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Resumen

Los didmetros de traza tedricos, para iones de baja energia en materiales
organicos, predichos por los modelos basados en la dosis depositada por elec-
trones secundarios, son remarcablemente menores que los obtenidos experi-
mentalmente por medio del método de réplicas, a nivel submicroscépico. Se
pensé entonces que esta discrepancia entre datos tedricos y experimentales
podria estar asociada con fenémenos de explosién térmica.

El material investigado es un policarbonato empleado en Radiobiologia cono-
cido comercialmente bajo el nombre de Makrofol-E o Lexan, y las energias
especificas estudiadas pertenecen a la gama de 1.4 a 100 keV/uma.

Para evaluar el problema desde otro punto de vista se aplicé el “Modelo de
la Gota Liquida” extendido a aislantes. Tanto la energia depositada en la
red como en los electrones, por un ion particular, fueron consideradas; luego
se estudio la evolucidn del pico térmico.

Se adoptd una temperatura critica de 350 K a partir de la cual se ocasiona
un dano significativo en el material, y posteriormente a la evoluddn térmica
el radio de traza es deducido para el ion bajo consideracidn.

El modelo admite la formacién de trazas para iones en una gama de energias
considerada prohibida por la literatura. Sin embargo después de la aplicacién
del modelo propuesto en el presente trabajo existen discrepancias entre los
valores predichos tedricamente y los obtenidos experimentalmente, lo cual

sugiere la necesidad de futuros ajustes del modelo.
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Introduccion

Los estudios sobre el dafio por radiacién en aislantes se basan fundamental-
mente en los modelos de explosién coulombiana®” y de pico térmico!®-19:40.42
El primero ain no se halla totalmente desarrollade debido a la falta de
acuerdo con algunos datos experimentales y consiste en una serie de cri-
terios que determinan cuando un determinado tipo de material puede o no
registrar trazas.

El segundo, basado en ecuaciones de transporte de calor, no resulta predictivo
a bajas energias, aunque se ha mostrado exitoso a altas energias. Por otro
lado se cuenta con muy pocos datos experimentales en energias bajas.
Otros modelos basados en la dosis depositada por los electrones™*~?8 tam-
poco resultan predictivos a baja energia. Entre otras cosas presentan um-
brales para el registro de trazas que se han visto superados por la evidencia
experimental?93031

El objetivo de este trabajo es formular un modelo de pico térmico que resulte
predictivo a bajas energias y aplicarlo, concretamente, a un policarbonato de
amplio interés en radiobiologia como es el Makrofol-E o Lexan, para el cual
se cuenta con datos experimentales a nivel submicroscdpico obtenidos en la
CNEA?,

El modelo formulado se basa en una extensién del “Modelo de la Gota
Liquida”, originalmente concebido para el estudio del dano por radiacién en

metales, y que ha mostrado resultados similares a los predichos por Dindmica



Molecular®.

Un material bajo irradiacidn puede sufrir una serie de cambios, algunos de
ellos de naturaleza irreversible, como ser el desorden o amorfizacidn ocasio-
nado por un calentamiento local debido a la transferencia de la energia de
un ion conforme atraviesa el material. El fuerte calentamiento local puede
inducir incluso la fusién del material cerca del camino del proyectil, tal como
establecen resultados de Dindmica Molecular®3%-38,

Luego para este tipo de fendmeno, es importante investigar el proceso a través
del cual un ion transfiere su energia conforme penetra en el material,

Es bien conocido que cuando un ion pesado penetra en un material, una gran
parte de su energia es transferida a los electrones ( dependiendo fundamen-
talmente de su energia), mientras que una pequefia porcidén es acarreada por
los nicleos. Sin embargo esta gran energia depositada en los electrones se
transfiere a la red lentamente, debido a la pequena masa de los electrones.
Luego, el proceso de calentamiento local y en determinadas circunstancias, la
fusién del material, son debidas principalmente a la escasa energfa depositada
directamente en los nicleos*®.

Lo anterior es valido en materiales de alta conductividad electrdnica, es decir
metales, donde, si bien la energia 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 Gota Liquida® fue desarrollado para explicar el desorden de
origen térmico ocasionado en metales bajo irradiacidn, con lo cual sélo toma
en cuenta la fraccidn de la energia del ion depositada en los niicleos.

La extension consiste en tomar en cuenta la energia depositada en el sis-

tema electrénico, que junto con la nuclear constituyen toda la energia de-



positada en el material blanco por un ion. Posteriormente se difunde esta
energia como calor, dejando una zona afectada térmicamente, que representa
material dafado si la temperatura supera cierto valor critico dado por las
caracteristicas del material blanco.

En el capitulo II se describen los principales modelos sobre dafio por radiacion
en aislantes: modelo de explosién coulombiana, modelo de pico térmico y
modelos basados en la dosis de energia depositada por los electrones.

En el capitulo III se explica muy someramente el cdlculo de Dindamica Mole-
cular, se pone un mayor énfasis en los calculos de dafio por radiacion basados
en la aproximacién de colisiones binarias, y en especial se decribe el cadigo
Marlowe empleado en este trabajo. Se describe el modelo de la gota liquida
y se realiza su extension al estudio de materiales aislantes. Algunas cas-
cadas sobre Lexan se presentan para ejemplificar los resultados que se pueden
obtener.

En el capitulo IV se presentan los resultados de todas la irradiaciones simu-
ladas y se los compara con resultados experimentales y con los debidos a la
aplicacidn de otros modelos.

Finalmente se agrega un Apéndice donde se tratan nociones como poder de
frenamiento nuclear y electrdnico, potenciales de interaccdn, cinematica de

colisiones binarias, etc, empleadas a lo largo del presente informe.



