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R esu m en

Los diám etros de traza teóricos, para iones de baja energía en m ateriales 

orgánicos, predichos por los modelos basados en la dosis depositada por elec­

trones secundarios, son remarcablemente menores que los obtenidos experi­

m entalm ente por medio del método de réplicas, a nivel submicroscópico. Se 

pensó entonces que esta discrepancia entre datos teóricos y experimentales 

podría estar asociada con fenómenos de explosión térmica.

El m aterial investigado es un policarbonato empleado en Radiobiología cono­

cido comercialmente bajo el nombre de Makrofol-E o Lexan, y las energías 

específicas estudiadas pertenecen a la gama de 1.4 a 100 keV /um a.

Para  evaluar el problema desde otro punto de vista se aplicó el “Modelo de 

la G ota Líquida” extendido a aislantes. Tanto la energía depositada en la 

red como en los electrones, por un ion particular, fueron consideradas; luego 

se estudió la evolución del pico térmico.

Se adoptó una tem peratura crítica de 350 K a partir de la cual se ocasiona 

un daño significativo en el m aterial, y posteriormente a la evolución térm ica 

el radio de traza es deducido para el ion bajo consideración.

El modelo adm ite la formación de trazas para iones en una gam a de energías 

considerada prohibida por la literatura. Sin embargo después de la aplicación 

del modelo propuesto en el presente trabajo existen discrepancias entre los 

valores predichos teóricamente y los obtenidos experimentalmente, lo cual 

sugiere la necesidad de futuros ajustes del modelo.
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In trodu cción

Los estudios sobre el daño por radiación en aislantes se basan fundam ental­

mente en los modelos de explosión coulombiana6,7 y de pico térm ico10-19,40,42. 

El primero aún no se halla totalm ente desarrollado debido a la falta de 

acuerdo con algunos datos experimentales y consiste en una serie de cri­

terios que determ inan cuando un determinado tipo de m aterial puede o no 

registrar trazas.

El segundo, basado en ecuaciones de transporte de calor, no resulta predictivo 

a bajas energías, aunque se ha mostrado exitoso a altas energías. Por otro 

lado se cuenta con muy pocos datos experimentales en energías bajas.

Otros modelos basados en la dosis depositada por los electrones7,23-28 tam ­

poco resultan predictivos a baja energía. Entre otras cosas presentan um­

brales para el registro de trazas que se han visto superados por la evidencia 

experim ental29,30,31.

El objetivo de este trabajo es formular un modelo de pico térmico que resulte 

predictivo a bajas energías y aplicarlo, concretamente, a un policarbonato de 

amplio interés en radiobiología como es el Makrofol-E o Lexan, para el cual 

se cuenta con datos experimentales a nivel submicroscópico obtenidos en la 

CNEA29.

El modelo formulado se basa en una extensión del “Modelo de la Gota 

Líquida” , originalmente concebido para el estudio del daño por radiación en 

m etales, y que ha mostrado resultados similares a los predichos por Dinámica
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Molecular5.

Un m aterial bajo irradiación puede sufrir una serie de cambios, algunos de 

ellos de naturaleza irreversible, como ser el desorden o amortización ocasio­

nado por un calentamiento local debido a la transferencia de la energía de 

un ion conforme atraviesa el material. El fuerte calentamiento local puede 

inducir incluso la fusión del m aterial cerca del camino del proyectil, ta l como 

establecen resultados de Dinámica Molecular4,35-38.

Luego para este tipo de fenómeno, es im portante investigar el proceso a través 

del cual un ion transfiere su energía conforme penetra en el m aterial.

Es bien conocido que cuando un ion pesado penetra en un m aterial, una gran 

parte  de su energía es transferida a los electrones ( dependiendo fundam en­

talm ente de su energía), m ientras que una pequeña porción es acarreada por 

los núcleos. Sin embargo esta gran energía depositada en los electrones se 

transfiere a la red lentam ente, debido a la pequeña masa de los electrones. 

Luego, el proceso de calentamiento local y en determ inadas circunstancias, la 

fusión del m aterial, son debidas principalmente a la escasa energía depositada 

directam ente en los núcleos43.

Lo anterior es válido en materiales de alta conductividad electrónica, es decir 

m etales, donde, si bien la energía depositada en los electrones es alta, la 

misma es transferida con facilidad y no es relevante en efectos de tipo térmico. 

El Modelo de la G ota Líquida5 fue desarrollado para explicar el desorden de 

origen térmico ocasionado en metales bajo irradiación, con lo cual sólo tom a 

en cuenta la fracción de la energía del ion depositada en los núcleos.

La extensión consiste en tom ar en cuenta la energía depositada en el sis­

tem a electrónico, que junto  con la nuclear constituyen toda la energía de­
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positada en el m aterial blanco por un ion. Posteriorm ente se difunde esta 

energía como calor, dejando una zona afectada térm icam ente, que representa 

m aterial dañado si la tem peratura supera cierto valor crítico dado por las 

características del m aterial blanco.

En el capítulo II se describen los principales modelos sobre daño por radiación 

en aislantes: modelo de explosión coulombiana, modelo de pico térmico y 

modelos basados en la dosis de energía depositada por los electrones.

En el capítulo III se explica muy someramente el cálculo de Dinámica Mole­

cular, se pone un mayor énfasis en los cálculos de daño por radiación basados 

en la aproximación de colisiones binarias, y en especial se decribe el código 

Marlowe empleado en este trabajo. Se describe el modelo de la gota líquida 

y se realiza su extensión al estudio de materiales aislantes. Algunas cas­

cadas sobre Lexan se presentan para ejemplificar los resultados que se pueden 

obtener.

En el capítulo IV se presentan los resultados de todas la irradiaciones simu­

ladas y se los compara con resultados experimentales y con los debidos a la 

aplicación de otros modelos.

Finalm ente se agrega un Apéndice donde se tra tan  nociones como poder de 

frenamiento nuclear y electrónico, potenciales de interacción, cinem ática de 

colisiones binarias, etc, empleadas a lo largo del presente informe.
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II D añ o  por radiación  en  a islan tes

Cuando una partícula pesada atraviesa un m aterial aislante, suele dejar una 

zona dañada a lo largo de su camino que se denomina traza. Dicha zona 

dañada o traza  puede ponerse en evidencia por medio de distintas técnicas, lo 

cual lleva a hablar de traza latente a la que no es observable, para  diferenciarla 

de la que sí lo es por medio de alguna técnica de amplificación.

Uno de los primeros métodos empleados para visualizar trazas, fue la u ti­

lización de microscopía electrónica de muy alta amplificación6,7,8. Las trazas 

se hacen visibles debido a la diferencia de contraste entre las zonas dañada 

y virgen del m aterial. La técnica experimental basada en la elaboración 

de m uestras delgadas resulta difícil y existen materiales que no se pueden 

investigar con esta técnica.

O tras técnicas, por ejemplo las basadas en ataque químico, que logran am­

plificar la zona dañada, son aplicables a la mayoría de los materiales.

En los trabajos realizados6,7,8 se observa formación de trazas sólo en m ate­

riales aislantes y exepcionalmente en malos semiconductores; tam bién se ob­

serva la a lta  estabilidad de las mismas.

Por o tra  parte , la formación de trazas se m ostró6,7 relacionada con la pérdida 

de energía, o poder de frenamiento que experimenta el ion al penetrar en el 

sólido, por lo cual debía estar relacionada con la energía del ion, su masa y el 

m aterial irradiado7. En principio esta dependencia parece razonable ya que 

la energía perdida por el ion debe ser transferida al m aterial y entonces a 

mayor pérdida de energía, es decir mayor poder de frenamiento, debiera ser
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mayor el daño ocasionado al material.

La evidencia m uestra que8 fotones, electrones y neutrones no dejan trazas; 

por lo tan to  la formación de trazas debe ser una propiedad exclusiva de 

protones en adelante, y además a mayor poder de frenamiento debe esperarse 

mayor daño.

Actualm ente no existe ninguna teoría satisfactoria que dé cuenta de los 

mecanismos que dan origen a la formación de trazas. Los modelos con que se 

cuenta6,7 hablan de la formación de picos térmicos, picos de desplazamiento, 

explosión coulombiana. Para materiales con estructura cristalina el mode­

lo que más se ajusta, en principio, a los resultados experimentales es el de 

explosión coulombiana7.

I I .  1 M o d e lo  de  exp losión  co u lo m b ian a

En este simple modelo se considera que la partícula cargada, al penetrar en 

el m aterial, deja un pequeño cilindro de unos pocos A  de diám etro cargado 

positivamente debido a que los electrones, de menor masa, son dispersados a 

grandes distancias dentro del material. Si el m aterial es un buen conductor, 

dichos electrones tra ta rán  de volver a la zona central, de potencial posi­

tivo, en un tiempo suficientemente rápido como para que la intensa repulsión 

coulombiana entre los átomos ionizados no actúe significativamente.

Por el contrario, si el m aterial es un aislante, este tiem po de recombinación 

puede ser im portante como para dejar que la intensa repulsión coulombiana 

actúe, con lo cual los núcleos positivos podrán salir de su posición de equi­

librio en la red, dejando entonces una zona central (core) dañada.

Este modelo, como se observa, daría cuenta del com portam iento diferente, 

en cuanto a la formación de trazas, entre aisladores y conductores.



Fleischer et al.7 presentan cuatro criterios para que la explosión coulombiana 

dé lugar a trazas:

El primero establece que las fuerzas coulombianas de repulsión entre los iones 

positivos deben ser mayores que las fuerzas de unión de la red. Esto significa 

que las fuerzas electrostáticas locales deben superar a la resistencia mecánica 

local.

M atem áticam ente el criterio puede formularse de la siguiente manera:

n Y  tat
n 2 > ----- ( I I  1)10e2 ’ y11’ 1)

donde n  es la cantidad de electrones liberados, e es la constante dieléctrica 

del m aterial, a0 es el parám etro de red e F e l  módulo de Young del m aterial. 

Se observa que se form arán trazas más fácilmente en m ateriales de baja 

resistencia mecánica, baja constante dieléctrica y bajo espaciamiento in­

teratóm ico.

El segundo criterio establece que la formación de la traza  debe ser un pro­

ceso continuo; luego, debe haber al menos una ionización por cada plano 

interatóm ico atravesado, es decir n  > 1.

