmetros experimentais (ambiente da irradiagdo), e a possibilidade de ajustar facilmente a
razdo He/dpa sobre a extensdo completa (0 - 50 ppma/dpa) das simulagdes dos reatores sao

grandes méritos do uso dos ions leves, embora os espectros energéticos dos PKAs sejam

' A Gnica possibilidade de simulagdo ideal seria a irradiagdo do material no mesmo ambiente onde ele serd
empregado, 0 que na maioria dos casos é impossivel.
2 Do ponto de vista teérico, é necessario ter certo niimero de grdos na espessura do material examinado.
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diferentes. Outra vantagem é que os niveis da radioatividade induzida sio moderados, o que

facilita o exame de pos-irradiagio.

Em contrapartida a estes beneficios, ha o problema do crescimento da dissipagdo do
calor e a diminui¢do da se¢do de choque de dano com o crescimento da energia das
particulas incidentes, o que limita as taxas de produgio de danos. Contudo, os ultimos
estudos  da componente ndo-elastica do espectro dos PKAs , que sdo produzidos como
resultado das reagdes nucleares, mostraram que a influéncia desta componente, tanto na
dureza do espectro dos PKAs como no numero total dos deslocamentos é essencial, de tal
maneira que a irradiagio com os ions leves simula a irradiagio com os néutrons

significativamente melhor do que se pensava antes.

Os procedimentos computacionais desenvolvidos permitem achar os mais adequados
parametros da irradiagdo de simulagdo, conforme os objetivos colocados nos experimentos

e, também, auxiliam a anélise destes experimentos a luz dos parametros de dano calculados.

Acreditamos que o desenvolvimento da metodologia de simulagdo dos processos
individuais da radiago em instalagdes experimentais como o Ciclotron do IPEN e o reator
IEA-R1, € uma etapa importante na criagdo da tecnologia de testes de materiais estruturais
de uso nuclear no IPEN e, conseqiientemente, no pais. Como continuidade, baseando-se
nos principios de simulagdo formulados e nos procedimentos computacionais desenvolyidos
neste trabalho, pretende-se estabelecer procedimentos experimentais de simulagdo do
processo de fragilizagdo dos agos feriticos que sdo usados como material do vaso de

pressdo nos reatores do tipo PWR (Pressurized Water Reactor).
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PROGRAMA NOBL




78

1 DESCRICAO DAS CONSTANTES, DOS TIPOS E DAS
VARIAVEIS

1.1 Unidade NEUTRLIB

Constantes:
n_elmax
n_evmax
n_csx, n_csy
Tipos:

ary, aryi

nimero méaximo dos elementos que entram na composigdo do alvo;
nimero maximo dos tipos das reagdes nucleares;

numero maximo das colunas e das linhas das matrizes das se¢oes de
choque, respectivamente.

vetor real e inteiro de 1 a n_evmax, respectivamente.

1.2 Programa NOBL

Constantes:

Na
mn
dirdat

Tipos:

massiy
massivp
mas
Csection

nimero de Avogadro;
massa atdmica do néutron;
diretorio onde ficam os arquivos de dados para as segdes de choque.

vetor real de 1 a n_csx;

ponteiro para massiv,

vetor dos ponteiros para massiv de 1 a n_csy,
registro; '

Os campos do registro Csection:

Q

energ
csect
k, !

kcur, lcur

csp
Crs

valor de Q da reagio;

matriz das energias;

matriz das se¢des de choque correspondente & matriz das energias,
namero maximo das linhas e nimero dos elementos na tltima linha,
respectivamente, das matrizes energ e csect,

o nimero atual da linha e da coluna, respectivamente, das matrizes
energ e csect,

ponteiro para Csection;

vetor dos ponteiros para Csection;

FRZSE0 NACIONEL TF ENERGIA NUCLEAR/SP  1PLy el
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Inform registro,
Os campos do registro /nform:
numero numero do elemento;
massa massa do elemento;
N numero dos atomos do elemento em 1 cm’ do alvo;
P soma das probabilidades para determinar o tipo de atomo com o qual
acontece a colisdo;
ev vetor dos nimeros das reagdes nucleares consideradas para o
elemento;
n_ev numero das rea¢des nucleares em consideragio;
Pev soma das probabilidades para determinar o tipo da reagdo nuclear;
Cs vetor dos ponteiros para estrutura do tipo Csection,
informp ponteiro para variavel do tipo Inform,
infop vetor dos ponteiros para Inform.
rlype conjunto numérico para onde inscrevem-se os nimeros das reages
nucleares que sdo consideradas.
Variaveis:
inf vetor dos ponteiros para estrutura do tipo infop. Alocando na
memoria o o registro do tipo /nform e seus campos, através da
referéncia as variaveis, acessam-se estes campos;
dens densidade do material irradiado;
EO0 energia inicial dos néutrons. Quando E0=0, as energias dos néutrons
amostram-se de acordo com a densidade do Cranberg. Enquanto isto,
o limite superior da energia ¢ de 17 MeV,
Ed energia de deslocamento;
angl angulo entre a normal a superficie do alvo e a diregdo incidente do
néutron. Se angl < - T ou angl > Toa distribuigdo pelo angulo
2 2
solido € assumida isotrépica;
D espessura do alvo;
X, ¥,z coordenadas do néutron;
u, v, w 0s co-senos de diregdo do néutron;
ur, vr, wr 0s co-senos de diregdo do recuo;
E energia do néutron;
Er energia do recuo;
aa co-seno do dngulo de espalhamento do néutron no sistema de centro
de massa;
aar co-seno do angulo de espalhamento do recuo no sistema de centro de
massa;
Total se¢do de choque total;
E llim vetor das energias limiares do néutron para deslocar os atomos do
alvo em posigao intersticial;
E llim_max valor maximo dos elementos do vetor E llim;
react nameros das reagdes que tém de ser lidos do arquivo de dados que
contem as se¢des de choque;
n_el nimero dos elementos que constituem o alvo;
n ey numero das reagdes indicadas para consideragio;
nc nimero das colisdes feitas por um néutron;