IT Dano por radiacién en aislantes

Cuando una particula pesada atraviesa un material aislante, suele dejar una
zona dafiada a lo largo de su camino que se denomina traza. Dicha zona
danada 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 si lo es por medio de alguna técnica de amplificacidn.

Uno de los primeros métodos empleados para visualizar trazas, fue la uti-
lizacidn de microscopia electrénica de muy alta amplificacién®™®. Las trazas
se hacen visibles debido a la diferencia de contraste entre las zonas dafiada
y virgen del material. La técnica experimental basada en la elaboracién
de muestras delgadas resulta dificil y existen materiales que no se pueden
investigar con esta técnica.

Otras técnicas, por ejemplo las basadas en ataque quimico, que logran am-
plificar la zona danada, son aplicables a la mayoria de los materiales.

En los trabajos realizados®”® se observa formacidn de trazas sélo en mate-
riales aislantes y exepcionalmente en malos semiconductores; también se ob-
serva la alta estabilidad de las mismas.

Por otra parte, la formacidn de trazas se mostré®” relacionada con la pérdida
de energia, o poder de frenamiento que experimenta el ion al penetrar en el
solido, por lo cual debia estar relacionada con la energia del ion, su masa y el
material irradiado”. En principio esta dependencia parece razonable ya que
la energia perdida por el ion debe ser transferida al material y entonces a

mayor pérdida de energia, es decir mayor poder de frenamiento, debiera ser



mayor el dafio ocasionado al material.

La evidencia muestra que® fotones, electrones y neutrones no dejan trazas:
por lo tanto la formacidn de trazas debe ser una propiedad exclusiva de
protones en adelante, y ademas a mayor poder de frenamiento debe esperarse
mayor dano,

Actualmente no existe ninguna teoria satisfactoria que dé cuenta de los
mecanismos que dan origen a la formacidn de trazas. Los modelos con que se
cuenta®” hablan de la formacidn de picos térmicos, picos de desplazamiento,
explosion coulombiana. Para materiales con estructura cristalina el mode-
lo que mads se ajusta, en principio, a los resultados experimentales es el de

explosién coulombiana’.
IL.1 Modelo de explosion coulombiana

En este simple modelo se considera que la particula cargada, al penetrar en
el material, deja un pequeiio cilindro de unos pocos A de didmetro cargado
positivamente debido a que los electrones, de menor masa, son dispersados a
grandes distancias dentro del material. Si el material es un buen conductor,
dichos electrones tratarin de volver a la zona central, de potencial posi-
tivo, en un tiempo suficientemente rapido como para que la intensa repulsién
coulombiana entre los dtomos ionizados no actie significativamente.

Por el contrario, si el material es un aislante, este tiempo de recombinacién
puede ser importante como para dejar que la intensa repulsién coulombiana
actie, con lo cual los nicleos positivos podrdn salir de su posicidn de equi-
librio en la red, dejando entonces una zona central (core) danada.

Este modelo, como se observa, daria cuenta del comportamiento diferente,

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



Fleischer et al.” presentan cuatro criterios para que la explosidn coulombiana

dé lugar a trazas:

El primero establece que las fuerzas coulombianas de repulsién entre los iones
positivos deben ser mayores que las fuerzas de unién de la red. Esto significa
que las fuerzas electrostiticas locales deben superar a la resistencia mecanica
local.

Matematicamente el criterio puede formularse de la siguiente manera:

2 Y&na
10e?’

n

(11,1)

donde n es la cantidad de electrones liberados, € es la constante dieléctrica
del material, a, es el pardimetro de red e ¥ el médulo de Young del material.
Se observa que se formardn trazas mds ficilmente en materiales de baja
resistencia mecdnica, baja constante dieléctrica y bajo espaciamiento in-
teratomico.

El segundo criterio establece que la formacion de la traza debe ser un pro-
ceso continuo; luego, debe haber al menos una ionizacién por cada plano

interatomico atravesado, es decirn > 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 rdipidamente en reemplazo de los arrancades
durante la ionizacidn, impidiendo la formacién de una zona de carga posi-
tiva durante el tiempo suficiente como para que pueda actuar la explosién
coulombiana. Como el tiempo necesario para que los iones positivos salgan

de su posicién de equilibrio es del orden de los 10-1? segundos, los electrones



cercanos no deben llegar en un tiempo menor. Si la densidad de electrones

libres es n,, las trazas no se formardn salvo que:

£

e IT
& Tagp kTt (,3)

siendo k, pn, y t la constante de Boltzmann, la movilidad electrénica y el
tiempo, respectivamente.
Esto implica que no se formardn trazas en metales salvo que su densidad

electrénica sea menor que 10%°/cm?.

El cuarto y dltimo 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 formacién de trazas. Para que no se produzcan trazas la movilidad de
los huecos p, debe ser mayor que age/tkT. Luego, a temperatura ambiente
no se produciran trazas en materiales cuya movilidad de huecos sea superior
a 0.2 em?/V.seg, con lo cual resulta que los metales y la mayora de los

semiconductores no pueden presentar trazas.
I1.2 Modelo del pico de desplazamiento

El modelo del pico de desplazamiento” explica la formacién de trazas produci-
das por iones pesados a baja energia, muy a la izquierda del pico de Bragg, es
decir, en la gama de energias donde resulta predominante el frenamiento de
tipo eldstico con desplazamiento de d4tomos debido a una importante seccién
eficaz de colisidn.