El tercer criterio dice que la cantidad de electrones disponibles en la zona 

cercana al ion positivo no debe superar cierto valor ya que en caso contrario 

algunos de ellos pueden acudir rápidam ente en reemplazo de los arrancados 

durante la ionización, impidiendo la formación de una zona de carga posi­

tiva durante el tiem po suficiente como para que pueda actuar la explosión 

coulombiana. Como el tiempo necesario para que los iones positivos salgan 

de su posición de equilibrio es del orden de los 10-13 segundos, los electrones
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cercanos no deben llegar en un tiempo menor. Si la densidad de electrones 

libres es n a, las trazas no se formarán salvo que:

n a <  ”  , ( I I ,  2)ira0fink l  t

siendo k, fin y t la constante de Boltzmann, la movilidad electrónica y el 

tiempo, respectivamente.

Esto implica que no se formarán trazas en metales salvo que su densidad 

electrónica sea menor que 102O/cm 3.

El cuarto y último criterio se refiere a la movilidad de los huecos. En la zona 

ionizada existe una alta densidad de huecos que pueden moverse e impedir 

la formación de trazas. Para que no se produzcan trazas la movilidad de 

los huecos fj,p debe ser mayor que a0e / tkT .  Luego, a tem peratura  ambiente 

no se producirán trazas en materiales cuya movilidad de huecos sea superior 

a 0.2 cm2/V .seg, con lo cual resulta que los metales y la mayoría de los 

semiconductores no pueden presentar trazas.

I I . 2 M o d e lo  del pico de d e sp lazam ien to

El modelo del pico de desplazamiento7 explica la formación de trazas produci­

das por iones pesados a baja energía, muy a la izquierda del pico de Bragg, es 

decir, en la gam a de energías donde resulta predominante el frenam iento de 

tipo elástico con desplazamiento de átomos debido a una im portante sección 

eficaz de colisión.

A energías mayores comienza a dominar el frenamiento inelástico, con poco 

daño colisional e im portante ionización prim aria donde resulta más adecuado
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el modelo de explosión coulombiana. Se observa que la aplicabilidad de estos 

modelos depende de la gama de energías en estudio.

I I . 3 M o d e lo  de  pico té rm ic o

El modelo de pico térmico postula la formación de una zona caliente40 en la 

vecindad del camino del ion, con tem peraturas que pueden superar la tem ­

pera tu ra  de fusión del material. La energía depositada por el ion es disipada 

en forma de calor, dependiendo el perfil de tem peraturas de características 

del m aterial. En aislantes, la baja conductividad térm ica implica un intenso 

pico térmico cerca del camino del ion con la formación de trazas debido a 

una transformación de fase.

Toulemonde, Dufour et a/.10-19, usando el modelo de pico térmico, pretenden 

dar cuenta de las trazas observadas en silicio, germanio y otros semiconduc­

tores, como tam bién en aislantes42. Consideran que el tiem po en el cual 

se produce el incremento de tem peratura, 10_13-10~12s, puede recocer los 

defectos producidos durante la explosión coulombiana que se da entre 10-14- 

10~13.s.

Su estudio se lleva a cabo para energías altas, de ta l m anera que se tienen sólo 

excitaciones electrónicas, sin pico de desplazamiento, es decir en el régimen 

de poder de frenamiento electrónico ( electronic stopping power). La energía 

del ion, por lo tanto , es depositada en los electrones del blanco y luego esta 

energía es transferida a la red a través del acoplamiento electrón-fonón, que 

da una medida de la eficiencia con la cual la energía del sistema de electrones 

puede ser transferida a la red.

M atem áticam ente el proceso se describe mediante dos ecuaciones diferen­

ciales acopladas, que representan la difusión del calor en cada subsistema,
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electrones y red, considerados como medios continuos, siendo g la constante 

de acoplamiento entre ambos subsistemas, y Ce, K e y Ci, Ki, son las ca­

pacidades caloríficas y conductividades térmicas en electrones y red respec­

tivamente. En coordenadas cilindricas, siendo z la dirección del ion, las 

ecuaciones para las tem peraturas Te y T¡ de electrones y red son:

Ce(Te)
dTe
dt

l d _  
r dr

r K e(Te)
dTe
dr

-  g(Te -  Ti) +  A (r , t ) (11,3)

r < T \ ™  = l ° -
1 dt r dr

r ü r , ( T , ) ^
dr

+ g(Te -  T¡).

A ( r , t ) es la energía depositada en el sistema electrónico en el proceso de 

frenado del ion incidente en el material. Inicialmente la parte  espacial (que 

depende de la energía del haz).fue determ inada por Waligórski et al.23. Se 

asume que el tiempo de relajación r  en el cual se deposita la energía es del 

orden de los 10_15¿, tiempo en el cual todos los electrones que intervienen en 

el proceso alcanzan el “reposo” . Además se considera que la parte  tem poral 

es un decaimiento exponencial con lo que A(r, t ) =  A D (r)e_í/T/ r ,  donde A se 

obtiene de la condición de normalización al poder de frenamiento electrónico, 

por conservación de la energía:

f  f  A(r,t)2Trdrdt =  Se ( J / ,  5)
Jo Jo

Tomando en cuenta, además, que la tem peratura es del orden de la tem pe­

ra tu ra  de Fermi, los electrones en la banda de conducción del aislante pueden 

asemejarse a los electrones de conducción de un m etal10, y entonces resultan
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constantes Ce =  1 J c m  3K  1 y la difusividad electrónica D e = 2cm 2s~1, 

definida como D e =  K^¡Ce.

Por o tra  parte, en el modelo se relaciona la constante de acoplamiento g 

con el tiem po medio de interacción electrón-fonón ra a través de la relación 

Ta =  Cf./g y con el camino medio de difusión de la energía depositada 

=  D era, que funciona como parám etro libre del modelo, típicam ente del 

orden del nanóm etro. El sistema de ecuaciones es resuelto num éricam ente10, 

tom ando en cuenta las transiciones de fase sólido-líquido, obteniéndose una 

dependencia entre el radio efectivo de la traza y el poder de frenamiento 

m ostrado en la figura (II. 1).

Se (keV/nm)

Fig II.1 Radio efectivo de traza R e vs Se para energías específicas de 0.2 M e V /u m a  

y 5 M eV /u m a .  La curva sólida representa el ajuste con A =  6n m , mientras  

que la linea punteada corresponde a A =  6.6nm . Ref.17

Se observa un um bral de poder de frenamiento debajo del cual no es de 

esperar ninguna m uestra de daño en el m aterial irradiado. Si se tiene en
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mente el aspecto de la curva de poder de frenamiento electrónico en función 

de la energía, F ig(A .l), esto implica un límite superior de energía, superado 

el cual no se obtendrán trazas.

Szenes20’21,22 aplica un modelo de pico térmico a YIG, cuarzo y mica, en el 

régimen de poder de frenamiento electrónico. Los experimentos reportados 

indican la dependencia con el poder de frenamiento electrónico S e, como 

también sobre la velocidad del ion, para un mismo valor de Se.

Su modelo se basa en dos hipótesis: la distribución radial del incremento 

de tem peratura en el sistema fonónico es gaussiana con ancho inicial A, y el 

radio R e de la traza es igual al radio del cilindro de m aterial fundido en el 

pico térmico.

Con estas hipótesis llega a:

R l  =  X2ln gSe
PttCi\ 2Tm

2.7Se t > S e > S et ( I I ,  6)

Set = pTcCi\2TM/ g } ( I I ,  8)

donde gSe es la fracción de energía del sistema electrónico depositada en la 

red, y p y Tm  son la densidad y la diferencia entre la tem peratu ra  de fusión 

y la tem peratura  inicial del material, respectivamente. Su modelo también 

presenta un um bral Set, debajo del cual no es de esperar la presencia de daño. 

El ancho inicial de la distribución de energía se encuentra en el orden del 

nanóm etro y es igual, lo que es algo notable, para todos los m ateriales, mien­

tras que la constante de acoplamiento g (que en este modelo es fenomenológica
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y adimensional) es la que impone la dependencia del daño con la velocidad 

del ion. Se observa un mayor acoplamiento en irradiaciones a baja velocidad, 

para el mismo Se. Esto establece que la formación de trazas se ve favore­

cida en irradiaciones con baja velocidad de ion, ya que se tiene una mayor 

deposición de energía.

Resulta razonable esperar que la distribución de energía electrónica sea más 

ancha a mayores velocidades de ion. Luego se tiene una reducción en la 

densidad de energía y entonces un decrecimiento del pico de tem peratura, con 

una disminución del daño. En el modelo de Szenes esto significa increm entar 

la velocidad del ion, manteniendo Se y g (la cantidad de energía depositada) 

constantes y aum entar el ancho inicial A de la energía depositada.

Para  los m ateriales orgánicos la situación es diferente. En polímeros se re­

quiere menos energía para romper uniones químicas que para ionizar los 

átomos, con lo que a lo largo del camino del ion se producirá una alta  den­

sidad de uniones químicas rotas, disminución del peso molecular y, por lo 

tan to , aum ento de la reactividad química8.

Kobetich y K atz24, y Waligorsky et al.23 (para agua), desarrollaron una 

fórmula semiempírica que da cuenta de la dosis observada experim entalm ente 

y de resultados de simulación numérica realizados por Hamm et al.47, en la 

gam a de energías de 0.1 a 1000 M eV/um a.

Los autores citados dan cuenta de la formación de trazas a través del concepto 

de energía depositada por los electrones, o dosis, a cierta distancia del camino 

del ion. Si dicha dosis supera determinado valor um bral se espera obtener 

registro de traza.

En su esquema se considera que los electrones son eyectados en forma normal
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al camino del ion, se tiene en cuenta ionización prim aria y excitación cerca 

del camino del ion y una relación potencial entre el rango de los electrones, 

T  y la energía, E, T  =  k E a.