PR




who
what

np
n_he
n h

n R

n_pr
newpart, newcol

lok

MRp_He, Strag He,
Skew_He, Kurt He

Sx_He, Sx 2 He,
Sx_3 He, Sx 4 He

MRp H, Strag H,
Skew H, Kurt H

Sx H,Sx 2 H,
Sx 3 H,Sx 4 H

idum
cha

Jrec
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elemento com o qual aconteceu a colisdo;

tipo da reagdo para o elemento escolhido;
nimero total das historias de néutron,

nimero dos atomos de hélio produzidos;
nimero dos atomos de hidrogénio produzidos;

numero dos atomos de recuo;

nimero dos néutrons que produziram os recuos;

varidveis do tipo boaleana. Se newpart=true, comega a nova histéria
do néutron. Quando acontece a colisio do néutron com o atomo do
alvo newcol=true,

matriz adicional para onde gravam-se os valores atuais das segdes de
choque para todas as rea¢des em consideragio;

momentos estatisticos (valor médio da coordenada X, desvio padrio,

assimetria e curtose) da distribui¢io espacial dos lugares de producao
dos atomos de hélio;

soma das coordenadas x, dos quadrados de X, dos cubos de x e das

quartas poténcias de x das posi¢des de produgdo dos atomos de
hélio;

momentos estatisticos (valor médio da coordenada X, desvio padrio,
assimetria e curtose) da distribuigo espacial dos lugares de produgio
dos atomos de hidrogénio;

soma das coordenadas x, dos quadrados de x, dos cubos de x e das
quartas poténcias de x das posi¢des de produgio dos dtomos de
hidrogénio;

variavel usada pelo gerador dos nimeros aleatorios;

variavel do tipo char que gerencia a saida do programa;

variavel do tipo text, que ¢ atribuida ao arquivo “recoils.dat”.

!
D »‘.,5?393
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2 EXECUCAO DO PROGRAMA

A fungdo ran2f da unidade neutrlib é a geradora dos nimeros aleatérios de

L’Ecuyer” com o longo periodo (>2 *10'%) distribuidos isotropicamente no intervalo 10, 1.

A leitura dos dados de entrada do arquivo “neutr.dat”, a alocagdo das estruturas na
memoria, o preenchimento dos campos dos registros e a abertura do arquivo “recoils.dat”

s3o efetuados pela rotina Loaddata. A descrigdo do arquivo de entrada “neutr.dat” é dada

abaixo.

A rotina fransfer faz a analise e alocacdo na meméria das segdes de choque das
reagOes indicadas no arquivo “neutr.dat”. As se¢des de choque sdo lidas dos arquivos de
dados da biblioteca ENDF/B-1V. Estes dados sdo inicialmente processados e gravados no
formato ACE. As se¢bes de choque sio guardadas na forma de matriz, suas linhas sdo
alocadas dinamicamente na meméria e também preenchidas durante a leitura dos dados. O
gerenciamento dos arquivos de dados para as segdes de choque é efetuado com auxilio da
unidade diirs que ndo ¢ apresentada. Esta unidade pode ser substituida pela simples chamada
da rotina fransfer com o nome do arquivo de dados como pardmetro. No texto da rotina

transfer séo apresentados os comentarios explicativos.

Depois da alocagao na memaria dos dados necessarios, comega a historia do néutron.
Na rotina fonte sio fornecidas as caracteristicas iniciais do néutron. A ultima linha das

matrizes das se¢des de choque ¢ assumida como atual.

