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RESUMEN

El andlisis de la Funcién Distribucién de Orientaciones Cristalinas
permite conocer, para una muestra dada, los diferentes componentes de la
textura, como asf también el peso y la dispersién de las mismas. Conside
rando s6lo las componentes de mayor peso, se genera una distribucién dis
creta de orientaciones cristalinas que simulan la textura de vainas combus-
tibles y tubos de presi6n de Zircaloy. Esta representacién se aplica al
cllculo de crecimiento y creep bajo irradiacién. Se considera una distribu
ci6n de orientaciones para la cual se toman los ejes c¢ sobre el plano ra
dial - tangencial y otra, m&s realista, con una fraccién de éstos fuera de
dicho plano. Los resultados obtenidos muestran una fuerte dependencia del
crecimiento con la textura, obteniéndose valores sensiblemente distintos
como consecuencia del uso de una u otra representacién. De aqul se hace
evidente que utilizar una buena representacién de la textura es de fundamen
tal importancia para el célculo y estudio del crecimiento y creep bajo irra

diacién.



FUNDAMENTOS DE LA TEORIA DEL CRECIMIENTO BAJO IRRADIACION

Il fendémenn de crecimiento consiste en un cambio de forma del
material irradiado sin cambio de volumen. El estudio de este fendmeno
en Zr. y sus aleaciones es de fundamental importancia para el disefio de
reactores de Uranio natural y agua pesada que utilizan estos materiales
en el nGcleo. Esta importancia se torna evidente si se piensa que en el
disefio de tubos de presién se acepta una deformacién axial del 2% al
cabo de 30 anos de irradiacion.

En teorfa el crecimiento se explica por la textura del material
utilizado y la anisotropfa intrfnseca del mismo. Para desarrollar el es-
tudio teérico, se simula el material como formado por un conjunto de
granos con una cierta desoricntacién entre sf, coherente con medicio-
nes experimentales de textura. Como el Zr tiene estructura HcrP, se
sefiala la orientacién de sus granos por la orientacién del eje ¢ . Basi
camente se utilizan una teorfa y un modelo propucstos en el trabajo de
Savino - Laciana(l) con los que se calcula la deformacién del material y
las tensiones y deformaciones sobre cada grano. La teorfa se fundamen-

(2)

ta en un trabajo de Blackburn y considera quc:

i) El valor medio de cualquier componente de tensién promediado so-
bre las orientaciones del cristal es igual a la componente de la
tensi6n aplicada correspondiente.

ii) La deformacién es uniforme en todo el material.

iii) Se puede representar la textura medida por una distribucién discre

ta de distintas orientaciones de grano, cada orientacidén con su peso

correspondiente.



El modelo aplicado se fundamenta en la teorfa de velocidades
de reaccién cuyas bases pueden encontrarse, por ejemplo, en la refe-
rencia (3). El nGmero de vacancias producidas por irradiacién es igual
al nGmero de intersticiales. La mayorfa de los defectos opuestos se
aniquilan. La teorfa para explicar el fendmeno ( Ref. (1) ) , se basa en
que los intersticiales son atrafdos preferencialmente por dislocaciones
dejando un exceso de vacancias en la red. Debido a ésto, més vacan-
cias que intersticiales se aniquilan en bordes de grano. De aqul resul-
ta la conservacién del volumen que se menifiesta durante el crecimiento.

Experimentalmente se comprueba que en Zr y sus aleaciones
los vectores de Burgers de las dislocaciones se encuentran, generalmen

)

te, en el plano basal" °, Por lo tanto, la teorfa de velocidades de reac-
cién antes descripta predice , para este material bajo irradiacién, un
ensanchamiento del plano basal y una contraccién en la direccién del eje
¢ . En el modelo utilizado se consideran, en particular, sélo dislocacio-
nes de borde con vectores de burgers en el plano basal Fig. (1).

Se considera un sistema de referencia fijo al grano y otro fi-
jo a la probeta. En el primero el crecimiento se produce seg@in lo ex-
plicado en el pirrafo anterior. Pero, como los granos tienen cierta des-
orientacién entre sf, éstos crecen en distintas direcciones respecto del
sistema de referencia fijo a la probeta. De aquf el interés del presente
trabajo de estudiar la dependencia del crecimiento con la textura.