Si D (r ) es la dosis depositada en un cilindro de radio r y espesor dr , y se 

define (3 =  i//c, y N  la densidad de electrones de masa m, los autores citados 

llegan a una relación del tipo:

D(r) =
Ne*Z*2

am c2/32r
(1 _  í±£) 

T + s )
1/a

r  +  5

6 es el rango de electrones con energía de ionización I ,  considerada lOeV, T  

es el rango máximo de los electrones y a  tom a los valores 1.079 para energías 

de electrón menores que IkeV y 1.667 para energías mayores.
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III S im ulación  de la in teracción  io n -m a ter ia

I I I . 1 T é c n ic a s  de s im u lac ióm

Existen básicam ente dos técnicas para simular la interacción entre iones y 

m ateria: dinám ica molecular y la aproximación de colisiones binarias.

En dinámica molecular se siguen la evolución tanto  tem poral como espacial 

de los átomos que entran en la cascada de colisiones.

El método consiste en integrar el sistema de ecuaciones acopladas que des­

criben el movimiento:

^  =  ( n i ,  i )

con r¿(í) la posición del átomo i-ésimo y U{r) el potencial.

P ara  daño por radiación las condiciones de contorno suelen ser baño térmico 

a presión constante. La técnica es tan  buena como el potencial de interacción 

elegido.

La dinám ica molecular ha sido empleada para explicar toda una variedad 

de fenómenos dentro de una cascada, como ser la evolución de defectos, 

procesos de recombinación, formación de una fase cuasi-líquida en el centro 

de la cascada y estructura final de defectos4,35-38.

Los cálculos de dinámica molecular llevados a cabo por Diaz de la Rubia 

revelan la existencia de tres fases en la evolución de una cascada, ta l como 

se m uestra en la fig(III.l).
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Tiempo ipseg.l

Fig. III. 1 Evolución temporal del número de defectos para dos energías distintas  

, 600 eV (linea punteada) y 2.5 keV (linea gruesa) en W. Se observan  

las tres fases: Colisional (I), Relajación (II) y Enfriamiento (III).Ref.5.

La prim era fase corresponde a la etapa colisional (I) de la cascada, de 1 

a 2x l0 -13seg de duración. La trayectoria de los átomos es balística y sus 

energías superan las decenas de eV. La vida media de esta fase refleja el 

tiem po en el cual todos los átomos involucrados en la cascada alcanzan una 

energía menor que la necesaria para desplazar átomos. Hacia el final de esta 

e tapa la cantidad de pares de Frenkel coincide con los resultados obtenidos 

a partir del modelo de Kinchin, Pease y Norgett2. Puede hablarse de un 

equilibrio térmico local y comienzo del pico térmico.

Luego se tiene una fase de relajación (II), del orden de los 0.5 picosegundos, 

en la cual la gran cantidad de defectos producidos durante la fase colisional
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relaja, recombinándose espontáneamente un 64% de los pares de Frenkel. 

Finalm ente, en el orden del picosegundo, la cascada se enfría (III) hasta 

alcanzar el equilibrio térmico con la matriz.

Recientemente, Diaz de la Rubia et a/.4,35-38, encontraron que la función de 

correlación de pares g{r) en Ni y Cu resulta difusa y corresponde a la de 

esos m ateriales en fase líquida. Después de unos picosegundos, la función 

de correlación vuelve a representar un m aterial en estado sólido. El mismo 

resultado se concluye si se analiza el perfil de tem peraturas, siendo éstas 

superiores a la tem peratura de fusión del m aterial en el centro de la cascada. 

Como desventaja de este tipo de cálculos puede señalarse el considerable 

tiem po de cómputo requerido (3 meses para una cascada en Cu de 5 KeV), 

y a mayor energía del ion se necesita mayor tiempo de cómputo.

Una mayor eficiencia de cómputo se tiene en los códigos basados en la aproxi­

mación de colisiones binarias, si bien se obtiene a expensas de un nivel de 

detalle mucho menor.

Entre los principales códigos que emplean esta técnica se tienen el TRIM  

( Transport of  Ions in Matter), desarrollado por Biersack, Haggmark, Ziegler 

et al.39( 19 8 5), que suele ser muy empleado para cálculos de rango y dis­

tribución de daño en materiales, sin tom ar en cuenta la cristalinidad del 

blanco. La influencia de la cristalinidad es tom ada en cuenta por el código 

Marlowe, desarrollado por Robinson y Torrens3(1974).

Ambos códigos utilizan la aproximación de colisiones binarias. En este es­

quema las partículas se mueven siguiendo trayectorias rectilíneas, que son 

las asíntotas de sus trayectorias verdaderas en el sistema del laboratorio L. 

La colisión se considera compuesta de una parte  elástica y de una parte  de

19



excitación electrónica, es decir inelástica. Esta aproximación resulta razo­

nable dado que la pequeña masa del electrón implica que este se lleve poco 

momento, y además las pérdidas inelásticas por colisión son pequeñas.

La parte  elástica es bien representada mediante un tratam iento  clásico.

En la figura (III.2) se m uestran las trayectorias de dos partículas que inte- 

ractúan en un campo de fuerzas central.

Fig.(III.2). Esquema de una colisión binaria.

Las ecuaciones de movimiento que siguen estas trayectorias, resueltas en la 

forma usual1,3, se encuentran en el apéndice A .l, dan para el ángulo de 

dispersión en el centro de masa:

0 =  7T — 2p í  d r \ r 2f ( r )  1 ( 1 1 1 , 2 )
Jr0

y para la integral temporal:
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=  ( r l - p f 2 ~ rJr o
dr f ( r ) 1 (7/ 7 , 3 )

donde / ( r )  viene dada por la ecuación (A,3), p es el parám etro de im pacto, 

r es la distancia relativa, y r0 el ápside de la colisión.

La energía relativa en el baricentro viene dada por:

E r =
A E 0

(777,4)

donde E 0 es la energía cinética del proyectil y A  es la razón entre la masa 

del átom o blanco y proyectil. La integrales (111,2) y (111,3), en Marlowe, se 

llevan a cuadratura  por el método de Gauss-Mehler.

La conversión al sistema del laboratorio sigue el procedimiento estándar:

tgcj) =  A fse n d / [  1 +  A fco sd ) (7 /7 ,5 )

tgtp =  f s en d / (  1 — fcosQ), (777,6)

donde /  =  (1 — Q ¡E r)1J2 y  Q es la pérdida de energía por excitación 

electrónica.

La energía transferida al átomo blanco es:

f s e n 2^ 6 +  i ( l  - f ) 2 T (777,7)

siendo la m áxim a energía transferida

Tm — 4 ^ / ( 1  +  Á). 
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La energía del proyectil tras la colisión es:

E X = E 0 - T - Q  ( I I I ,  9)

En Marlowe las partículas se mueven en trayectorias rectilíneas entre coli­

siones.

En el program a las pérdidas inelásticas pueden ser om itidas del cálculo, es 

decir Q — 0 y /  =  1, pueden ser incluidas en las pérdidas de energía y 

excluidas de la cinemática, ( J / 0 y /  =  l ,  o bien incluidas tan to  en la 

energía como en la cinemática.

El potencial que se utiliza, debido a que la distancia entre los átomos inte- 

ractuantes puede variar entre décimas de A  a distancias del orden del parám etro 

de red, es uno coulombiano apantallado. Se emplea por defecto el potencial 

de Thomas-Fermi (A,9), pero incluye la posibilidad de introducir otro poten­

cial de interacción.

El cálculo de pérdidas inelásticas se realiza aplicando una versión corregida 

por Robinson al modelo de Firsov (A,23) y Lindhard (A ,25). La corrección 

se basa en el uso del ápside de la colisión en lugar del parám etro de impacto. 

El lím ite superior de validez del modelo viene dado por la energía 

donde ug es la velocidad de Bohr. Se ve que la correción de Robinson subes­

tim a las pérdidas respecto de las de Firsov.

Si bien el modelo tiene un límite superior de validez, puede observarse3 que 

los modelos de Firsov, Robinson y Lindhard resultan equivalentes a mayores 

energías.

La principal ventaja de la aproximación de colisiones binarias es que re­

quiere sólo una pequeña cantidad de información para describir el blanco.
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La desventaja es que sólo considera la parte colisional, omitiendo las fases de 

pico térmico y relajación hacia el equilibrio.

El esquema usado en el código Marlowe se basa en la simetría translacional 

del cristal. Construye una lista de las posiciones de varios átomos en el 

cristal, usando como origen de coordenadas uno de los sitios de la red, y para 

conocer la posición de cualquier átomo, se usa esta lista junto  con el sitio de 

la red más cercano al átomo en movimiento. Además los sitios pueden ser 

de diferente naturaleza química.

El procedimiento para desarrollar la cascada se m uestra en la figura (III.3).

Fig.III.3 Procedim iento usado por Marlowe para el desrrolllo de una cascada.

Se tiene un proyectil P cerca de un sitio de red R. moviéndose en la dirección 

A0. Considerando la lista de vecinos de R, se genera la posición del sitio T. 

Puede suceder que exista un átomo más favorecido para colisionar, en virtud 

de lo cual se compara la distancia al punto de deflexión con cierta distancia 

m ínim a (min- Si supera dicha distancia mínima (£ >  la colisión con el
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átomo en T es considerada. Además se compara el parám etro de im pacto p 

con un valor preestablecido, que puede modificarse, con el fin de no considerar 

colisiones con átomos muy lejanos respecto de esta distancia. Tras la colisión, 

se calcula la nueva posición y dirección de P y del átomo blanco. A partir 

de aquí el sitio T es reemplazado por R como origen del cristal.

El código tam bién perm ite considerar colisiones simultáneas3, algo de funda­

m ental im portancia en los procesos de channeling; y colisiones de reemplazo. 

Tiene incluido un modelo simple de vibraciones térmicas para simular la 

tem peratura  de la red. La vibración de la red es lenta com parada con el 

tiempo de desarrollo de la cascada, y por lo tanto el código considera que los 

átomos están quietos, separados aleatoriamente de su posición de equilibrio. 

La distribución de posiciones es Gaussiana en los tres ejes cartesianos y el 

desplazamiento cuadrático medio se obtiene del modelo de Debye. Los únicos 

parám etros libres son la tem peratura de la red y la tem peratura de Debye. 

El m aterial blanco puede tener superficies paralelas en cualquier dirección y 

de cualquier espesor. Además puede presentar sitios vacantes, como también 

pueden considerarse la presencia de impurezas u otro tipo de defectos, como 

ser intersticiales desde el comienzo o, evidentemente, durante el desarrollo de 

la cascada.