A energias mayores comienza a dominar el frenamiento ineldstico, con poco

dafio colisional e importante ionizacién primaria donde resulta mds adecuado
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el modelo de explosion coulombiana. Se observa que la aplicabilidad de estos

modelos depende de la gama de energias en estudio.
I1.3 Modelo de pico térmico

El modelo de pico térmico postula la formacion de una zona caliente® en la
vecindad del camino del ion, con temperaturas que pueden superar la tem-
peratura de fusién del material. La energia depositada por el ion es disipada
en forma de calor, dependiendo el perfil de temperaturas de caractersticas
del material. En aislantes, la baja conductividad térmica implica un intenso
pico térmico cerca del camino del ion con la formacién de trazas debido a
una transformacion de fase.

Toulemonde, Dufour et al.’~'?, usando el modelo de pico térmico, pretenden
dar cuenta de las trazas observadas en silicio, germanio y otros semiconduc-
tores, como también en aislantes*®. Consideran que el tiempo en el cual
se produce el incremento de temperatura, 1073-10'25, puede recocer los
defectos producidos durante la explosién coulombiana que se da entre 10-14-
10-13,

Su estudio se lleva a cabo para energias altas, de tal manera que se tienen sélo
excitaciones electronicas, sin pico de desplazamiento, es decir en el régimen
de poder de frenamiento electrdnico (electronic stopping power). La energia
del 1on, por lo tanto, es depositada en los electrones del blanco y luego esta
energia es transferida a la red a través del acoplamiento electrén-fondn, que
da una medida de la eficiencia con la cual la energia del sistema de electrones
puede ser transferida a la red.

Matematicamente el proceso se describe mediante dos ecuaciones diferen-

ciales acopladas, que representan la difusién 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 C,, K, v Ci, K, son las ca-
pacidades calorificas y conductividades térmicas en electrones y red respec-
tivamente. En coordenadas cilindricas, siendo z la direccidén del ion, las

ecuaciones para las temperaturas T, y T} de electrones y red son:

G.{T,]?;‘ = %3?; [TK,{T,}H;;'] — g(T. = T0) + A(r, ) (I1,3)
=12 [rK:{T:]%l 4 g(Tu — ). (11,4)

A(r,t) es la energia depositada en el sistema electrénico en el proceso de
frenado del ion incidente en el material. Inicialmente la parte espacial (que
depende de la energia del haz).fue determinada por Waligdrski et al?*. Se
asume que el tiempo de relajacién 7 en el cual se deposita la energia es del
orden de los 107'%3, tiempo en el cual todos los electrones que intervienen en
el proceso alcanzan el “reposo”. Ademds se considera que la parte temporal
es un decaimiento exponencial con lo que A(r,t) = AD(r)e "/ /7, donde A se
obtiene de la condicién de normalizacion al poder de frenamiento electrénico,

por conservacion de la energia:

f: f:’ A(r,t)2rdrdt = S, (I1,5)

Tomando en cuenta, ademads, que la temperatura es del orden de la tempe-
ratura de Fermi, los electrones en la banda de conduccién del aislante pueden

asemejarse a los electrones de conduccién de un metal®®, y entonces resultan

12



constantes U, = 1Jem™@K~! y la difusividad electrénica D, = 2em?s~!,
definida como D, = K, /C..

Por otra parte, en el modelo se relaciona la constante de acoplamiento g
con el tiempo medio de interaccidn electrén-fondn 7, a través de la relacidn
Ta = C./g y con el camino medio de difusién de la energia depositada
A* = D,7,, que funciona como pardmetro libre del modelo, tipicamente del
orden del nanémetro. El sistema de ecuaciones es resuelto numéricamente'®,
tomando en cuenta las transiciones de fase sélido-liquido, obteniéndose una
dependencia entre el radio efectivo de la traza vy el poder de frenamiento

mostrado en la figura (I1.1).

Trach radiusg e}

] 0 | 1 Al 50
Sa (navinm)

Fig 1.1 Radio efectivo de trazsa R. vs 5. para energias especificas de 0.2 MeV /uma
¥ 5 MeV/uma. La curva solida representa el ajuste con A = 6nm, mientras

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

Se observa un umbral de poder de frenamiento debajo del cual no es de

esperar ninguna muestra de dano en el material irradiado. Si se tiene en
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mente el aspecto de la curva de poder de frenamiento electrénico en funcidn
de la energia, Fig(A.1), esto implica un limite superior de energia, superado
el cual no se obtendran trazas.

Szenes®™?!?? aplica un modelo de pico térmico a YIG, cuarzo y mica, en el
régimen de poder de frenamiento electrénico. Los experimentos reportados
indican la dependencia con el poder de frenamiento electrénico S., como
también sobre la velocidad del ion, para un mismo valor de S..

Su modelo se basa en dos hipdtesis: la distribucién radial del incremento
de temperatura en el sistema fondnico es gaussiana con ancho inicial A, y el
radio R, de la traza es igual al radio del cilindro de material fundido en el
pico térmico.

Con estas hipotesis llega a:

Rz = Ain [Rs:i:—j_‘"], 2?3!1 = SE = Se: (IIrEJ

RI yS:

L > 2.7 7
e ETGIP'ITTM: 5¢ = Sft {I‘r] }

Srt = chilzﬂﬂfgj [I‘r: 8}

donde ¢S, es la fraccion de energia del sistema electrdénico depositada en la
red, ¥y p ¥ Tar son la densidad y la diferencia entre la temperatura de fusién
y la temperatura inicial del material, respectivamente. Su modelo también
presenta un umbral S, debajo del cual no es de esperar la presencia de dafio.
El ancho inicial de la distribucién de energia se encuentra en el orden del
nanémetro y es igual, lo que es algo notable, para todos los ma.teria.lea_, mien-

tras que la constante de acoplamiento g (que en este modelo es fenomenoldgica
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y adimensional) es la que impone la dependencia del dafio con la velocidad
del ion. Se observa un mayor acoplamiento en irradiaciones a baja velocidad,
para el mismo S,. Esto establece que la formacidn de trazas se ve favore-
cida en irradiaciones con baja velocidad de ion, ya que se tiene una mayor
deposicion de energia.