A posigdo de colisio do néutron com o atomo do alvo é determinada na rotina
position. Em primeiro lugar ¢ chamada a rotina CSTotal. Aqui determina-se a se¢do de
choque total para a energia dada, via aproximagdo linear entre dois valores vizinhos da
energia (vide os comentarios no texto do programa). Depois, determinam-se o caminho
livre percorrido e as novas coordenadas do néutron. Se o néutron sai fora do material, uma

nova historia tem inicio. Considere-se que nas dire¢des y e z o alvo € infinito.
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Quando a colisdo acontece dentro do material, a variavel newcol assume valor frue eé
chamada rotina collision. Nesta rotina, determina-se o atomo com o qual aconteceu a
colisdo, baseando-se nas se¢des de choque totais para os atomos do alvo que foram
calculadas na rotina CS7otal. Depois, é chamada a rotina Csevent onde determinam-se as
se¢Oes de choque para todas as reagdes de modo analogo a rotina CSTotal. Em seguida

determina-se a reagdo nuclear para o atomo determinado.

No caso da reagdo que é considerada, executa-se a rotina correspondente. Para as
colisdes elasticas e inelasticas estas rotinas sio elcol e incol: para a produg@o do hélio e do
hidrogénio a rotina é gas. Os eventos que nio sdo considerados podem ser introduzidos

facilmente via criagdo da rotina correspondente e de poucas mudangas no bloco do

programa.

No caso das colisdes elasticas e inelasticas executa-se a rotina newdir, onde

2
determinam-se 0s novos co-senos de diregdio do néutron. Os dados necessarios sio
gravados no arquivo “recoil.dat” pela rotina recdata. Depois disso, o programa retorna a

rotina position.

A histéria do néutron termina pela chamada da rotina escape € o programa retorna a

rotina fonte.

A saida do programa efetua-se pelo aperto da tecla “Q” .E chamada a rotina recgas,
onde gravam-se os momentos estatisticos da distribuigdo das posi¢des de produgdo de gas
junto com a outra informagdo estatistica (nimero total das histérias, niimero total dos
recuos, nimero dos néutrons que produziram os recuos, nimero dos atomos de hélio e de
hidrogénio produzidos no alvo). A rotina final é disposeall, que remove as estruturas

alocadas na memoéria do computador.

Quando o valor da energia maxima da distribuigio energética é grande (> 1MeV) a
informagdo alocada na memoria do computador pode atingir algumas centenas de kilobytes
para cada atomo do alvo. Por isto, ¢ necessario usar toda a memoéria disponivel do

computador assim, a compilagdo do programa tem de ser feita no modo protegido do

Borland Pascal.
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3 ARQUIVO DE ENTRADA “neutr.dat”

A seguir, apresenta-se 0 exemplo do arquivo de entrada para o programa NOBL

“neutr.dat”

8.0

4

53

1216172228

515253 54 5556 57 58 59 60
61 62 63 64 65 66 67 68 69 70
717273747576 7778 79 80
81 8283 84 85868788 8990
91

102 103 104 105 106 107

24000 52.00 0.185
25055 54.4661 0.02
26000 55.85 0.68
28000 58.71 0.115
1.4e7 25

O formato numérico dos dados deve corresponder ao formato admissivel na
linguagem Turbo Pascal. A disposigdo dos dados entre si é arbitraria contudo, a seqiiéncia

dos dados tem de ser cumprida de acordo com a lista abaixo.

A lista dos dados de entrada:

1. Densidade do material, g/ cm” .

2. Namero dos elementos que constituem o material (ndo deve ser maior do que o
nimero méaximo dado na unidade NEUTRLIB pela constante n_elmax).

3. Numero das reagGes nucleares (ndo deve ser maior do que 0 namero maximo dado
na unidade NEUTRLIB pela constante n_evmar).

4. Tipos das reagdes de acordo com o formato ENDF.

il
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A quantidade dos nimeros seguintes e o namero das reacoes nucleares indicado (item
3) tém de ser iguais. E obrigatorio a indicagdo da reagio 1 (segdo de choque total).

5. Numero (no formato ENDF), massa atdmica, conteudo relativo de massa para o
primeiro elemento do material irradiado.

Numero, massa atdmica, conteiido relativo de massa para o segundo elemento do
material irradiado. E assim por diante até, o ultimo elemento de composi¢do do material. O
nimero destes dados tem de ser igual ao niimero dos elementos indicado anteriormente
(item 2).

6. Energia do néutron. Se a energia é igual 0, considera-se o espectro de fissdo.

7. Energia do deslocamento. Para a maioria dos dtomos metalicos esta energia tem
valor ~ 25 eV.

8. O angulo entre a normal a superficie do alvo e a diregdo de incidéncia do néutron
em graus. Se o valor deste dngulo é maior ou igual a m/2 ou, menor ou igual a -w/2, é
assumida a distribui¢do isotrépica pelo angulo sélido.

9. Espessura do alvo em centimetros.

10. Namero inteiro negativo para iniciar a seqiiéncia dos niimeros aleatérios. Para

mudar a seqiéncia é necessario indicar outro nimero negativo.