El desarrollo de la cascada en el tiempo es simulado siguiendo a la partícula 

más rápida, procedimiento que es alterado sólo cuando surge una secuencia 

de colisiones de reemplazo.

El átomo prim ario que in icíala  cascada puede tener propiedades asignadas, o 

ser estas variables estocásticas, por ejemplo el sitio del prim er im pacto surge 

al azar, dentro de todos los sitios posibles.
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En cuanto a las condiciones bajo las cuales un átomo resulta perm anente­

m ente desplazado de su posición en la red, el modelo de colisiones binarias no 

puede dar cuenta de la estabilidad de defectos e interacciones. El program a 

da mucha flexibilidad para definir este modelo. Si un proyectil emerge des­

pués de una colisión con una energía E\  luego de haber transferido al blanco 

una energía T,  éste será desplazado si su energía excede cierta energía um bral 

de desplazamiento E¿- Simultáneamente puede requerirse que la energía E¿ 

sea mayor que cierta energía de ligadura Eb■ Luego, si T  > E¿, el átom o se 

agrega a la cascada y se lo sigue hasta que su energía es menor que cierta 

energía de corte E c\ el objetivo es ahorrar tiempo de cómputo, y simular que 

una partícula debe disipar cierta energía cinética antes de estabilizarse en su 

posición de equilibrio.

Se tiene una colisión de reemplazo si la energía transferida no supera el 

um bral E¿-

Cuando todas la partículas tienen energía menor que Ec culmina la cascada 

y se construye una función de distribución de la distancia que separa átomos 

y vacancias. Cada vacancia se aparea con el intersticial más cercano, y 

si la distancia es menor que cierto valor rv, llamado radio de captura, el 

defecto es eliminado, estableciéndose con esto una simulación del proceso de 

recombinación.

Se observa que si rv =  Eb — 0 y E¿ =  E c, el modelo descrito corresponde al 

modelo de Kinchin y Pease.

E ntre las limitaciones del modelo de colisiones binarias debe señalarse la 

aproximación de las trayectorias por sus asíntotas; esto modifica seriamente 

el ápsis de la colisión a alta energía y en colisiones con parám etro de im pacto
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P ara bajas energías, a velocidades del orden de la del sonido en el m aterial, 

ya no se puede hablar de interacción de a pares, pues el proyectil interactúa 

con el sólido como un todo.

I I I . 2 M o d e lo  de la  G o ta  L íq u id a

Los procesos relevantes en la producción y evolución del daño por radiación 

pueden estudiarse correctamente a partir de la Dinámica Molecular; sin em­

bargo se tiene la limitación computacional señalada anteriormente.

Uno de los más im portantes resultados de la Dinámica Molecular, es la 

predicción que el centro de la cascada se com portaría como líquido bajo 

ciertas condiciones. Además predice que la contribución más im portante al 

mezclado iónico es la difusión en la fase líquida35-38.

El modelo de la gota líquida es un modelo semiempírico basado en resul­

tados de dinámica molecular5, con la ventaja de no requerir tan  elevados 

rendimientos computacionales como Dinámica Molecular, lo cual perm ite es­

tud iar daño por radiación a energías de hasta 1 MeV, y mayores si fuera 

necesario.

El modelo, de la misma m anera que los modelos del pico térmico, evalúa 

la evolución de cascadas mediante ecuaciones de transporte de calor, pero a 

diferencia de aquéllos, en este caso se tiene un más detallado conocimiento 

de la distribución de la energía depositada.

Los modelos de pico térmico consideraban una distribución gaussiana de 

la energía transferida a los electrones por el ion, o bien la distribución de 

Waligorsky23.

nulo3.
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El modelo de la gota líquida acopla un código basado en la aproximación 

de colisiones binarias a una versión simplificada de la ecuación del calor, lo 

que da una descripción de la evolución de la cascada válida en diferentes 

m ateriales y en un amplio rango de energías, teniendo en cuenta en forma 

más detallada los aspectos geométricos de la distribución de la energía.

El código de colisiones binarias empleado es el Marlowe-129, pero se puede 

usar cualquier código en el que se pueda conocer el detalle de las posiciones y 

energías finales de todos los átomos que entraron a la cascada. P ara  relacionar 

esta distribución de energía con la verdadera densidad de energía depositada 

se considera que la energía depositada a lo largo de su camino por un átomo 

que entró en la cascada es una fracción de la energía to ta l de daño E d , esto 

es la suma de la energía cinética final de todos los átomos, las energías de 

ligadura y la excitación de fonones, siendo el factor de proporcionalidad la 

fracción de energía cinética final respecto de la energía cinética to ta l aportada 

por dicho átomo. M atem áticam ente esto puede expresarse como sigue:

Ei = ~ - ^ E D ( I I I ,  10)

Esta energía es depositada en la posición final del i-ésimo átom o, pero en 

realidad se va depositando a lo largo de todo su camino. P ara  cuantificar el 

error se puede depositar T¿, no al final, sino en la posición inicial del átomo 

que entró en la cascada. M. Alurralde et al.5 dem ostraron que la diferencia 

entre uno y otro criterio, en cuanto al volumen fundido, es del orden del 1%. 

Esta distribución inicial de energía pasa a difundirse como calor. En un 

medio considerado isótropo y uniforme, con conductividad térm ica K , calor 

específico C  y densidad p, todos considerados constantes, se tiene:
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8t ( I I I , 11)

donde Q =  Q (x ,y ,  z, t ) representa la energía. A t =  0 Q coincide con Ei de 

la ecuación (111,10).

Las condiciones de contorno son m uestra infinita a tem peratu ra  T , salvo 

en la cascada donde, en principio, la distribución de energía carece de toda 

simetría.

P ara  la dependencia del calor específico con la tem peratura se asume el ajuste 

más simple, es decir lineal.

La contribución térm ica al mezclado iónico se basa en un proceso de salto 

térm icam ente activado en la fase líquida. Se desprecia la contribución del 

gradiente térmico al flujo de partículas, si bien puede incluirse, aunque el 

coeficiente de Onsager sería un parám etro a a justar a partir de resultados 

experimentales.

Bajo estas hipótesis, el camino cuadrático libre medio recorrido por las 

partículas durante la difusión o mezclado iónico M I  viene dado por:

M I  =  6 J* dt' I  pD(T)d3r, ( I I I ,  12)

donde D ( T ) es el coeficiente de difusión dado por una ley de tipo Arrhenius. 

La ecuación del calor, así como el mezclado iónico, son resueltos numéricam ente 

por el código Thespik (Thermal-Spike)5.

El código discretiza la ecuación del calor sobre un cubo de lado a.

Q (r , t  + 8t) =
K 5t
Cpa2

[Q(x +  a , y , z , t )  +  Q(x -  a , y , z , t ) +  Q (x ,y  +  a , z , t )
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+Q( x , y  -  a , z , t ) + Q( x , y , z  + a, t) + Q ( x , y , z -  a , t )

+
C pa2 
~K8t

-  6 Q(r,t)\ ( I I I , 13)

Los resultados comparados con los de Dinámica Molecular perm iten consi­

derar promedios espaciales de p y K , los cuales en principio dependen de la 

tem peratura  T  y por lo tanto  de la posición y del tiempo. Definiendo a0 tal 

que el paso tem poral sea

6t = ’CpaV
7 K  ¡

( I I I ,  14)

la ecuación de difusión queda:

[Q(x +  a, y, z, t) +  Q(x  -  a , y , z , t ) +  Q ( x ,y  +  a , z , t )

+Q( x , y - a , z , t) + Q( x , y , z +  a, t) + Q{x , y , z  -  a , t)

Q (r , t )I ( I I I ,  15)

P ara  a =  a0 se ve que la ecuación es un promedio sobre celdas vecinas.

Debe tenerse en cuenta que la variación de p y K  debe ser pequeña para 

justificar el promedio espacial. La convergencia y estabilidad de la solución 

queda garantizada si a > a0.

+
7 a2

- 6

Q (r , t  +  8t) =
7 a2
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Con la salida del código Marlowe, es decir energías cinéticas finales de cada 

átom o que entró en la cascada normalizadas a la energía to ta l de daño, y 

posición final de los mismos, se llena una m atriz cúbica de 101x101x101. 

El espaciado de red a apropiado para contener la cascada es calculado. La 

distribución de energía es centrada en el baricentro de energía, previamente 

calculado, para irradiaciones internas. Si la irradiación es externa, por ejem­

plo en la dirección z , la distribución de energía se centra en x e y. A cada 

cubo de lado a se le asigna la suma de las energías que están contenidas en 

él; además se calculan los valores máximo y mínimo a cada paso, para no 

in tegrar cubos vacíos.

La tem peratura de la m uestra es simulada restándole a la energía de fusión 

del m aterial la energía necesaria para llevar al mismo de 0 K a la tem peratura 

correspondiente.

P ara  simular la condición de contorno que corresponde a un sólido infinito a 

la tem peratura inicial del m aterial para tiempos grandes, se debe elegir un 

espaciado de red a ta l que en el límite superior de tiem po la tem peratura 

en el borde del m aterial sea la de la red. Suponiendo una distribución de 

energía inicial tipo delta de Dirac y una evolución térm ica de, típicam ente, 

200 pasos, se requieren 401 nodos, uno para la cascada. Con lo anterior se 

desperdicia sensibilidad y eficiencia de cómputo, por lo cual se adopta una 

solución de compromiso. Se extrapola cuadráticam ente la cantidad de calor 

en los bordes y si la misma es superior en un 10% al calor de fusión, se detiene 

el código indicando que el parám etro a, que fija el lado del cubo, debe ser 

aum entado para contener adecuadamente la evolución de la cascada.

A partir de aquí se procede a resolver la ecuación del calor (111,15). En
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cada paso tem poral se hallan los volúmenes de m aterial fundido, el mezclado 

iónico, como tam bién el número de gotas líquidas. El código se detiene 

cuando el volumen de m aterial fundido es cero.