Resulta razonable esperar que la distribucién de energia electrdnica sea mads
ancha a mayores velocidades de ion. Luego se tiene una reduccién en la
densidad de energia y entonces un decrecimiento del pico de temperatura, con
una disminucion del dano. En el modelo de Szenes esto significa incrementar
la velocidad del ion, manteniendo S, y g (la cantidad de energia depositada)
constantes y aumentar el ancho inicial A de la energia depositada.

Para los materiales organicos la situacidn es diferente. En polimeros se re-
quiere menos energia para romper uniones quimicas que para ionizar los
atomos, con lo que a lo largo del camino del ion se producira una alta den-
sidad de uniones quimicas rotas, disminucién del peso molecular y, por lo
tanto, aumento de la reactividad quimica®.

Kobetich y Katz**, y Waligorsky et al*® (para agua), desarrollaron una
férmula semiempirica que da cuenta de la dosis observada experimentalmente
y de resultados de simulacién numérica realizados por Hamm et al*", en la
gama de energias de 0.1 a 1000 MeV /uma.

Los autores citados dan cuenta de la formacion de trazas a través del concepto
de energia depositada por los electrones, o dosis, a cierta distancia del camino
del ion. Si dicha dosis supera determinado valor umbral se espera obtener
registro de traza.

En su esquema se considera que los electrones son eyectados en forma normal

15



al camino del ion, se tiene en cuenta ionizacidn primaria y excitacidn cerca
del camino del ion y una relacién potencial entre el rango de los electrones,
T y la energia, E, T = kE=.

Si D(r) es la dosis depositada en un cilindro de radio r y espesor dr, y se
define @ = v/c, y N la densidad de electrones de masa m, los autores citados

llegan a una relacién del tipo:

_ Neze [(1-g8)"

Die)= amciFir r+é

; (11,8)

& es el rango de electrones con energia de ionizacién I, considerada 10eV, T
es el rango maximo de los electrones y o toma los valores 1.079 para energias

de electrén menores que 1keV y 1.667 para energias mayores.
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ITII Simulacion de la interaccidon ion-materia
IT1.1 Técnicas de simulaciom

Existen basicamente dos técnicas para simular la interaccidn entre iones y
materia: dinamica molecular y la aproximacién de colisiones binarias.

En dinimica molecular se siguen la evolucién tanto temporal como espacial
de los atomos que entran en la cascada de colisiones.

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

criben el movimiento:

:f"r,—{tj 1
dti — —;Z?;U{TL (III:I}

con r;(t) la posicién del dtomo i-ésimo y U(r) el potencial.

Para dano por radiacidén las condiciones de contorno suelen ser bafio térmico
a presion constante. La técnica es tan buena como el potencial de interaccién
elegido.

La dinamica molecular ha sido empleada para explicar toda una variedad
de fenémenos dentro de una cascada, como ser la evolucidn de defectos,
procesos de recombinacion, formacién de una fase cuasi-liquida en el centro
de la cascada y estructura final de defectos* 3532

Los cdlculos de dinamica molecular llevados a cabo por Diaz de la Rubia
revelan la existencia de tres fases en la evolucidn de una cascada, tal como

se muestra en la fig(II1.1).
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Nimaro da pares da Frenkal

. ‘1 ———————— T- ——— ——]—----
a 05 1.0 1.5
Tiampo Ipsag |

Fig. III.1 Evolucién temporal del nimero de defectos para dos energias distintas
, 600 eV (linea punteada) v 2.5 keV (linea gruesa) en W. Se observan

las tres fases: Colisional (I), Relajacién (II) ¥ Enfriamiento (IIT).Ref.5.

La primera fase corresponde a la etapa colisional (I) de la cascada, de 1
a 2x10-"¥seg de duracién. La trayectoria de los dtomos es balistica y sus
energias superan las decenas de eV. La vida media de esta fase refleja el
tiempo en el cual todos los atomos involucrados en la cascada alcanzan una
energia menor que la necesaria para desplazar atomos. Hacia el final de esta
etapa la cantidad de pares de Frenkel coincide con los resultados obtenidos
a partir del modelo de Kinchin, Pease y Norgett’. Puede hablarse de un
equilibrio térmico local y comienzo del pico térmico.

Luego se tiene una fase de relajacién (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, recombindndose espontaneamente un 64% de los pares de Frenkel.
Finalmente, en el orden del picosegundo, la cascada se enfria (III) hasta
alcanzar el equilibrio térmico con la matriz.

Recientemente, Diaz de la Rubia et al** -3 encontraron que la funcién de
correlacion de pares g(r) en Ni y Cu resulta difusa y corresponde a la de
esos materiales en fase liquida. Después de unos picosegundos, la funcidn
de correlacion vuelve a representar un material en estado sélido. El mismo
resultado se concluye si se analiza el perfil de temperaturas, siendo éstas
superiores a la temperatura de fusion del material en el centro de la cascada.
Como desventaja de este tipo de cdlculos puede senalarse el considerable
tiempo de computo requerido (3 meses para una cascada en Cu de 5 KeV),
¥ a mayor energia del ion se necesita mayor tiempo de cémputo.

Una mayor eficiencia de cémputo se tiene en los cédigos basados en la aproxi-
macion de colisiones binarias, si bien se obtiene a expensas de un nivel de
detalle mucho menor.

Entre los principales codigos que emplean esta técnica se tienen el TRIM
( Transport of lons in Matter), desarrollado por Biersack, Haggmark, Ziegler
et al?®(1985), que suele ser muy empleado para cilculos de rango v dis-
tribucion de dano en materiales, sin tomar en cuenta la cristalinidad del
blanco. La influencia de la cristalinidad es tomada en cuenta por el cédigo
Marlowe, desarrollado por Robinson y Torrens?(1974).