S




4 PROGRAMA FONTE

UNIT neutrlib;

INTERFACE

const n_elmax = 4,
n_evmax = 60,
n_csx = 60;

n_csy = 1000,

type ary = array [1..n_evmax] of real;
aryi = array [1..n_evmax] of integer;

function ran2f (var idum: longint): real;

IMPLEMENTATION

function ran2f (var idum: longint): real;

const IMl = 2147483563,
IM2 = 2147483399,
AM = 1/IM1;
IMMI1 = IMI-1;

IA1 = 40014,

IA2 = 40692,

IQ1 = 53668;

1Q2 = 52774,

IR1 = 12211;

IR2 = 3791,

NTAB = 32;

NDIV = 1+IMMI/NTAB;
EPS = 1.2e-7,
RNMX = 1-EPS;

type m_ntab = array [1..NTAB] of longint;

const iy - longint = 0;
idum2 : longint = 123456789,
v :m_ntab = (0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0.0,0,0.0.0

0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0);

var }, k: longint;
lok: real;

begin
if (idum <= 0) then begin
if -idum <= 1 then idum:= 1

2727 oM
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else idum:= -idum;
idum2:= idum;
for j:= NTAB+8 downto 1 do begin
k:= trunc(idum/IQ1);
idum:= IA1*(idum-k*IQ1)-k*IR1;
if (idum < 0) then idum:= idum+IM1;
if (j <= NTAB) then iv[j]:= idum
end,
y:=1iv[1];
end;
k:= trunc(idum/I1Q1);
idum:= [AT*(idum-k*IQ1)-k*IR1;
if (idum < 0) then idum:= idum+IM1;
k:= trunc(idum2/1Q2);
idum2:=TA2*(idum2-k*1Q2)-k*IR2;
if (idum2 < 0) then idum?2:= idum2+IM2;
j:= I+trunc(iy/NDIV);
1y:= iv[j]-idum2;
iv[j]:= idum;
if{iy < 1) then iy:= iy+IMM]1,
lok:= AM*iy;
if RNMX <= lok then ran2f= RNMX
else ran2f:= lok;
end;

BEGIN
END.

{$A+,B-,D+,E+,F-,G—,1+,L+,N~,O-,P-,Q—,R-,S+,T-,V+,X+,Y+}
{$M 16384,0,655360}
PROGRAM NOBL;
uses crt,neutrlib, dirs;
const Na = 0.60220434S,;
mn = 1.008664967,
dirdat ='Crossect";
type
massiv = array [1..n_csx] of real;
massivp = “massiv;
mas = array[l..n_csy] of massivp;
CSections = record
Q:real;
energ:mas,
csect:mas;
k1,
kcur,lcur:integer;
end;
csp = “CSections;
Crs = array [1..999] of csp;
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Inform = record
numero:longint;
massa,N:real;

P: real;

ev.aryi,

n_ev:integer;

Pev:ary,

Cs: Crs;

end,

informp = “inform;
infop = array[1..n_elmax] of informp;
rType = set of byte;

var inf ‘infop;
dens,E0,Ed,angl D,
X,¥,Z,U,V,W,
Ur,vr,wr,
E,Er,aa,aar, Total - real;
E llim -array [1..n_elmax] of real;
E Llim_max real,
react Ttype,

n_el,n_ev,nc,who,what :integer;

np,n_he,n_h,n Rn_pr  :longint;

newpart,newcol :boolean;

lok -array[1..n_elmax,1..n_evmax] of real;
MRp_He,Strag_He,Skew He Kurt He,

Sx_He,Sx 2 He,Sx_3_He,Sx 4 He real;
MRp_h,Strag_h,Skew_h Kurt_h,

Sx_h,Sx_ 2 h,Sx 3 h,Sx 4 h real;
idum ‘longint;

cha :char;

frec ‘text;

procedure transfer(f_name:string);
label 1;
var f1: text;
s: string[82];
sigma,es: array [0..2] of string[11];
sE: string[1];
evs: string[3];
numbers,bufQs: string[11];
code,ij,k,ln_elcur,n_eve: integer,;
numberi:longint;
E_ulimE_lim,E_lok,energy,number: real;
begin
sE:='E";
assign(f1,f name);
{Ligagdo o arquivo de dados com o elemento de composigao}
reset(f1);
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readin(fl,s);

readln(fl,s);

numbers:=copy(s,2,10);

insert(sE,numbers,9);

val(numbers,number,code);

numberi:=round(number),

=1,

while (i<=n_el)and(Inf[i]*.numero<>numberi) do i:=i+1;
If i>n_el then begin

close(fl);
exit; {O elemento ndo indicado no arquivo de entrada}
end
else n_elcur:=i;

repeat {Busca o “capitulo” com as se¢des de choque para os néutrons}
readin(fl,s);
until (s[72]='3");
if EO=0 then E_ulim:=1.7E7 {Determinagao dos limites das energias consideradas}