Es muy im portante señalar que la distribución de energía inicial, que luego 

es difundida en el m aterial como calor, por la naturaleza misma del cálculo 

m ediante el cual se obtiene, representa la energía transferida al blanco en 

forma elástica. Se está considerando la porción con la cual contribuye cada 

átomo a la energía to ta l de daño E d , es decir, como se mencionó anterior­

mente, la suma de la energía cinética final Tf  de los átomos que entraron 

en la cascada más la energía de ligadura de los mismos Eb más la energía 

transferida a la red como fonones E st por átomos cuya energía no superó el 

um bral de desplazamiento:

E d ~  Tf + Eb + E , t ( I I I , 16)

Luego el modelo, ta l cual ha sido descrito, resulta sólo aplicable a metales, 

donde la energía transferida en forma inelástica al blanco, es decir, deposi­

tad a  en el sistema electrónico, se encuentra muy diluida debido a la alta 

conductividad de los mismos, con lo cual, dado que lo relevante es la energía 

depositada por unidad de volumen, su incidencia en efectos de tipo térmico, 

por ejemplo fusión del m aterial, es despreciable.

I I I . 3 E x te n s ió n  del m o d e lo  al caso de a is lan te s

Extender el modelo a semiconductores y fundam entalm ente aislantes significa 

tom ar en consideración todo el proceso de transferencia de energía al blanco 

en forma inelástica.
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En el modelo del pico térmico (en la versión de Toulemonde et al., ecuaciones 

(11,3) y (11,4)) esto es tenido en cuenta. Ciertam ente la energía depositada 

inelásticam ente en el sistema electrónico, A[r, t), es la única fuente de calor 

en el mismo. Se desprecia la energía depositada en forma elástica en el 

blanco, y la razón de esta omisión es que los que concibieron el modelo 

se hallaban concentrados en explicar el daño por radiación en la gama de 

muy altas energías, a la derecha del pico de Bragg, donde la contribución al 

frenamiento del ion en forma elástica es despreciable (Fig (A .l)).

Por o tra  parte  el modelo de la gota líquida, pensado para metales, na tu ra l­

mente no considera la energía depositada en el sistema electrónico.

Luego, la extensión de estos modelos significa incluir la energía elástica en el 

modelo de pico térmico por un lado, o bien incluir la energía transferida al 

blanco en forma inelástica en el modelo de la gota líquida.

Contando con el código Marlowe y con el código Thespik, que im plem enta el 

modelo de la gota líquida, se optó por realizar lo segundo, si bien el resultado 

debe ser el mismo, aunque no lo sean las estrategias para obtenerlo. El 

problema es cómo tom ar en consideración la energía transferida al blanco 

inelásticam ente48.

Para  resolver esto hay, en principio, dos posibilidades: puede considerarse que 

la energía depositada en el sistema electrónico es la empleada en los modelos 

de pico térmico, A(r, t ) ( ecuaciones (11,3) y (11,4)), discutidos anteriorm ente, 

donde la distribución espacial venía, por ejemplo, dada por la distribución 

de Waligorsky (11,9). Luego en cada nodo de la malla creada por el código 

Thespik se tiene una energía dada por la suma de la parte  elástica, la salida 

del Marlowe discutida anteriormente, más una parte  inélastica, tom ada del
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modelo de pico térmico:

Qí,j,k — Titj tk +  g.A(A, j ,  k) ( I I I ,  17)

En esta ecuación T{j ik es la energía elástica en el nodo i,j,k, y A ( A , j ,  k) es la 

contribución inelástica en ese mismo nodo. Tal cual ha sido escrita la con­

tribución inelástica, se asume que la energía puesta en el sistema electrónico 

relaja muy lentam ente respecto del tiempo de transferencia de la misma a 

la red y por esta razón la distribución aparece independiente del tiempo. El 

factor g es la constante de acoplamiento electrón-fonon mencionada ante­

riormente.

El problema que presenta esta estrategia es, además de considerar una dis­

tribución de energía A ( i , j , k )  independiente del tiempo, de dudosa validez, 

la constante de normalización de la misma, es decir el poder de frenamiento 

electrónico S e es una función de la posición x, y, z ( o de su discretización i, 

j ,  k ), ya que Se = S e(E)  y la energía depende de la historia de colisiones del 

proyectil en el m aterial.

Luego, se requiere un detallado conocimiento del poder de frenamiento Se en 

cada evento de colisión, lo cual sólo es posible obtener por medio de códigos 

tipo TRIM  o Marlowe.

La o tra  estrategia, que es la que se implemento puesto que es inevitable 

recurrir a un código de colisiones binarias, es obtener del código Marlowe, 

el detalle de poder de frenamiento Se en cada evento de colisión. Luego 

integrando el mismo entre cada colisión, por definición se obtiene la energía 

transferida inelásticamente al blanco. Es decir, si un proyectil colisiona en, 

digamos A y luego en B, la energía E ab transferida al blanco entre A y B
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viene dada por:

E ab  = [ B Sedl ( I I I ,  18)
J A

Si conocemos Se en A como en B, la integral puede aproximarse de la siguiente 

forma:

E ab  = Se(B )l + Se(A) ~  S^ B h , ( I I I ,  19)
<u

donde l es la distancia entre A y B; la expresión simplemente dice que se 

aproxima la integral por un trapecio.

Para  conocer el poder de frenamiento Se en cada evento de colisión, o es­

quem áticam ente en A y B, se desarrollaron dos rutinas. En una de ellas 

se tom a el detalle de la energía E  en cada colisión de un determ inado ion, 

que puede ser PKA o cualquier otro ion secundario, jun to  con la posición 

del evento. Se obtiene un archivo de hasta 10000 posiciones y energías, de­

pendiendo de la energía del PKA, de todos los átomos involucrados en la 

cascada.

Con esta información se calcula el poder de frenamiento electrónico en cada 

una de ellas m ediante el modelo de Lindhard-Scharff (ecuación (A ,25)), es 

decir

Se(A) = k ^ E ( A ) ,  ( I I I ,  20)

donde la constante k es calculada por Marlowe, según el tipo de proyec­

til y átomo blanco, usando la regla de Bragg32 si se tra ta ra  de un blanco 

compuesto.
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Finalm ente, a través de (111,19) se integra Se, obteniéndose el detalle del 

proceso de transferencia de energía en forma inelástica al blanco.

De nuevo, se tiene que decidir dónde colocar, es decir en qué posición ubicar, 

esta energía, considerada no-local. Esquemáticamente puede ponerse en A 

o en B. Simulaciones realizadas ubicando las pérdidas en A y otras en B no 

m ostraron sensibilidad respecto a esta elección, luego se decidió optar por 

poner las pérdidas de energía en la posición final, B, de cada colisión.

Lo que se obtiene como salida de Marlowe son dos archivos: uno con posi­

ciones y energía correspondiente, de naturaleza elástica, jun to  con la na­

turaleza química del sitio , como se describió oportunam ente. El otro archivo 

contiene lo mismo, salvo que la energía, en este caso, es de naturaleza 

inelástica.

Juntos, ambos, representan todo el proceso de transferencia de energía, elásti­

ca e inelásticam ente, de parte de un ion incidente, PKA, a un m aterial blanco. 

Estos archivos se fusionan en uno solo que es lo que considera como infor­

mación de en trada el código Thespik, dado que a este últim o no le im porta la 

naturaleza de determ inado sitio y si su energía es elástica o inelástica. Sólo ve 

una tab la  de posición y energía correspondiente que pasará a difundir como 

calor. Es im portante señalar que toda la energía inelástica es puesta en la 

red, es decir g = l .  C iertam ente g debe considerarse como un parám etro de 

ajuste del modelo, menor o igual a 1 para que tenga el significado físico de

II.3.

En cuanto al m aterial blanco investigado, de interés en Radiobiología, se tra ta  

de un policarbonato comercialmente conocido como Makrofol-E o Lexan.

La razón del empleo de este m aterial, del cual como veremos se desconocen
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muchas propiedades físicas y cristalográficas, es que se dispone de resultados 

experimentales29 de la zona dañada bajo irradiaciones a baja energía, lo cual 

perm ite evaluar el modelo propuesto en este trabajo.

Su fórmula química es C16H i40 3, su densidad 1.2 g /cm 3$44’45 y los calores es­

pecíficos a 300 K y a 400 K son 1.093 eV/ at.K  y 1.23eV/ at.K respectivam ente46; 

la tem peratura de fusión es 425 K44,45 y no se cuenta con más información, al 

menos de carácter termodinámico, que es lo relevante para nuestro trabajo. 

Por ejemplo se desconocen los coeficientes de difusión en el sólido y líquido, 

el coeficiente de Onsager y el calor de ablandamiento, lo cual impide realizar 

un estudio termodinámico completo de la evolución de la cascada.

Además, no se dispone de la estructura detallada del polímero, es decir las 

posiciones de cierto número mínimo de átomos que Marlowe utiliza para crear 

el blanco. Por lo tanto  se decidió crearlo mediante números aleatorios para 

cada coordenada x , y , z  de cada átomo del polímero, con un parám etro de 

red adecuado, 6 A  para que la densidad sea la correcta.

O tra limitación se halla en la disponibilidad de memoria que emplea el código 

Marlowe para crear el blanco de Lexan9. Sólo es posible indicar 15 sitios del 

m aterial blanco, lo cual llevó a considerar un blanco de composición química 

CtH602 como émulo del verdadero Lexan.

P ara  evaluar cuan parecido son estos materiales, ambos con la misma den­

sidad, se com pararon los rangos obtenidos en Marlowe con los provistos por 

el código TRIM , que sí cuenta con Lexan en su base de datos. En TRIM  se 

obtiene 650 Á39 mientras que en Marlowe 730 A, lo cual perm ite considerar 

buena la aproximación llevada a cabo.

Tratándose de un polímero, más im portante que el volumen fundido del m a­
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terial es cierta tem peratura en la cual empiezan a romperse algunos enlaces 

lo cual evidentemente sucede a tem peraturas menores que la de fusión del 

mismo.

Dado que la técnica de revelado de las trazas es m ediante ataque químico, 

la ro tura  de la cadena en algún sitio implica una mayor reactividad química 

en ese sitio, y en toda la zona donde se produjeron roturas de enlace, la cual 

quedará manifiesta como zona dañada.

Dicha tem peratura  o energía de enlace también es desconocida; sin embargo 

se sabe que es mayor que 350 K, dado que esta es la tem peratu ra  a la cual se 

lleva a cabo el ataque químico, y no es de esperar que a dicha tem peratura 

se ocasione daño en m aterial sin irradiar.