En el trabajo de Savino - Laciana!) se simula la textura co

rrespondiente a los ejes c¢ , por dos orientaciones en el plano radial-

tangencial y dos enel radial-axial, con una densidad de 0.8 y 0.2 res-
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pectivamente, Fig. (2). El objeto del presente trabajo es estudiar el

‘crecimiento bajo irradiacién utilizando una descripcién discreta de tex

tura que reproduzca con la mayor similitud posible la figura de polos

experimental.

REPRESENTACION DISCRETA DE TEXTURAS

2.1.- Fundamentos

Las figuras de polos directas, obtenidas por difraccién de Ra-
yos X, son utilizadas hahitualmente para poner de manifiesto la aniso-
tropfa de la distribucién de orientaciones cristalogréificas. Ellas con-
sisten en la proyecci6én estereogréfica, sobre el, plano axial—tangenciél
de la muestra, de la distribucién de densidades de polos de una fami-
lia de planos [hk[ll en todas las direcciones de la muestra. La den-
sidad de polos qFf (8) para un punto posicionado por e sobre la pro-
yeccién estereografica y para una familia de planos difractantes {hkil}

cuya normal es T se define de acuerdo a la relacién.

& (5) = —E (2.1)
£ @

Donde IF (8) es la intensidad difractada por la muestra en estudio y
If (e) es la intensidad difractada por una muestra isétropa.

La Funcién Distribucién de Orientaciones Cristalinas (FDOC)
permite introducir una descripcién cuantitativa de las texturas. Si
g (¥, © ,§) es la rotaci6n que permite pasar de un referencial fi-

jo (A,B,C) asociado a la probeta, a un referencial (X,Y,Z) asociado



a un grano Fig. (3) y la distribucién de granos con la misma orientaci6n
.es aleatoria en el seno del cristal, la fraccién del volumen de la probeta

ocupada por los granos con orientacién g resulta:

AV () - K. F(@).dg (2.2)

Vo

Siendo F_(g) la FDOC, dg el elemento de volumen del espacio de las
rotaciones ubicado alrededor de g y K una constante de normalizacidn.
La FDOC y las figuras de polos obtenidas experimentalmente estén rela-

cionadas por la ecuacibn:
T -
= F 03
q" (&) fo €:) d¥ (2.3)

siendo ‘( _una curva cerrada alrededor de la normal r a los planos

r
difractantes. Cuando estos planos contribuyen a la intensidad difractada
en un punto e de la figura de polos los vectores r y e son coincidentes.

La ecuaciones (2.2) y (2.3) pueden ser resueltas mediante ade-
cuados desarrollos en serie utilizando arménicos esfiricos generalizados
(5) . Detalles de este cdlculo pueden encontrarse en otra publicacién del
laboratorio (6).

A partir del andlisis de la FDOC, en este trabajo se propone la
utilizacién de una representacién ''discreta' de la textura, en la cual la
Funcién Distribucién es descripta por un nfimero limitado de orientaciones
g, las que corresponden a las principales componentes de textura. A

cada orientacién se le asigna un peso que es consecuencia de la reso-

lucién de la ecuacién (2.1) para cada caso. Cabe sefialar que las com-



ponentes de textura se notan como { h'k'i'l'} {u'v't'w') , siendo
.‘h'k'i'l'} una familia de planos cristalinos cuya normal r es para
lela a la direccién DR de un tubo o vaina y la direccién{u'v't'w')
es paralela a la direccién axial.

De acuerdo a la - representacién discreta de la textura, el
valor medio de una propiedad escalar X de un sélido policristalino se

puede escribir:

;(.—:i x(gi).{ﬂ(gi)] (2.4)
Vo

i
Donde X (g; ) es el valor de la propiedad para las orientaciones g;

asociadas a la representacién de la textura y AV g; ) la frac-
Vo

cién del volumen del material correspondiente a cada una de ellas.
Es importante sefialar que si bien la representaci6n discre
ta de texturas facilita la resolucién de la ecuacién (2.4) disminuyendo
considerablemente el tiempo de célculo, dicha representacién presenta
limitaciones pues no tiene en cuenta la dispersién alrededor de cada
componente o la eventual existencia de componentes de mucho menor

peso.