Ambos codigos utilizan la aproximacién de colisiones binarias. En este es-
quema las particulas se mueven siguiendo trayectorias rectilineas, que son
las asintotas de sus trayectorias verdaderas en el sistema del laboratorio L.

La colisidn se considera compuesta de una parte eldstica y de una parte de
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excitacion electrnica, es decir ineldstica. Esta aproximacion resulta razo-
nable dado que la pequefia masa del electrén implica que este se lleve poco
momento, y ademas las pérdidas ineldsticas por colisién son pequefias.
La parte eldstica es bien representada mediante un tratamiento clésico.
En la figura (III.2) se muestran las trayectorias de dos particulas que inte-

ractian en un campo de fuerzas central.

proyectl , ﬁ".#
< Y

* oL Ll

[ i rl-h-b T+d

P ‘—HT-'——I- centro de masa
b

Fig.(I11.2). Esquema de una colisién binaria.

Las ecuaciones de movimiento que siguen estas trayectorias, resueltas en la
forma usual’®, se encuentran en el apéndice A.1, dan para el angulo de

dispersion en el centro de masa:

sz—ﬂpl:ndr [rzf{r]]‘l (111,2)

y para la integral temporal:
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r=(rd- p”)m— f:‘ dr [.fl[r]l“ = (1 - f—:) _m], (111,3)

donde f(r) viene dada por la ecuacidn (A,3), p es el pardmetro de impacto,
r es la distancia relativa, y 7o el dpside de la colisidn.

La energia relativa en el baricentro viene dada por:

AE,

E=t+a

(I11,4)

donde Ey es la energia cinética del proyectil y 4 es la razdén entre la masa
del dtomo blanco y proyectil. La integrales (IIL2) y (II1,3), en Marlowe, se
llevan a cuadratura por el método de Gauss-Mehler.

La conversidn al sistema del laboratorio sigue el procedimiento estandar:

tgp = Afsend/(1 + Afcosf) (I11,5)

tgy = fsend/(1 — fcosh), (I11,6)

donde f = (1 — Q/E.)Y? y Q es la pérdida de energia por excitacidn
electronica.

La energia transferida al a&tomo blanco es:

T = f.gm=-21-a + 3(1 % fj’] .. (IT1,7)
siendo la maxima energia transfenida
Tm = 4B, /(1 + A). (I11,8)
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La energia del proyectil tras la colisidn es:

By=R=T-Q (I11,9)

En Marlowe las particulas se mueven en trayectorias rectilineas entre coli-
s10Mes.

En el programa las pérdidas ineldsticas pueden ser omitidas del calculo, es
decir @ = 0 y f = 1, pueden ser incluidas en las pérdidas de energia y
excluidas de la cinemdtica, @ # 0 y f = 1, o bien incluidas tanto en la
energia como en la cinematica.

El potencial que se utiliza, debido a que la distancia entre los dtomos inte-
ractuantes puede variar entre décimas de A a distancias del orden del pardmetro
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 interaccidn.

El cilculo de pérdidas ineldsticas se realiza aplicando una versién corregida
por Robinson al modelo de Firsov (A,23) y Lindhard (A,25). La correccion
se basa en el uso del apside de la colisién en lugar del parimetro de impacto.
El limite superior de validez del modelo viene dado por la energia §u§z;‘ Ul
donde vg es la velocidad de Bohr. Se ve que la correcion de Robinson subes-
tima las pérdidas respecto de las de Firsov.

Si bien el modelo tiene un limite superior de validez, puede observarse® que
los modelos de Firsov, Robinson v Lindhard resultan equivalentes a mayores
energias.

La principal ventaja de la aproximacidn de colisiones binarias es que re-

quiere so6lo una pequefia cantidad de informacidn para describir el blanco.
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La desventaja es que sélo considera la parte colisional, omitiendo las fases de
pico térmico y relajacién hacia el equilibrio.

El esquema usado en el cddigo Marlowe se basa en la simetria translacional
del cristal. Construye una lista de las posiciones de varios atomos en el
cristal, usando como origen de coordenadas uno de los sitios de la red, y para
conocer la posicidn de cnalquier dtomo, se usa esta lista junto con el sitio de
la red mas cercano al dtomo en movimiento. Ademds los sitios pueden ser
de diferente naturaleza quimica.

El procedimiento para desarrollar la cascada se muestra en la figura (I11.3).

Fig.I11.3 Procedimiento usado por Marlowe para el desrrolllo de una cascada,

Se tiene un proyectil P cerca de un sitio de red R. moviéndose en la direccidén
Ag. Considerando la lista de vecinos de R, se genera la posicién del sitio T.
Puede suceder que exista un atomo mas favorecido para colisionar, en virtud
de lo cual se compara la distancia al punto de deflexién con cierta distancia

minima (min- Si supera dicha distancia minima ({ > (nin) la colisidn con el
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atomo en T es considerada. Ademds se compara el parametro de impacto p
con un valor preestablecido, que puede modificarse, con el fin de no considerar
colisiones con dtomos muy lejanos respecto de esta distancia. Tras la colisién,
se calcula la nueva posicidn y direccion de P y del dtomo blanco. A partir
de aqui el sitio T es reemplazado por R como ongen del cristal.