Por lo tanto , y a falta de otra información, se decidió investigar la morfología , 

es decir, radio de las trazas, del m aterial cuya tem peratura en algún momento 

de la evolución de la cascada resultó mayor que 350 K.

Puede observarse que esta tem peratura resulta un parám etro libre del modelo 

hasta  tan to  se sepa más sobre este material.

Para  im plem entar este cálculo se realizó una pequeña modificación al código 

Thespik, que consiste en obtener la tem peratura m áxim a alcanzada en cada 

nodo, sin im portar el paso en el cual se alcanza. Luego se filtran todos 

los puntos cuya tem peratura resulta menor que, en nuestro caso, 350 K. El 

gráfico de dichos puntos, que representan puntos del m aterial con tem pe­

ra tu ra  mayor que 350 K, sería una representación espacial de la zona dañada 

por la irradiación.

A continuación se m uestran algunos resultados de simulación del daño por 

radiación en Lexan. Todas las irradiacines simuladas fueron normales a la
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superficie, sin divergencia de haz, en el origen de coordenadas. Además, por 

razones de sensibilidad en la discretización, sólo se investigaron los primeros 

700 A  desde la superficie.

El análisis térmico se lleva a cabo a una profundidad de aproxim adam ente 

125 Á, dado que se dispone de valores experimentales a esa profundidad, 

dependiendo del tipo de discretización, ya sea ésta de 7, 10 o 14 Á3.

En la figura III.4.a se observa la pequeña cascada de desplazamientos de 4He 

de 100 keV obtenida con el código Marlowe, compatible con las curvas de 

poderes de frenamiento nuclear y electrónico mostradas en la figura III.4.b, 

para la energía investigada. El pico de desplazamiento se halla a profundi­

dades mayores.

Fig. III.4 .a Cascada de 4He de 100 keV en Lexan.

38



30 

25 

20

f  15 j®
<oc

10 

5 

0
10-' 10° 10' 102 1CP 10< 10» 10«

E [keV]

Fig. III.4 .b Poderes de frenamienrto nuclear Sn y electrónico Se de He sobre Lexan  

En la figura III.4.c se observa una representación de la traza dejada en Lexan 

por 4He de 100 keV, constituida por puntos del m aterial cuya tem peratura 

m áxim a resultó mayor a 350 K en algún momento de la evolución de la 

cascada.

Z [A]

Fig. III.4 .c Traza de 4He de 100 keV en Lexan.
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La figura III.4.d m uestra el perfil de tem peraturas máximas mayores a 350 

K, a la profundidad de control, en este caso 125 A. Además se m uestran las 

proyecciones del perfil en los planos xy, zx, zy.

En la figura III.4.e se detalla el aspecto de la traza vista frontalm ente a la 

profundidad de control. Puede establecerse un diám etro de traza  de aproxi­

m adam ente 100 Á.

Fig. III.4 .d 4He de 100 keV en Lexan. Distribución de tem peraturas m áximas

a la profundidad de control.

En las figuras (III.5.a,b,c,d,e) se lleva a cabo el mismo análisis, en este caso 

para 12C de 240 keV. La profundidad de control tam bién resultó de 125 Á.
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Fig. III.4 .e 4He de 100 keV en Lexan. Vista frontal de la traza a la profundidad de control.

Z[A]

Fig. III.5.a Cascada de 12C de 240 keV en Lexan.
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Fig. III.5 .b Poder de frenamiento nuclear Sn y electrónico Se de 12C en Lexan.

Se observa, nuevamente, un predominio de transferencia de energía al m a­

terial en forma inelástica (Fig. III.5.a y III.5.b), con algunas subcascadas 

debidas a una sección eficaz nuclear no despreciable.

En las figuras III.5.c,d,e se m uestran la morfología de la traza, la vista frontal 

de la misma y la distribución de tem peraturas máximas a la profundidad de 

control. Puede deducirse un diámetro medio de traza  de aproximadam ente

150 A.

P ara  el caso de irradiación con 39Ar de 50 keV (figuras III.6.a,b,c,d,e) se 

ve una im portante cascada de desplazamientos, siendo evidentemente S„ la 

contribución dominante al frenado del ion (fig. III.6.b). El amplio pico de 

desplazamiento da lugar a una distribución de energía de poca simetría, la 

cual deja una traza irregular (fig. III.6.c). Puede inferirse un diám etro medio 

de traza de aproximadam ente 150 A  (fig. III.6.d y e).
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Fig. III.5 .c Traza de 12C de 240 keV en Lexan.

50

Y  [A] 0

-50

I . , . , . . —

-100 -50 O 50 100
X  [A]

Fig. III.5 .d 12C de 240 keV en Lexan. Vista frontal de la traza a la profundidad de control.

i

-50

rnn

43



100 -100

Fig. III.5 .d 12C de 240 keV en Lexan. Distribución de temperaturas  

máximas, a la profundidad de control.
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Fig. III.6.b Poderes de frenamiento nuclear Sn y electrónico Se de 39Ar en Lexan.
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Fig. III.6 .d 39Ar
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Fig. III.6 .e 39Ar de
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de 50 keV en Lexan. Distribución de temperaturas m áxim as  

a la profundidad de control (119 A)
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IV  D iscu sión  y  C on clu sion es

En la tab la  IV. 1 se m uestran resultados de simulación m ediante el mode­

lo de la gota líquida, y experimentales aportados por 0 . Bernaola y G. 

Saint-M artin29 del Departamento de Radiobiología (TANDAR-CNEA). En 

la misma se m uestran la energía E  del ion , su energía específica E e¡p, la e- 

nergía depositada E¿ en 700 A  (el espesor de Lexan evaluado) y los diámetros 

de traza a la profundidad de control, teóricos y experimentales, D  y D *, res­

pectivamente.

ion E [keV] Eejp [keV/a.m.u Ed [keV] D [A] D* [A]
39 Ar 50 1.38 50 150 550
12C 240 20 15.3 150 240-300
X2C 150 12.5 15.8 125 —
12C 100 8.3 14.3 110 —
12 50 4.16 11.3 100 —

4He 120 30 1 1 . 1 1 10 500
4He 100 25 7.9 100 240-300
4He 40 10 5.07 80 240-300
2H 200 100 10.7 1 10 470
2H 88 44 6.17 80 430
2H 60 30 5.4 80 430
2H 40 20 4.4 63 no deja
2H 24 12 3.36 57 no deja
H 30 30 5.6 60 no deja

ie0 125 7.81 16.1 120 240-300

Tabla IV. 1

Se observa que los valores teóricos se encuentran subvaluados respecto de 

los experimentales. Razones por las cuales se dan estas discrepancias, hay
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diversas. Por ejemplo, puede decirse que el m aterial cede elásticam ente tras 

la formación del poro, un efecto post-irradiación, como así tam bién que 

la cinética del ataque químico puede dar lugar a trazas mayores que las 

predichas teóricamente. Todas estas, sin embargo, resultan hipótesis ad hoc, 

que no han sido investigadas, ni hallan ningún tipo de fundam ento en el 

presente trabajo.

Lo que sí establece el modelo, en acuerdo con los resultados experimentales, 

y donde ningún otro modelo ha acertado, es la predicción de la formación 

de trazas en una gama de bajas energías específica virtualm ente prohibida 

según la lite ra tu ra23-28.

El concepto de um bral de detección es de naturaleza subjetivo, pero si las 

trazas latentes se revelan por medio de ataque químico, el tam año de la 

molécula del reactivo se estima en el orden de los 20 Á30, m ientras que la 

resolución en TEM es de 10 A, puede establecerse objetivam ente que trazas 

mayores que 20 Á  deben ser detectadas.

Katz y K obetich27 establecen como umbral de detección en Lexan dosis de 

3xl05 Gy (J /k g ) a 17 A del camino del proyectil. Es decir: dosis menores a 

este valor no pueden ser registradas. Si la dosis (D(r)) se calcula usando la 

ecuación (II.9) dada por los autores citados y T  representa el rango máximo 

de los electrones secundarios (T  = k W a, si W es la m áxima energía trans­

ferida a un electrón), se obtiene para las irradiaciones investigadas los si­

guientes resultados:
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ion E [keV] Eejp D(17 Á)  [J/kg] T [A]
39 Ar 50 1.38 0 0.9
12C 240 20 2.58x1o4 17.1
4He 120 30 3.66x1o5 26.5
4He 100 25 2.38x1o5 21.7
4He 40 10 0 8.1
2H 200 100 2.07X105 97
2H 88 44 2.26x1o5 40
2H 60 30 1.67x1o5 26.5
2H 40 20 4.6x1o3 17
2H 24 12 0 9.8
H 30 30 1.67x1o5 26.5

160 125 7.81 0 6.2

Tabla IV.2

Luego, según el criterio de dosis a 17 Á  establecido por estos autores, sólo 

sería detectable 4He de 120 keV, con un rango máximo de electrones secun­

darios de 26.5 Á, es decir un diámetro de traza del orden de los 50 A. 

Posteriorm ente Bernaola y Saint-M artin30,31 han reportado un um bral para 

3Li de 1.2xl05 Gy a 17 Á, con lo cual 39Ar de 50 keV, 12C de 240 keV y 160  

de 125 keV no deberían ser registrados, aunque los mismos autores poste­

riorm ente los detectan, como se ve en la tabla IV. 1. Por lo tan to  pareciera 

ser que no puede econtrarse un umbral, o bien un criterio para establecer 

qué combinación ion-energía será o no registrada, según queda establecido 

aplicando los modelos de Kobetich, K atz24-28 y Waligorski et al.23. Además, 

según estos autores el daño en el m aterial no puede ir más allá que el máximo 

rango de electrones secundarios, y entonces tampoco dan cuenta de la m or­

fología observada experimentalmente. Por ejemplo, el 39Ar de 50 keV, en 

prim er lugar no deja traza observable, y en segundo lugar, la traza latente 

tendría  apenas 0.9 A, cuando experimentalmente se se ven trazas de 500 Á.
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Parece más razonable suponer que la energía depositada va más allá o difunde 

más que la m ateria, dando lugar a trazas de mayor tam año que el determ i­

nado por el rango de los electrones 8 (electrones secundarios), en acuerdo 

con lo que se observa experimentalmente. Esto conduce a los modelos de 

pico térmico como el presentado en este trabajo. Sin embargo aqui tampoco 

parece haber acuerdo. Por ejemplo el modelo de Szenes, descrito en este 

trabajo  ( II.3) establece un umbral de detección, tom ando g=0.36 (baja ve­

locidad de ion) y A=45 Á , de Seí=89.3 eV/Á. En la tab la  IV .3 se detallan 

los poderes de frenamiento nuclear Sn y electrónico Se en ev/Á .

ion E [keV] Eeíp[keV/ a.m.u se Sn
39 Ar 50 1.38 23.2 42.34
12C 240 20 36.55 1.75
4He 120 30 16.79 0.167
4He 100 25 15.47 0.19
4He 40 10 9.94 0.38
2H 200 100 9.67 0.016
2H 88 44 8.4 0.03
2H 60 30 7.64 0.044
2H 40 20 6.67 0.06
2H 24 12 5.6 0.089
H 30 30 7.62 0.039

160 125 7.81 32.4 5.5

Tabla IV.3

Así, con este um bral ninguna de estas irradiaciones debería detectarse. 