2.2 Texturas en Zircaloy

A partir de las figuras de los polos experimentales [1010},
(0002) yilOil\ se calculan las FDOC correspondientes a vainas y tubos
de Zircaloy (6). Considerando las principales componentes de textura se

construyen dos representaciones discretas de la misma. La primera,

indicada con (A), corresponde a una descripci6n de la textura de vai-

nas y tubos de Zircaloy tal que los ejes ¢ del cristal estan ubica-
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_dos en el plano radial - tangencial. La segunda (B), intenta describir
la textura en forma més realista, pudiéndose ubicar el eje ¢ fuera
“de dicho plano.

En la TABLA I se representan las coordenadas (y, 0, LP )
de las principales componentes de textura de la vaina de Zircaloy,
la orientacién cristalogrifica aproximada de cada una de ellas y la
fraccién de volumen asociada a cada componente. En la TABLA II
se realiza una presentacién similar para tubos de Zircaloy.

La reconstruccién de las figuras de polos (0002) y ilOiO}
asociadas a la textura de tubos y de vainas se realiza segln el es-
quema de la Fig. (4). En la misma,las rotaciones 1/ alrededor de
DR y © alrededor de Y; permiten ubicar el eje Z del cristal
coincidente con el eje c de la celda hexagonal del grano, generan
do la figura de polos ( 0002 ) . Una rotacién posterior (.P alrededor
de _Eza_z_ permite ubicar el eje ;{_ coincidente con la direccién
(1010) del cristal, con lo cual se genera la figura de polos & 1010}
Las figuras de polos se completan considerando la simetrfa de rota-
cién del cristal hexagonal alrededor del eje ¢ ( orden 6 ) y la si-
metrfa de la muestra, siendo los planos perpendiculares a DA, DT
y DR planos de simetrfa. Estas operaciohes de simetrfa deben te-
nerse en cuenta al asignar el peso correspondiente a los puntos que
aparecen en las distintas figuras de polos repr;esentadas en las Figu-
ras ( 5-a,b) y ( 6-a,b ).

En la Figura (5.a) se representa la figura de polos obtenida
a partir del anélisis discreto de textura de una vaina de Zircaloy. En

la misma, la distribucién de ejes c esti confinada a zonas cercanas

al plano (DR, DT ) , encontrindose una fuerte concentracién de ma-

terial alrededor de 9= 30°



En las figuras de polos {1010} Fig. (5.b) , la existencia
de componentes mayoritarias del tipo {h'k‘i‘l‘} (10_1_07( TABLAI)
implica un refuerzo de la densidad de los polos cuya proyeccisn coin
cide con DA.

En el caso de tubos, la figura de polos (0002) es completa
mente diferente a la que presenta la vaina. En la Fig. (6.a) se ob
serva que la distribucién de ejes ¢ se concentra alrededor del eje
DT y se incrementa alrededor de = 90° . Por otra parte, si bien
la componente [h'k'i'l‘} (1_21_()) es mayoritaria , TABLA II, la
existencia de aproximadamente un 35% del volumen del material con
componente ! h'k'i'l'] < 10-1'0> refuerza la densidad polos coinci-
dente con DA en la figura de polos {1010} , Fig (6.b).

Es conveniente remarcar que la diferencia existente entre
la textura de vainas y tubos radica en los distintos tratamientos ter

momecénicos a los que se somete el material.

RESULTADOS OBTE NIDOS

En la primera parte del trabajo se calcula el crecimiento
de una vaina combustible y de un tubo de presién con la textura tipo
(A) , o sea, todos los ejes ¢ ubicados en el plano radial-tangen—

cial. Los resultados se muestran en la Fig. (7).

3.1.- Textura tipo (A)

3.1.1.-~ Anilisis de los resultados para la vaina combustible.
Por encontrarse el eje ¢ confinado al plano radial-tan-

gencial, tiene una componente segin cada una de estas dos direc-



ciones, Fig (8-a,b ). Para analizar los resultados de la Fig. (7),
se toma como referencia una direccidn en el plano radial-tangen-
cial que forma un 4ngulo de 45°con la direcci5n radial Fig. 8-b
Seg(in la TABLA I la densidad de granos cuyos ejes ¢ forman un
4ngulo menor de 45°con la direccién radial es diez veces mayor
que aquellos cuyos ejes ¢ forman un dngulo mayor de 45° De esto
se concluye que la componente radial de ¢ seri la de mayor peso
en el anilisis. Esto significa que se produce una contraccién en la
direcciéon radial y una expansién en las direcciones axial y tangen-
cial en las primeras etapas de la irradiacién Fig. ( 7.a )

Debido a que en la direccisn axial los granos de mayor
densidad tienden a expandirse- menos que el promedi» de la probeta,
sobre 198 mismos se generan tensinnes expansivas por efecto de los
otros granos. Por razones similares estas tensiones son compresi-
vas en la direccién tangencial, Fig ( 9.a)

Al desarrollarse la irradiacidn, las tensiones tangenciales
fuertemente compresivas hacen que la velocidad de crecimiento en
esta direccidn se torne negativa. Fig ( 7.a ).