else E_ulim:=EQ;
E_llim[n_elcur]:=0.5*Ed*sqr(mn+Inf[n_elcur]".massa)/(mn*lnf[n_elcur]’\.massa);
E_lim:=E _llim{n_elcur]*0.95;
Inf[n_elcur}*.n_ev:=0;

repeat {Grande loop}

readin(f1,s),

bufQS:=copy(s,13,10); {Leitura do valor de Q da reagdo}
readin(f1,s);

evs:=copy(s,73,3); {Leitura do tipo da reagdo}

while evs[1]='" do delete(evs, 1,1);
val(evs,n_eve,code);

if (n_eve<256)and(n_eve in react) then begin {Reagdo € considerada ou ndo?}
repeat {Verificagdo, se tem alguns dados que ficam dentro das limites da}
readIn(f1,s); {energia}
es[0]:=copy(s,2,10);

insert(sE,es[0],9);

val(es[0],E_lok,code);

until (E_lok>=E_lim)or((s[75]='0")and(s[74])=""));

if ((s[75]='0")and(s[74]=' "))or(E_lok>E_Ulim) then goto 1;
new(inf[n_elcur]*.cs[n_eve]); {Alocagdo das matrizes das energias e se¢des de choque}
insert(sE,bufQs,9);

val(bufQs,inf[n_elcur]”*.cs[n_eve]*.Q,code); {Preenchimento do campo Q}

if code<>0 then inf[n_elcur]* cs[n_eve]*.Q:=0;
Inf[n_elcur]™.n_ev:=Inf[n_elcur]*.n_ev+1;

Inf[n_elcur]”.ev[Inf[n_elcur]*.n_ev]:=n_eve;

k:=0;
3=0;
repeat

ki=k+1;

1:=0;

new(Inf[n_elcur]*.cs[n_eve]*.energ[k]);{Alocagdo das linhas de matrizes das energias e}
new(Inf[n_elcur]™.cs[n_eve]~.csect[k]); {secdes de choque}

repeat



for j:=0 to 2 do begin
I=l+1;
es[j]:=copy(s,22*j+2,10);
insert(sE,es[j],9);
sigmafj]:=copy(s,13+22%j,10);
if sigmal[j][length(sigmal[j])-1] in ['0"..'9'] then insert(sE,sigmalj],8)
else insert(sE,sigmalj],9);
val(es[jLInf[n_elcur]™.cs[n_eve]™.energ[k]"[l],code); {Preenchimento das linhas}
val(sigma(j],Inf[n_elcur]”.cs[n_eve]*.csect[k] [I],code);
end;
readln(f1,s);
until (E_ulim<Inf[n_elcur]".cs[n_eve]" energ[k][1])or
(trunc(I/n_csx)=1)or((s[75]='0")and(s[ 74]=" "Yor(code<>0);
until ((s[75]='0"and(s[74]=""))or
(E_ulim<Inf[n_elcur]".cs[n_eve]’\.energ[k]A[l])or(code<>0);
Inf[n_elcur]™.cs[n_eve]” k:=k;
if code <>0 then Inf[n_elcur]*.cs[n_eve]”.I:=1-1
else Infln_elcur]™.cs[n_eve]™.l:=l;
writeln(Inf[n_elcur]®.numero,' ',;n_eve,' 'k, D);
end; {if}
1:while n_eve<>0 do begin
readin(fl,s),
evs:=copy(s,73,3);
while evs[1]="" do delete(evs, 1,1);
val(evs,n_eve,code);
end,
readin(f1,s);
until (s[75]='0")and(s[72]='0");
end;

procedure loaddata;
var f. text;

1. integer,

ev: aryi;

procent: real,

mask: string;

Dir: DirList;
begin
assign(f,'neutr.dat'),
reset(f);
readin(f,dens,n_eln_ev),
react:=[];
for i:=1 to n_ev do begin
read(f,ev[i]);
react:=react+{ev[i]];

end;
for i:=1 to n_el do begin
new(inf]i]);

read(f,Inf[i]*. numero, Inf[i]* massa,procent);
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Inf[i]*.n:=procent*dens*Na/Inf[i]*. massa,
end,
read(f,E0,Ed,angl,D,idum);
angl:=angl*pi/180;
close(f);

GoDir(dirdat);
InitDirList(Dir);

Mask:="* lib",
loaddirlist(Dir,Mask, 5,Files);
dir.info:=dir.root;

for i:=1 to dir.total do begin
transfer(dir.info” name);
dir.info:=dir.info” next;

end; {for}

if EO=0 then begin {Determinagdo da limite inferior da energia do néutron}

E_Llim_max:=0;

for i:=1 to n_el do if E_Llim_max<E_Llim[i] then E_Llim_max:=E_Llim[i];