El cédigo también permite considerar colisiones simultaneas®, algo de funda-
mental importancia en los procesos de channeling y colisiones de reemplazo.
Tiene incluido un modelo simple de vibraciones térmicas para simular la
temperatura de la red. La vibracién de la red es lenta comparada con el
tiempo de desarrollo de la cascada, y por lo tanto el cédigo considera que los
atomos estan quietos, separados aleatoriamente de su posicién de equilibrio.
La distribucion de posiciones es Gaussiana en los tres ejes cartesianos y el
desplazamiento cuadritico medio se obtiene del modelo de Debye. Los iinicos
parametros libres son la temperatura de la red y la temperatura de Debye.
El material blanco puede tener superficies paralelas en cualquier direccidén y
de cualquier espesor. Ademads 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 particula
mas rdapida, procedimiento que es alterado sélo cuando surge una secuencia
de colisiones de reemplazo.

El atomo primario que inicia la cascada puede tener propiedades asignadas, o
ser estas variables estocasticas, por ejemplo el sitio del primer impacto surge

al azar, dentro de todos los sitios posibles.
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En cuanto a las condiciones bajo las cuales un atomo resulta permanente-
mente desplazado de su posicién en la red, el modelo de colisiones binarias no
puede dar cuenta de la estabilidad de defectos e interacciones. El programa
da mucha flexibilidad para definir este modelo. Si un proyectil emerge des-
pués de una colisién con una energia E, luego de haber transferido al blanco
una energia T, éste serd desplazado si su energia excede cierta energia umbral
de desplazamiento E4. Simultineamente puede requerirse que la energia Ey
sea mayor que cierta energia de ligadura Ey. Luego, si T' > Ey, el dtomo se
agrega a la cascada y se lo sigue hasta que su energia es menor que cierta
energia de corte E,; el objetivo es ahorrar tiempo de cémputo, y simular que
una particula debe disipar cierta energia cinética antes de estabilizarse en su
posicion de equilibno.

Se tiene una colisién de reemplazo si la energia transferida no supera el
umbral Ej.

Cuando todas la particulas tienen energia menor que E. culmina la cascada
¥ se construye una funcidn de distribucion de la distancia que separa atomos
y vacancias. (Cada vacancia se aparea con el intersticial mas cercano, y
si la distancia es menor que cierto valor r,, llamado radio de captura, el
defecto es eliminado, estableciendose con esto una simulacidn del proceso de
recombinacion.

Se observa que sir, = E, = 0 y E; = E,, el modelo descrito corresponde al
modelo de Kinchin y Pease.

Entre las limitaciones del modelo de colisiones binarias debe senalarse la
aproximacion de las trayectorias por sus asintotas; esto modifica seriamente

el apsis de la colisién a alta energia y en colisiones con parametro de impacto
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nulo?,
Para bajas energias, a velocidades del orden de la del sonido en el material,
ya no se puede hablar de interaceién de a pares, pues el proyectil interactia

con el sélide como un todo.

II1.2 Modelo de la Gota Liquida

Los procesos relevantes en la produccién y evolucidn del dafio por radiacidn
pueden estudiarse correctamente a partir de la Dindmica Molecular; sin em-
bargo se tiene la limitacion computacional sefialada anteriormente.

Uno de los mas importantes resultados de la Dindmica Molecular, es la
prediccion que el centro de la cascada se comportaria como liquido bajo
ciertas condiciones. Ademads predice que la contribucién mas importante al
mezclado i6nico es la difusidn en la fase liquida35—38.

El modelo de la gota liquida es un modelo semiempirico basado en resul-
tados de dindmica molecular®, con la ventaja de no requerir tan elevados
rendimientos computacionales como Dindmica Molecular, lo cual permite es-
tudiar dano por radiacién a energias de hasta 1 MeV, y mayores si fuera
necesario.

El modelo, de la misma manera que los modelos del pico térmico, evalia
la evolucidn de cascadas mediante ecuaciones de transporte de calor, pero a
diferencia de aquéllos, en este caso se tiene un mds detallado conocimiento
de la distnbucién de la energia depositada.

Los modelos de pico térmico consideraban una distribucién gaussiana de
la energia transferida a los electrones por el ion, o bien la distribucién de

Waligorsky™®.
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El modelo de la gota liquida acopla un cédigo basado en la aproximacion
de colisiones binarias a una version simplificada de la ecuacion del calor, lo
que da una descripcién de la evolucién de la cascada vilida en diferentes
materiales y en un amplio rango de energias, teniendo en cuenta en forma
mas detallada los aspectos geométricos de la distribucidn de la energia.

El codigo de colisiones binarias empleado es el Marlowe-129, pero se puede
usar cualquier codigo en el que se pueda conocer el detalle de las posiciones y
energias finales de todos los 4tomos que entraron a la cascada. Para relacionar
esta distribucién de energia con la verdadera densidad de energia depositada
se considera que la energia depositada a lo largo de su camino por un dtomo
que entro en la cascada es una fraccion de la energia total de dano Ep, esto
es la suma de la energia cinética final de todos los atomos, las energias de
ligadura y la excitacidn de fonones, siendo el factor de proporcionalidad la
fraccion de energia cinética final respecto de la energia cinética total aportada

por dicho dtomo. Matematicamente esto puede expresarse como sigue:

T
b ¥

i=1

E; = Ep (I11,10)

Esta energia es depositada en la posicién final del i-ésimo atomo, pero en
realidad se va depositando a lo largo de todo su camino. Para cuantificar el
error se puede depositar T;, no al final, sino en la posicion inicial del atomo
que entrd en la cascada. M. Alurralde et al® demostraron que la diferencia
entre uno y otro criterio, en cuanto al volumen fundido, es del orden del 1%.
Esta distmbucion imicial de energia pasa a difundirse como calor. En un
medio considerado isotropo y uniforme, con conductividad térmica K, calor

especifico C' y densidad p, todos considerados constantes, se tiene:
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a8 ' §
a—?=?[G—P?QJ, ({I1,11)
donde @ = Q(z,y, z,t) representa la energia. A £ = 0 Q coincide con E; de
la ecuacion (II1,10).