Para comprender el mecanismo que favorece la velocidad
de crecimiento en la direccién axial se debe tener presente gquie estan -
do los ejes ¢ en el plano radial-tangencial , el plano basal contiene
la direccién axial Fig. (10.a), y ademéds que el modelo ubica los vec
tores de Burgers sélo en el plano basal. Debido a que la direccién
tangencial estd comprimida , las dislocaciones con vector de Burgers

en esta direccidén tienen menor atrape preferencial de intersticiales.



= 40=

Las dislocaciones con vector de Burgers en la direcci6on axial, ex-
pandida, capturan con facilidad los intersticiales en exceso Fig.
(10.b ).

Si bien las tensiones intergranulares sobre los granos de
mayor densidad son expansivas en la direccién radial, éstas no al-
canzan a compensar el efecto compresivo del crecimiento propio
del grano en esta direccién y la velocidad de crecimiento radial es

negativa Fig. ( 7.a)

3.1.2.- Anélisis de los resultados para el tubo de presién

En la Fig. (6-a,b ) se ve que la orientacién de los ejes
¢ es marcadamente la tangencial. Esta serd la componente de ma
yor peso en el anflisis. El tubo tiende a contraerse en la direcci6n
tangencial y a expandirse en las direcciones radial y axial, en las
primeras etapas de la irradiacién Fig. ( 7.b ). En este caso las
fuerzas radiales intergranulares sobre los granos de mayor densidad
son tan compresivas,Fig. ( 9.b ),que hacen que la velocidad de cre
cimiento en la direccién radial pase de positiva a negativa al desa-

rrollarse la irradiacién. El balance de tensiones favorece nuevamen

te el crecimiento axial Fig. ( 7.b ).

3.2.- Textura tipo ( B )

Se realiza ahora el mismo anilisis con la textura TIPO(B).
Este tipo de textura es la que considera una cierta densidad de ejes
¢ fuera del plano radial - tangencial. Los resultados para la veloci-

de crecimiento se muestran en la Fig. ( 11-a,b).
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3.2.1.- Anélisis de los resultados para la vaina combustible

Debido a que una cierta densidad de ejes ¢ se encuen
tran fuera del plano radial-tangencial, TABLA I, las componentes
de éstos en las direcciones radial y tangencial serfn menores que
en el caso de la textura tipo (A). En consecuencia, si bien la ve-
locidad de crecimiento en la direccién axial se veri favorecida,

este efecto seri bastante menor que en el caso anterior.

3.2.2.- Anilisis de los resultados para el tubo de presién

En este caso la densidad de granos con ejes ¢ fuera
del plano radial-tangencial es menor que en el caso de la vaina,
TABLA II. Por este motivo, la influencia que sobre la velocidad
de crecimiento tienen estos granos seri menor que en el caso de

la vaina con textura tipo (B).

CONCLUSIONES

1) Una representacién de la textura més realista, textura
tipo (B), baja la velocidad de crecimiento con respecto al ca-
so en que se considera todos los ejes ¢ sobre el plano radial-

tangencial, textura tipo (A).

2) La textura que se utiliza en la ref. (1) Fig. 2, si bien
no es la més correcta para describir la textura del material,
permite obtener resultados aceptables Fig. (12). Este hecho es

consecuencia de asignar a los puntos elegidos el peso adecuado
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poniendo de manifiesto la importancia de poseer una correcta des-

cripcién de la textura.