Colocándose en la situación más favorable, es decir suponiendo una eficiencia 

en la transferencia de la energía del 100% (g = l) , Set=32.1 eV /Á , sólo se 

tendría  registro de 12C de 240 keV y 160  de 125 keV, pero con diámetros 

de traza  de 60 Á y 55 Á  respectivamente, 4 veces menos que lo obtenido
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experim entalm ente. 39Ar de 50 keV se encontraría sobre el um bral si se 

considerara la contribución elástica S„, cosa no tenida en cuenta en el modelo 

de Szenes.

También puede tom arse un valor menor de A ( ancho inicial de la energía de­

positada en el sistema electrónico), más razonable teniendo en cuenta la baja 

velocidad del proyectil; sin embargo tampoco se obtiene un mejor resultado 

así, ya que baja el um bral -Set=3.5 eV/Á-, si A=25 Á, con lo cual entran  to ­

das las irradiaciones, pero se pasa al régimen lineal (ecuación (1 1 ,8)), Set > se) 
con lo cual la relación queda independiente de A no dando trazas mayores 

que 30 Á.

En resumen, tan to  el modelo de Kobetich et al., como el de pico térmico 

en la versión de Szenes20,21,22 y también Toulemonde et al.10~17 (ecuaciones 

(11,3) y (11,4)), que utiliza los mismos supuestos y traba ja  en la misma gama 

de energías, no resultan predictivos en cuanto a la formación y morfología de 

trazas en la gam a de energías estudiadas.

En cambio el modelo de pico térmico presentado en este trabajo , si bien no 

da cuenta de todo el daño detectado por medio de ataque químico, resulta 

predictivo en cuanto a la formación de trazas a energías donde no se pensaba 

que podía existir registro de daño por radiación.

Además es el primero en tom ar en cuenta en forma precisa el proceso de de­

posición de la energía, ya sea elástica como inelástica de todos los átomos que 

participan de la cascada de colisiones, obteniendo la detallada distribución 

de energía, en principio carente de toda simetría, debida al pasaje del ion a 

través del m aterial.

Creemos, sin duda, que este debe ser el verdadero punto de partida  de todo
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modelo de pico térmico, válido en todo el espectro de energías donde la 

aproximación de colisiones binarias resulta adecuada.

Queda en deuda explicar por qué los valores predichos teóricam ente resul­

tan  inferiores a los obtenidos experimentalmente, ya sea térm icam ente o por 

medio de otro mecanismo presente en la producción de daño por radiación 

en este tipo de materiales.
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A p én d ice

In teracción  ion -m ateria

A . l  C o lis iones

Sean E i, m i ,  Z\ y E 2, m 2, Z 2 las energías en el sistema del laboratorio, 

m asa y carga del proyectil y blanco, respectivamente. Sea p el parám etro de 

im pacto, V (Z \ ,  Z 2,r )  el potencial de interacción y t¡j el ángulo de dispersión 

en el sistema del laboratorio.

Si la distancia entre ambas partículas es infinita a tiem po -o o  y mínima a 

tiem po cero, a p a rtir de la mecánica clásica, una colisión binaria queda deter­

m inada, en el sistema del laboratorio, mediante las siguientes variables1,2,3: 

El ápsis o distancia mínima entre los dos átomos interactuantes, r0:

_  4 )
m 1 + m 2 \  r l )

El ángulo de dispersión en el sistema del centro de masa, (j)

n r°° d-ijj , „  r°° dr*=*~2L Idr=*-2l  h tw '

donde f ( r )  queda determ inada por:

( A  2)

(¿ ,1)
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El ángulo de dispersión respecto a la dirección de incidencia, 9\

La energía transferida T  y su máximo Tm  vienen expresadas por:

T  = 4 ™ > p E tc o J e  (A , 5)
(m i +  m 2y

T m  =  a ( ^ T ^ y E i ( a ’6)(mi m 2 J

La sección eficaz diferencial de dispersión es:

da =  2ivpdp (^>7)

De esta manera, si se dispone del potencial de interacción la colisión queda 

completamente determinada.

A .2 P o te n c ia l  de  In te ra c c ió n

Dependiendo de la naturaleza química del blanco y de la energía de la 

partícula incidente se requieren distintos potenciales de interacción.

Por encima de la barrera coulombiana, claramente se requiere un potencial 

que tome en cuenta las fuerzas nucleares. Por encima de las energías de 

ligadura de las partículas interactuantes, el potencial es coulombiano, como 

en el caso de la dispersión de Rutherford. Si la energía es aun menor, hay 

que tom ar en cuenta el apantallamiento de los electrones.

Entre los potenciales que tienen en cuenta el apantallam iento, el mas simple 

es el de Born y Mayer que depende de sólo dos parám etros a  y f3 :
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V(r) = a e x p ^ j p j  (A, 8)

Los parám etros se ajustan para una dada combinación proyectil-blanco, a 

parám etros del cristal en equilibrio. En la gama de 0.1 a 103 eV este poten­

cial ajusta  razonablem ete bien a sistemas con capa cerrada tales como gases 

nobles o elementos iónicos.

P ara  el caso de dispersiones, donde la distancia al ápside de la colisión puede 

variar desde el radio de Bohr a0 hasta valores del orden de la distancia in­

teratóm ica, se requiere de un potencial que vaya desde uno coulombiano, 

hasta  uno tipo Born-Mayer. Robinson3 propone el empleo de un potencial 

coulombiano apantallado:

V (r) = ( — )  , (A , 9)

usando como función de apantallamiento c/)(x) , la aproximación de Moliere2 

a la función de apantallam iento de Thomas-Fermi.

=  0.35 y +  0.55y4 +  O.lOy20, (A, 10)

con y — e~0 3x.

La longitud de apantallam iento a12 puede calcularse m ediante la siguiente 

fórmula sugerida por Firsov32:

&12
/ Q n1/3

=  l ¿ 7r2)  ^ /2 +  ^ /2) - 2/3 ( A  11)
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A .3 Frenam iento del ion

Cuando un ion penetra en un sólido sufre una serie de colisiones con los 

átomos y electrones del blanco. En estas colisiones la partícula incidente 

pierde energía a una tasa dE/dx , que depende del tipo de ion incidente, su 

energía y el tipo de blanco.

La profundidad de penetración, o rango R , de los iones se determ ina a través 

de la pérdida de energía a lo largo del camino del ion:

R  = L o  d E / d x ¿ E ’ (A >12)

donde E 0 es la energía del ion incidente y, evidentemente, el signo de d E / dx 

es negativo ya que representa una pérdida de energía conforme avanza en el 

blanco.

Los principales parám etros que gobiernan el rango o la tasa de pérdida de 

energía son la energía incidente E q y número atómico Z 1 del ion incidente y 

el número atómico Z2 del sustrato o blanco como tam bién su cristalinidad. 

En materiales cristalinos puede darse el proceso de acanalamiento con lo cual 

el proyectil puede alcanzar distancias mayores que en materiales amorfos.

Al penetrar el ion en el substrato sufre, como se dijo, colisiones con átomos y 

electrones; siendo procesos de características aleatorias resulta más apropiado 

hablar de una disribución de profundidades alcanzadas y de pérdidas de 

energía.
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Se acostum bra distinguir dos diferentes mecanismos de pérdida de energía2’6: 

nuclear, donde la energía se transm ite en forma elástica a los átomos blanco 

ocasionando desplazamientos de los mismos, y electrónica o inelástica, donde 

la pérdida o transferencia de energía se produce por excitación o eyección de 

los electrones atómicos. Esta separación no es estrictam ente cierta pero para 

la mayoría de los propósitos es una buena aproximación.

La tasa de pérdida de energía d E / dx puede entonces expresarse como:

dE _  dE  | ^  dE  
dx dx dx

donde los subíndices n  y e  denotan la contribución nuclear y electrónica 

respectivamente.

Las colisiones nucleares pueden involucrar grandes transferencias de energía 

en forma discreta e im portantes deflexiones de la trayectoria del proyectil. 

Este es el proceso responsable de la producción de desorden en la red debido 

a desplazamiento de átomos de su posición de equilibrio.

Las colisiones electrónicas, en cambio, involucran menores cantidades de e- 

nergía por colisión, despreciable deflexión de la trayectoria del proyectil y 

despreciable desorden de la red; sin embargo la densidad de energía deposi­

tada puede resultar im portante, sobre todo en materiales de muy baja con­

ductividad electrónica, es decir aislantes.

La relativa im portancia de uno u otro mecanismo de pérdida de energía 

depende fuertem ente de la energía E  y del número atómico de la partícula. El 

frenam iento nuclear ocurre predominantemente a baja energía y gran número

A .4 P ro ceso  de pérdida de energía

(A, 13)
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atómico, m ientras que el frenamiento electrónico es im portante a alta  energía 

y bajo número atómico. Unidades típicas de tasa de pérdida de energía son 

eV /nm  o keV /nm . Para independizarse del m aterial blanco se habla de la 

sección eficaz de frenado (5 )34 , la cual se define como:

_ d E /d x  .
S = M ~ ’ í '4 ' 14)

con unidades de eVcm2/átom o, siendo N  la densidad atóm ica del m aterial. 

A .5 F re n a m ie n to  N u c le a r

En el poder de frenamiento nucleario relevante es la energía promedio perdida 

tras las colisiones elásticas con los núcleos por unidad de longitud viajada en 

el blanco.