END;
KillDirList(dir);

n_R:=0;
np:=0,
n_he:=0;
n_h:=0;
n_pr:=0,

Sx He:=0;
Sx_2 He:=0,
Sx_3_He:=0,
Sx_4 He:=0;
Sx_h:=0;
Sx_ 2 h:=0;
Sx 3 h:=0;
Sx_4_h:=0;

assign(frec,'recoils.dat');
rewrite(frec);

writeln(frec,’ TRIM Recoil Cascade Calculation
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writeln(frec,’  FORMAT: Top 10 lines are comments, with line 6 describing experiment ');

writeln(frec,, FORMAT: Line 6 will be written into file COLLISON TXT if activated.
writeln(frec,’ FORMAT: Data Table has 10 numbers/line, with free format.

writeln(frec,’ Typical Data File
writeln(frec,' Recoils from neutrons
writeln(frec,'  Incident Recoil Data

writeln(frec,' Particle Atomic Energy Depth Lateral-Posit.
writeln(frec,' Numb Energy Numb  (eV) (A)

writeln(frec,’
end,

Recoil Direction
(A) (A) Cos(X) Cos(Y) Cos(Z)");

b5

s
;



procedure fonte;
var ksi,r,fi,xx,yy: real;
Lj: integer;,

begin

np:=np+1;

newpart:=false;

nc.=0;

newcol:=true;

if (angl<=-pi/2)or(angl>=pi/2) then begin
ksi:=ran2f{idum);
w:=2%ksi-1;
r:=sqrt(1-sqr(w));
ksi:=ran2f(idum);,
fi:=0.5%pi*(2*ksi-1);
u:=r*cos(fi);
v:=r*sin(fi);

end
else begin

u:=cos(angl);
v:=-sin(angl),
w:=0;

end;

x:=0;
y:=0,
z:=0;

if EO=0 then
] repeat
j repeat
J ksi:=ran2f{idum);
xx:=-In(ksi);
ksi:=ran2f(idum);
] yy:=-In(ksi);
: until (sqr(yy-xx-1)<4*xx);
H E.=2*xx*1E6;
until (E<=1.7E7)and(E>E_Llim_max)

else E:=EQ;
for i:=1 to n_el do for j:=1 to Inf[i]*.n_ev do
Inf[i]*.cs[Infli}*. ev[j]]" kcur:=Inf[i]*.cs[Inf[i]*.ev[j]]* k;
end;

procedure escape,

begin

if keypressed then cha:=readkey;
newpart:=true,

nc.=0;

| end;




RN

procedure recdata;
var Es,Ers xrs,yrs,zrs: string[15];
xr,yr,zr: real;
begin
xr:=x*1e8; yr:=y*1e8, zr:=z*1e8;
str(E:9,Es);
delete(Es,length(Es)-2,2);
str(Er:9,Ers);
delete(Ers,length(ers)-2,2);
str(xr:9,xrs),
delete(xrs,length(xrs)-2,2);
if yr=0 then yrs:=' ('
else begin str(yr:9,yrs);
delete(yrs,length(yrs)-2,2);

end;

if zr=0 then zrs:=' 0'
else begin str(zr:9,zrs);
delete(zrs,length(zrs)-2,2);

end;
append(frec);
writeln(frec,n_pr:4,'":3,Es,' "3, trunc(Inffwho]™ numero/1e3):2,
'*:10-length(Ers),Ers,' ' xrs,' ' yrs,' Lzrs,ur:9:5,vr:9:5, wr:9:5);
end;

procedure newdir;
var b,br,delta,deltar,c,cr,D,Dr,dd,ddr,
ksi,zero,ro,
hu,hv,hw: real;
begin
b:=sqrt(1-sqr(aa));
br:=sqrt(1-sqr(aar));
ksi:=ran2f{idum);
delta:=pi*(2*ksi-1);
deltar:=pi+delta;
c:=cos(delta);
cr:=cos(deltar);
D:=sin(delta);
Dr:=sin(deltar);
zero:=(1-abs(u))-2e-11;
hu:=u;
hv.=v;
hw:=w;
if zero>0 then begin
ro:=sqrt(1-sqr(u));
u:=hu*aa-b*c*ro;
v:=hv*aa+(hv*hu*b*c-hw*b*d)/ro;
w:=hw*aa+(hv*b*d+hu*hw*b*c)/ro;
ur:=hu*aar-br*cr*ro;
vr:=hv*aar+(hv*hu*br*cr-hw*br*dr)/ro,
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wr=hw*aar+(hv*br*dr+hw*hu*br*cr)/ro;
end
else begin
u:=aa*hu;
v:=b*c;
w:=b*d;
ur:=aar*hu;
vr:=br*cr;
wr:=br*dr;
end;
recdata;
end;