Las condiciones de contorno son muestra infinita a temperatura T', salvo
en la cascada donde, en principio, la distribucion de energia carece de toda
simetria.

Para la dependencia del calor especifico con la temperatura se asume el ajuste
mas simple, es decir lineal.

La contribucién térmica al mezclado 16nico se basa en un proceso de salto
térmicamente activado en la fase liquida. Se desprecia la contribucidén del
gradiente térmico al flujo de particulas, si bien puede incluirse, aunque el
coeficiente de Onsager serfa un pardmetro a ajustar a partir de resultados
experimentales.

Bajo estas hipdtesis, el camino cuadrdtico libre medio recorrido por las

particulas durante la difusion o mezclado i6nico M T viene dado por:

t
MI= ﬁf dt’pr[T)dan (II1,12)
a

donde D(T') es el coeficiente de difusién dado por una ley de tipo Arrhenius.

La ecuacidn del calor, asi como el mezclado idnico, son resueltos numéricamente
por el cddigo Thespik (Thermal-Spike)®.

El eddigo discretiza la ecuacién del calor sobre un cubo de lado a.

Kbt
C pa?

Qr,t + 6t) = { } Bl armirtie=sen v tpesud
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+Q(3,}' i ‘laz:t} + Q{z!y::'i' a, t] + Q{xFy'lz = E‘?t}

- [ﬁ- = 5] Q(r,t) (111,13)

Los resultados comparados con los de Dindmica Molecular permiten consi-
derar promedios espaciales de p y K, los cuales en principio dependen de la
temperatura T y por lo tanto de la posicion y del tiempo. Definiendo a, tal

que el paso temporal sea

__ [ Cpag
Et_< £ > (111,14)

la ecuacion de difusion queda:

Q{T:t T "Et:-l = [%] [Q{z +a,Y,z, f]-i—l?(!: —a,y,z,t) + Q{z,y + a, z, t]

+Q(z,y —a,2,t) + Q(z,y, 2+ a,t) + Q(z,y,z — a,t)

[—- - ﬁ] Al (I11,15)

Para a = agy se ve que la ecuacidn es un promedio sobre celdas vecinas.
Debe tenerse en cuenta que la variacidn de p y K debe ser pequefa para

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

queda garantizada si a > aq.
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Con la salida del cédigo Marlowe, es decir energias cinéticas finales de cada
dtomo que entré en la cascada normalizadas a la energia total de dafio, ¥
posicién final de los mismos, se llena una matriz cubica de 101x101x101.
El espaciado de red a apropiado para contener la cascada es calculado. La
distribucién de energia es centrada en el baricentro de energia, previamente
calculado, para irradiaciones internas. Si la irradiacion es externa, por ejem-
plo en la direccién z, la distribucién de energia se centraen ¢ e y. A cada
cubo de lado a se le asigna la suma de las energias que estdn contenidas en
él; ademds se calculan los valores maximo y minimo a cada paso, para no
integrar cubos vacios.

La temperatura de la muestra es simulada restandole a la energia de fusién
del material la energia necesaria para llevar al mismo de 0 K a la temperatura
correspondiente.

Para simular la condicién de contorno que corresponde a un solido infinito a
la temperatura inicial del material para tiempos grandes, se debe elegir un
espaciado de red a tal que en el limite superior de tiempo la temperatura
en el borde del material sea la de la red. Suponiendo una distribucion de
energia inicial tipo delta de Dirac y una evolucidn termica de, tipicamente,
200 pasos, se requieren 401 nodos, uno para la cascada. Con lo antenor se
desperdicia sensibilidad y eficiencia de cdmputo, por lo cual se adopta una
solucién de compromiso. Se extrapola cuadrdticamente la cantidad de calor
en los bordes y si la misma es superior en un 10% al calor de fusién, se detiene
el cédigo indicando que el pardmetro a, que fija el lado del cubo, debe ser
aumentado para contener adecnadamente la evolucién de la cascada.

A partir de aqui se procede a resolver la ecuacién del calor (IIL,15). En
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cada paso temporal se hallan los vohimenes de material fundido, el mezclado
i6nico, como también el nimero de gotas liquidas. El cédigo se detiene
cuando el volumen de material fundido es cero.

Es muy importante sefialar que la distribucidn de energia inicial, que luego
es difundida en el material como calor, por la naturaleza misma del cileulo
mediante el cual se obtiene, representa la energia transferida al blanco en
forma eldstica. Se estd considerando la porcién con la cual contribuye cada
atomo a la energia total de dafio Ep, es decir, como se mencioné anterior-
mente, la suma de la energia cinética final T; de los dtomos que entraron
en la cascada mds la energia de ligadura de los mismos E, mas la energia
transferida a la red como fonones E,; por dtomos cuya energia no superé el

umbral de desplazamiento:

Ep=T;+E+E, (111,186)

Luego el modelo, tal cual ha sido descrito, resulta sélo aplicable a metales,
donde la energia transferida en forma ineldstica al blanco, es decir, deposi-
tada en el sistema electrénico, se encuentra muy diluida debido a la alta
conductividad de los mismos, con lo cual, dado que lo relevante es la energia
depositada por unidad de volumen, su incidencia en efectos de tipo térmico,

por ejemplo fusién del material, es despreciable.

II1.3 Extension del modelo al caso de aislantes
Extender el modelo a semiconductores y fundamentalmente aislantes significa
tomar en consideracién todo el proceso de transferencia de energia al blanco

en forma ineldstica.
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En el modelo del pico térmico (en la versidn de Toulemonde et al., ecuaciones
(I1,3) y (I1,4)) esto es tenido en cuenta. Ciertamente la energia depositada
ineldsticamente en el sistema electrénico, A(r,t), es la tinica fuente de calor
en el mismo. Se desprecia la energia depositada en forma eldstica en el
blanco, y la razén de esta omisién es que los que concibieron el modelo
se hallaban concentrados en explicar el dafio por radiacidn en la gama de
muy altas energias, a la derecha del pico de Bragg, donde la contribucién al
frenamiento del ion en forma eldstica es despreciable (Fig (A.1)).