Finalmente, la conclusién més importante de este trabajo es
que, aceptando la validez del modelo de crecimiento bajo irradia-
cién por atraccién preferencial de intersticiales por dislocaciones,

se hace evidente, tanto en las vainascombustibles como en los tu-

bos de presi6n, un incremento del crecimiento en la direccién

axial con la dosis de irradiacién.
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VAINA ZIRCALOY

N° COORDENADAS Orientacién AV (Caso A) AV (caso B)
qj. 0 lP aproximada Vo Vo

1 60 0 0 (0001) [1010] 0.12 0.12
2 90 20 0 (1015) [1210] 0.06 0.06
3 90 30 0 (1013) [1210] 0.18 0.12
4 20 40 0 (1012) [1210] 0.12 0.09
5 90 20 30 (2118) [1010] 0.08 0.08
6 90 30 30 (2116) [1010] 0.20 0.13
7 90 40 30 (2114) [1010] 0.15 0.10
8 90 50 30 (2113) [ 1010] 0.09 0.09
9 0 12 0 (10i8) [ 4041] S 0.03
10 65 30 30 (2116) [ 2531] TR 0.09
s 70 45 45 (2113) [ 1431] - 0.09

TABLA 1



TUBO ZIRCALOY

N° COORDENADAS Orientacién _AV (Caso A) AV (Caso B)
w, 0 9 aproximada v v

1 90 0 0 (0001) [1210] 0.06 0.06
2 90 20 0 (1015) [1210] 0.03 0.03
3 90 30 0 (1013) [1210] 0.05 0.05
4 90 40 0 (1012) [1210] 0.06 0.06
5 90 50 0 (2023) [1210] 0.09 0.08
6 90 60 0 (-1011) [1210] 0.11 0.10
7 90 75 0 (2021) [1210] 0.14 0.11
8 90 90 0 (1010) [1210] 0.14 0.11
9 90 0 30 (0001) [o0110] Smm 0.02
10 90 50 30 (2113) [o0110] 0.02 0.03
11 90 60 30 (2112) [o0110] 0.05 0.05
12 90 72 30 (2111) [0110] 0.07 0.06
13 90 80 30 (4211) [o110] 0.07 0.06
14 90 90 30 (1120)  [0110] 0.09 0.08
15 70 70 30 (2111)  [1543 ] s 0.02
16 75 90 0 (1010) [2423] i 0.04
17 80 90 30 (0551)  [0110 ] — 0.04
18 90 40 30 (2114)  [o110] 0.02 S

TABLA II




Fig. 1.- Dislocaciones consideradasen el modelo para Zr. (HCP).



Fig.
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Textura simplificada de -una vaina combustible
utilizada en la referencia(l.).



Fig. 3.- Descripcién de la rotacién g(~’/,9 , LP)
que permite pasar del referencial probe-
ta al referencial grano.
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Fig. 4.- Representacién en proyeccién: estereografica
en el referencial probeta de la rotacién

g("l’igst)-
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Fig. 5( a-b ).- Figuras de polos "discretas" (0002) y<1010)

correspondientes a una vaina combustable.
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1-9 2 3 DT
(b)
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Figuras de polos "discretas" (0002) y (iOlO)

Fig. 6( a-b ).-
correspondientes a un tubo de presién.



TEXTURA A
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Fig. 7(a-b).- Velocidad de crecimiento en funcidén de la dosis.
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Fig. 8.- (a) Coordenadas fijas a la probeta. (b) Ubicacién

del eje ¢ del grano en el referencial probeta.
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Gt Yaina
X
A E
8 +
7 -
6 1
-Gy
5 -+~
L+ Or
3t
2 -+
| G,
2 L 6 4 [10% 0/t )
{a)
i 7 Tubo de presion
b E
8 6
74l ol
6 =+
5 4
L 1
3 -+
2 4
Oa
] -
' ; 1 -
2 : 6 g (10°n/m )
(b)

Estado de tensiones en funcién de 1la dosis, sobre los
granos de mayor densidad. (a) Para una vaina combusti-
ble. (b) Para un tubo de presién.



Fig. 10.
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(a) Orientacidén de un monocristal HCP dentro de la
probeta (tubo). (b) Plano basal de un monocris-
tal en el referencial probeta y estado de tensio-
nes sobre los granos de mayor densidad en una
vaina combustible.



TEXTURA B

i 1 Vaina
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Fig. 11(a-b).- Velocidad de crecimiento en funcién de la dosis.
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Fig. 12(a-b).- Velocidad de crecimiento en funcién de la do-

sis correspondiente a la textura de la Fig.2.