procedure CSTotal;
var rt,lcur,keur,i,j: integer;
begin
{Determinagao da sessdo de choque total}
Total:=0;
for i:=1 to n_el do begin
while (Inf[i]*.cs[1]" kcur>0)and
(Inf[i}".cs[1]".energ[Infi}*.cs[ 1] keur] [1]>E) do
Infi]" cs[1]" keur:=Inf[i}*.cs[ 1] keur-1; {Determinagdo da linha atual na matriz das}
kcur:=Infli]".cs[1]" keur; {energias}
if kcur=0 then lok{i,1]:=0
else BEGIN
if (keur=Inf[i}".cs[1]* k) then Inf[i]".cs[ 11" leur:=Inf[i]*.cs[1]7.]
else Inf[i}*.cs[ 1] lcur:=n_csx;
while Inf[i]".cs[1]*.energ[kcur][Infi]*.cs[ 1] lcur]>=E do
Infli}*.cs[1]" leur:=Inf[i]".cs{ 1] Ieur-1;
lcur:=Inf[i]".cs[1]" lcur; {Determinagdo da coluna atual.}
if lcur=0 then lcur:=1;
if lcur=n_csx then
lokfi,1]:=Infli}".cs[ 1] csect[kcur][lcur]+
(E-Infli]*.cs[ 17" energ[kcur]"[lcur])*
(Infi]*.cs[1]".csect[keur+1]17{1]-Inf[i}" cs[ 1] csect[keur][lcur])/
(Inf[i]".cs[1]".energ[kcur+1)[1]-Inf]i]*.cs[1 1.energ[kcur][lcur])
else
lok[i,1]:=Inf[i}".cs[1]" csect[kcur][lcur]+
(E-Infli]".cs[ 1] energ[kcur][lcur])*
(Infi]".cs[1]".csect[kcur] [lcur+1]-Infli]". cs[ 1 1M.csect[kcur][lcur])/
(Infli]*.cs[1]".energ[kcur]*[lcur+1]-Infi}*.cs[ 11" energ[kcur]lcur));
END;
Total:=Total+lok[i, 1 ]*Inf[i]*.N;
end; {for}
end;

procedure CSevent(el integer);
var j,rt,keur,lcur: integer;
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begin
for j:=2 to inffel]".n_ev do begin {Ciclo pelas reagdes}
rt:=inflel}" ev[j];
if (inflel]*.ev[j] in react)and(Inflel}". cs[rt]* kcur>=1) THEN BEGIN {Reagdo é
considerada ou nao?}
while (Inflel}”*.cs[rt]™ kcur>0)and
(Inffel}*.cs[rt]*.energ[Inflel}".cs[rt]" kcur]*[1]>E) do
Inflel}”. es[rt]™ keur:=Infel]".cs[rt]" keur-1; {Determinagio da linha atual na matriz}
kcur:=Inflel}".cs[rt]" kcur; {das energias}
If (kcur=0) then lok[el,j]:=0
else BEGIN
if keur=Inflel]".cs[rt]* k then Inf[el}".cs[rt]" lcur:=Infel]*.cs[rt]" ]
else Inflel}™.cs[rt]  lcur:=n_csx;
while Inflel]". cs[rt]*.energ[kcur)*[Inflel}*.cs[rt]*.lcur]>=E do
Inflel}".cs[rt]" Icur:=Inflel]".cs[rt]" lcur-1;
lcur:=Inflel}" cs[rt]" lcur; {Determinagdo da coluna atual .}
if (lcur=n_csx) then
lokfel,j}:=Inflel]".cs[rt]".csect[kcur] [lcur]+
(E-Inflel]*.cs[rt]".energ[kcur][lcur])*
(Inflel]™.cs[rt]™.csect[kcur+1]~[1]-Inf[el]*.cs[rt]* csect[keur]lcur])/
(Inflel]".cs[rt]" energ[kcur+1]"[1]-Inflel]" cs[rt]* energ[kcur] [lcur])
else
lok[el,j]:=Inflel}".cs[rt]".csect[keur] [lcur]+
(E-Inflel]™.csrt]*.energ[kcur][lcur])*
(InfTet]™ cs[rt]*.csect[keur ] {lcur+1]-Inflel}*.cs[rt]". csect [keur][lcur])/
(Inflel]".cs[rt]* energ[kcur]*[lcur+1]-Inflel]*.cs[rt]" energ[kcur]*[lcur]);
END {else kcur=0}
END {Reagdo € considerada ou ndo?}
ELSE BEGIN
lok{el,j]:=0;
Inflel]™.cs[rt]" lcur:=0;
END; {if}
end; {for}
end;

2

procedure position,
var ksi |: real;
1,),keur,lcur,rt: integer;
begin
CSTotal,
ksi:=ran2f{idum);
I:=-1/Total*In(ksi),
x:=xtu*l;
y.=y+v*,
z.=z+w*l;
if u>0 then if (x-D)<0 then newcol:=true
else newcol:=false
else if x>0 then newcol:=true
else newcol:=false;
end,
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procedure collision;
var ksil, ksi2 buf: real;
J,I: integer;
begin
nc:=nc+l;
ksil:=ran2f(idum);
ksi2:=ran2f(idum);
buf:=0;,
for i:=1 to n_el do begin
buf:=buftlok[i,1]*Inf[i]* N/Total;
Inf[i]* P:=buf {Determinagdo das probabilidades para colisdo com os elementos}
end;