Para un desplazamiento infinitesimal dx el poder de frenamiento nuclear 

puede escribirse4 como

donde T  es la energía cinética y cr(E) es la sección eficaz de colisión (A .7). El 

lím ite inferior en la integral Tmtn no es necesariamente cero. Un valor usual 

es considerar la energía necesaria para desplazar un átomo de su sitio en la 

red, típicam ente entre 10 y 30 eV.

El lím ite superior Tm  es la máxima energía transferida en una colisión dada 

por la ecuación (A,6), Tm  — A.MXM 2E / (Mi +  M2)2.

La sección eficaz de frenado puede obtenerse usando la ecuación (A ,14).
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El cociente d a (E ) /d T  representa la sección eficaz diferencial (A ,7) por e- 

nergía transferida.

Si se considera T'm;n — 0, la sección eficaz de frenamiento nuclear resulta4:

EU-2m
Sn( E ) =

m (M i  +  M 2)
(A, 16)

Esta ecuación perm ite calcular secciones eficaces de frenado basada en un 

átom o de Thomas-Fermi. Los valores tomados por el parám etro m  son: 1/3 

si e <  0.2 o 1/2 si 0.08 <  e <  2, siendo e la energía reducida definida en el 

sistema de laboratorio por:

M 2 dTF j-, t a
[ M l +  M2) Z xZ 2e* (A ,l7 )

P ara  altas energías, en el régimen de Rutherford la sección eficaz de frenado 

va como E ~ x.

Un mayor nivel de exactitud se obtiene usando, en vez de la función de 

apantallam iento de Thomas-Fermi, la función de apantallam iento universal 

de Ziegler, Biersack y Littm ark (ZBL)33. Básandose en este potencial y 

m ediante integración numérica, Ziegler et al. calcularon una sección eficaz 

universal de frenado que puede expresarse de la siguiente forma:

S  fe) =  0-5fa(l +  1.1383c) 
’ (e +  0.01321e°21336 +  0.195 93e°-5) ' ’ ’

para  e< 30.

En el régimen de altas energías es:
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para e > 30.

En estos cálculos la energía reducida viene dada por2:

32.53M2£ 0 
e ~  Z 1Z 2(M l + M 2)(Z™ 3 + Z 02 ™Y

con E 0 en keV.

A .6 F r e n a m ie n to  e lec trón ico

Este proceso es fuertem ente dependiente de la velocidad del ion. P ara  ve­

locidades del ion significativamente menores que la velocidad de Bohr de los 

electrones atómicos i/q, el ion tiende a neutralizarse por captura electrónica. 

A estas velocidades se tiene predominantemente pérdidas elásticas con los 

núcleos del blanco.

Sin embargo, conforme aum enta la energía del ion la pérdida de energía 

nuclear, que tam bién podemos llam ar pérdida elástica, decae como 1 /E 0 y 

la pérdida de energía por interacción con los electrones, o pérdida inelástica 

comienza a volverse dominante (fig A .l). La pérdida to ta l de energía es 

la suma de ambas contribuciones, nuclear y electrónica, siendo esta últim a 

proporcional a E l¡2 34 en la gama de velocidades del ion que va desde 0.1i/o 

a Z 2/W

Fermi y Teller analizaron el frenamiento de iones en un gas de Fermi para 

velocidades menores que la velocidad de Fermi, esto es entre 0.7 y 1.3 de 

i/o, es decir el ion no se encuentra totalm ente desnudo. En el modelo sólo

S Á * ) = l~ L (A, 19)
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los electrones con velocidades cercanas a la velocidad de Fermi contribuyen 

al frenado, m ientras que el cambio en la velocidad de los electrones es del 

mismo orden que la velocidad del ion. Considerando además la densidad 

de electrones en dicho rango de velocidades y la corriente de electrones que 

inciden sobre el ion, ambos autores llegan a un poder de frenam iento dado 

por

d E . 2 , t s
—  |e =  ■Ka0n em evFv, (A, 21)

donde ao es el radio de Bohr,y m e, n e y v  son la m asa del electrón, densidad 

electrónica y velocidad del ion, respectivamente.

Se observa la dependencia lineal con la velocidad, si bien la aproximación 

puede resultar burda.

Firsov2,33,41 propone otro modelo para velocidades de ion v < i/0Z ^ 3. Con­

sidera que el proceso de pérdida de energía se basa en el trabajo  involucrado 

en la transferencia de momento que ocurre cuando los electrones del ion se 

mezclan con los del blanco. Se asume que la colisión entre el proyectil y el 

blanco puede ser bien representada por una interacción entre dos átomos de 

Thomas-Fermi. Además, la baja velocidad del ion perm ite un tiem po sufi­

ciente como para que ocurra la mezcla entre ion y átomo blanco de m anera 

ta l que se forme una cuasi-molécula.

D urante el período de colisión y vida media de la cuasi-molécula se produce 

intercam bio de electrones entre proyectil y blanco. Los electrones que pasan 

del blanco al proyectil son acelerados a la velocidad del ion, adquieren un mo­

mento m ev  a expensas de la velocidad del ion y en consecuencia contribuyen 

al frenamiento del proyectil. Inversamente, para los electrones que pasan del

61



proyectil al blanco el momento se transfiere a este último, con lo cual no hay 

contribución al proceso de pérdida de energía.

A nalíticam ente se llega a una transferencia de energía por colisión Te dada 

por la siguiente fórmula:

0 .3 5 (3 , +  Z; )8/3V ° o  ( A 2 2 )
[1 +  0 .1 6 (2 , + Z 1y / * p / a c ]‘ '  '

Se observa una dependencia lineal con la velocidad v  del ion y además se ve 

que la pérdida decae como 1/p5, siendo p el parám etro de impacto.

La energía perdida por unidad de distancia viajada por el proyectil en el 

blanco puede calcularese integrando lo anterior respecto de la sección eficaz, 

2xbdb, de cero a infinito:

S e(E) = 2tt [ °°Tebdb =  2.167re2a0(Zi +  Z2) — (A, 23)
J 0 I/q

El modelo de Firsov da cuenta de los resultados experimentales bajo la 

condición de que Z \¡ Z 2 o Z2/Z i  no exceda 4. Esta limitación surge del 

potencial de interacción y de la función de apantallam iento con las cuales se 

in ten ta  describir la densidad de carga en la cuasi-molécula.

El otro bien conocido modelo de poder de frenamiento electrónico en este 

régimen de velocidad es el de Lindhard y Scharff2. La diferencia entre este 

modelo y el de Firsov41 se encuentra en el potencial interatóm ico utilizado. 

Lindhard y Scharff asumen que la interacción en la cuasi-molécula formada 

por cualquier combinación arbitraria de proyectil y átomo blanco puede ser 

bien representada por dos veces la media geométrica de un campo coulom-

62



biano individual. La función de apantallamiento resulta ser proporcional a 

(Z +  Z ^ 3)1̂ 2, y el potencial es ahora:

, _  2(Z1Z! )‘/ ’eí , 
V (r) - ----------------- V’t f 1.13 (Z 2/3 +  Z22/3)1/2- (A, 24)

Em pleando el mismo desarrollo que el que conduce a la fórmula de Firsov se 

llega a una sección eficaz de frenado dada por

Se(E)  =  3.83-
Z¡/6Z2 ■ E  l 1/2 

.M¡.
(A, 25)

( Z l /z +  Z22/3)3/2

donde Se(E )  queda expresada en unidades de 10-5 eVcm2/átom o para iones 

de energía dada en keV y masa dada en urna.

A velocidades de ion mayores el estado de carga aum enta hasta  que el ion 

puede considerarse totalm ente desnudo. En este régimen puede considerarse 

al ion como una carga puntual de valor Z\, moviéndose a una velocidad mayor 

que la velocidad orbital media de los electrones orbitales. Este esquema 

conduce a la teoría de Bohr34 del poder de frenamiento. La sección eficaz de 

frenado decrece con la energía debido al corto tiempo que perm anece el ion 

en la vecindad del átomo blanco. Bohr sugirió que la carga efectiva Z* del 

ion puede expresarse como:

~Z
v

.í'oZ12/3 (A, 26)

Dicha expresión da lugar a dos regímenes. Si u < v0Z se tiene Z * /Z  < 1, 

es decir el ion no está totalm ente desnudo y está en el régimen de validez de 

los modelos de Firsov y Lindhard.
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Por el contrario para v  > u0Z ^ 3, Z*/ Z  =  1 , el ion se encuentra totalm ente 

desnudo. P ara  este último caso, donde el tiempo de vida de la cuasi-molécula 

sería extrem adam ente corto, evidentemente carecen de validez los modelos 

anteriorm ente descritos.

El modelo que da cuenta del proceso de pérdidas de energía en este régimen 

de velocidades es debido a Bohr34 (1913), y posteriormente fue mejorado por 

Bethe. Se basa en consideraciones clásicas. Se considera una partícula pe­

sada como un protón o una partícula a , de carga Z\e, masa M  y velocidad v , 

pasando a una distancia b de un electrón del blanco. Por simetría, evidente­

mente, la fuerza media en la dirección paralela al movimiento del proyectil es 

nula; sin embargo no ocurre lo mismo en la dirección normal, donde sí existe 

transferencia neta de momento. Para esta colisión el potencial de interacción 

se considera puram ente coulombiano y se deriva un poder de frenamiento 

dado, en el lím ite no relativista, por2

4
dJ .  = 2J ^ N Z l
dx Ei

M x 2771. í/ 2
h i - j - ,  (A, 27)

.m e j 1

siendo I  la energía de excitación promedio de los electrones y N  la densidad 

atóm ica del blanco.

En la zona de transición entre el régimen de baja velocidad y alta  velocidad 

se propone32 un poder de frenado mezcla entre el poder a baja velocidad S ls 

y a alta  velocidad Sb b , dado por:

1 “ $ l s  + S b b  (-^j 28)
En la figura (A .l) se m uestra el aspecto de las curvas que representan los 

poderes de frenado nuclear y electrónico.
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E[kaV]

Fig (A .1).R esultado de simulación llevada a cabo con TRIM  9139. Poderes de 

frenamiento nuclear S n y electrónico S e en función de la energía E  para 39Ar so­

bre Lexan.
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