=0,
repeat

B

if ksil<inf[j}*.P then who:=j; {Determinagdo do atomo}
until ksil<inf[j]*.P;
CSevent(wha);,
buf:=0;
for 1:=2 to inflwho}".n_ev do begin

buf:=buftiok[who,i}/lok[who,1];

Infflwho]”.Pev[i]:=buf {Determinagdo das probabilidades para os eventos}
end;
=1
repeat
3=itl
if ksi2<inf[who].Pev[j] then what:=j; {Determinagdo do evento}

until (ksi2<inffwho]* Pev[j])or(j=infflwho]*.n_ev);
if ksi2>infflwho]*.Pev[j] then escape;
end,

procedure elcol;
var ksi,mu,
A,E lok:real;
begin
if keypressed then cha:=readkey;
if (cha='Q")or(cha='q') then escape;
ksi:=ran2f(idum);
mu:=2%ksi-1;
A:=Inflwho]" massa/mn;
E_lok:=E*2*A*(1-mu)/sqr(A+1);
E:=E-E lok;
Er=E lok;
aa:=(1+A*mu)/sqrt(1+sqr(A)+2* A*mu);
aar:=sqrt((1-mu)/2),
if E-E_llim[who]<0 then begin
newpart:=true;
newcol:=false
end
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else newcol:=true;
n_r:=n_r+l,
if nc=1 then n_pri=n_pr+i;
end;

procedure incol;
var ksi,mu,

A,B h.ee,

test,E_lok:real,
begin
if keypressed then cha:=readkey;
if (cha='Q')or(cha='q') then escape;
ksi:=ran2f{idum);
ee:=Inflwho]".cs[infflwho}".ev[what]]*.Q;
mu;=2%ksi-1;
A:=Inflwho]" massa/mn;
B:=(1+A)/A;
aa:=(1+A*mu*sqrt(1-B*ee/E))/sqrt(l+sqr(A)*(1~B*ee/E)+2*A*mu*sqrt(1—B*ee/E));
aar:=(1-mu*sqrt(1 -B*ee/E))/sqrt(2-B*ee/E-2*mu*sqrt(1 -B*ee/E));
E_lok:=2*E*A/sqr(1+A)*(1-mu*sqrt(1-B*ee/E));
E:=E-ee/B-E lok;
Er:=-ee/(1+A)+E_lok;
if E-E_llim[Who]<0 then begin

newpart:=true;
newcol:=false

end
else newcol:=true;
n_ri=n_r+l,
if nc=1 then n_pr:=n_pr+1;
end;

procedure gas(var Sx,Sx_2,Sx_3,Sx_4,MRp,Strag, Skew,Kurt:real;var n:longint);
var 1. integer;
VariMRp_2.MRp 3 MRp 4: real;
begin
n:=n+l;
Sx:=8x+x;
Sx_2:=Sx_2+sqr(x);
Sx_3:=Sx_3+sqr(x)*x;
Sx_4:=Sx_4+sqr(sqr(x));
MRp:=Sx/n;
MRp_2:=sqr(MRp),
MRp_3:=MRp_2*MRp;
MRp_4:=MRp_3*MRp;
Vari:=Sx_2/n-MRp_2;
Strag:=sqrt(Vari);
if vari<>0 then begin
Skew:=8x_3-3*MRp*Sx_2+3*MRp_2*Sx-n*MRp 3;
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BEGIN
loaddata,;
writeln('Loaded.");
repeat
fonte;
repeat
position;
if newcol then begin
collision;
if not newpart then begin
case Inffwho]” ev{what] of
2 -elcol;
51.91 :incol;
106,107: gas(Sx_He,Sx_2_He,Sx_3_He,Sx*4_He,MRp_He,Strag_He,
Skew_He,Kurt_He,n_He);
103..105 :gas(Sx_h,Sx_2_h,Sx_3_h,Sx_4_h,MRp_h,Strag_h,Skew_h,Kurt_h,n_h);
else escape;
end;
case Inflwho]” ev[what] of
2,51.91 :newdir;
end,;
if Infiwho]".ev[what] in [2,51 ..91,106,107] then begin
if (n_R)mod(100)=0) then writeln (n_R,' recoils recorded.");
if ((n_R)mod(10000)=0) then begin
Writeln(n_R,' recoils recorded.";
Writeln(n_he,’ helium atoms have been produced.’);
Writeln(n_h," hidrogen atoms have been produced.);
Writeln('Continue? Y/N');
cha:=readkey;
if (cha='N") or (cha='n") then cha:='Q",
end;
if ((n_he)mod(100)=0)and(n_he>0) then writeln (n_he,' atoms of helium have been
produced.');
end;
end; {not newpart}
end {newcol}
else escape;
until newpart;
until (cha='Q")or(cha='q"),
close(frec);
recgas,
disposeall;
writeln('End of the program.);
writeln("Total number of the particles = ,np);
END.
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