Por otra parte el modelo de la gota liquida, pensado para metales, natural-
mente no considera la energia depositada en el sistema electrénico.

Luego, la extension de estos modelos significa incluir la energia eldstica en el
modelo de pico térmico por un lado, o bien incluir la energia transferida al
blanco en forma ineldstica en el modelo de la gota liquida.

Contando con el codigo Marlowe y con el eédigo Thespik, que implementa el
modelo de la gota liquida, se opté por realizar lo segundo, si bien el resultado
debe ser el mismo, aunque no lo sean las estrategias para obtenerlo. El
problema es como tomar en consideracidn la energia transferida al blanco
ineldsticamente®®,

Para resolver esto hay, en principio, dos posibilidades: puede considerarse que
la energia depositada en el sistema electrdnico es la empleada en los modelos
de pico térmico, A(r, ) ( ecuaciones (I1,3) y (I1,4)), discutidos anteriormente,
donde la distribucién espacial vemia, por ejemplo, dada por la distribucicn
de Waligorsky (I1,9). Luego en cada nodo de la malla creada por el cédigo
Thespik se tiene una energia dada por la suma de la parte elastica, la salida

del Marlowe discutida anteriormente, mas una parte inélastica, tomada del
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modelo de pico térmico:

Qiike = Tijx + 9. A(A, 7, k) (£11,17)

En esta ecuacidn T; ;4 es la energia eldstica en el nodo i,j,k, y A(A4,7, k) es la
contribucién inelastica en ese mismo nodo. Tal cual ha sido escrita la con-
tribucién ineldstica, se asume que la energia puesta en el sistema electrénico
relaja muy lentamente respecto del tiempo de transferencia de la misma a
la red y por esta razon la distribucién aparece independiente del tiempo. El
factor g es la constante de acoplamiento electrén-fonon mencionada ante-
riormente.

El problema que presenta esta estrategia es, ademas de considerar una dis-
tribucién de energia A(1, j, k) independiente del tiempo, de dudosa validez,
la constante de normalizacion de la misma, es decir el poder de frenamiento
electrénico S, es una funcién de la posicién z, y, z ( o de su discretizacién 1,
7, k), yaque 5. = 5.(E) y la energia depende de la historia de colisiones del
proyectil en el material.

Luego, se requiere un detallado conocimiento del poder de frenamiento S, en
cada evento de colisidn, lo cual sélo es posible obtener por medio de cédigos
tipo TRIM o Marlowe.

La otra estrategia, que es la que se implementd puesto que es inevitable
recurrir a un codigo de colisiones binarias, es obtener del cédigo Marlowe,
el detalle de poder de frenamiento S, en cada evento de colisién. Luego
integrando el mismo entre cada colisidn, por definicién se obtiene la energia
transferida ineldsticamente al blanco. Es decir, si un proyectil colisiona en,

digamos A y luego en B, la energia E,p transferida al blanco entre A v B
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viene dada por:

B
EM:L S.dl (II1,18)

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

farma:

S.(A) - 5.(B)
2

Eup = S.(B)l + I, (II1,19)

donde [ es la distancia entre A y B; la expresién simplemente dice que se
aproxima la integral por un trapecio.

Para conocer el poder de frenamiento S, en cada evento de colisién, o es-
quematicamente en A y B, se desarrollaron dos rutinas. En una de ellas
se toma el detalle de la energia E en cada colisién de un determinado ion,
que puede ser PKA o cualquier otro ion secundario, junto con la posicidn
del evento. Se obtiene un archivo de hasta 10000 posiciones y energias, de-
pendiendo de la energia del PKA, de todos los atomos involucrados en la
cascada.

Con esta informacién se calcula el poder de frenamiento electrdnico en cada

una de ellas mediante el modelo de Lindhard-Scharff (ecuacién (A,25)), es

decir

S.(4) = ky/E(4), (I11,20)

donde la constante k es calculada por Marlowe, segin el tipo de proyec-
til y d4tomo blanco, usande la regla de Bragg® si se tratara de un blanco

compuesto.
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Finalmente, a través de (II1,19) se integra S., obteniéndose el detalle del
proceso de transferencia de energia en forma ineldstica al blanco,

De nuevo, se tiene que decidir dénde colocar, es decir en qué posicién ubicar,
esta energia, considerada no-local. Esquematicamente puede ponerse en A
o en B. Simulaciones realizadas ubicando las pérdidas en A y otras en B no
mostraron sensibilidad respecto a esta eleccidn, luego se decidié optar por
poner las pérdidas de energia en la posicidn final, B, de cada colisidn.

Lo que se obtiene como salida de Marlowe son dos archivos: uno con posi-
clones y energia correspondiente, de naturaleza eldstica, junto con la na-
turaleza quimica del sitio , como se describié oportunamente. El otro archive
contiene lo mismo, salvo que la energia, en este caso, es de naturaleza
inelastica.

Juntos, ambos, representan todo el proceso de transferencia de energia, eldsti-
ca e ineldsticamente, de parte de un ion incidente, PKA, a un material blanco.
Estos archivos se fusionan en uno solo que es lo que considera como infor-
macion de entrada el cédigo Thespik, dado que a este dltimo no le importa la
naturaleza de determinado sitio y si su energia es eldstica o ineldstica. Sélo ve
una tabla de posicién y energia correspondiente que pasara a difundir como
calor. Es importante sefialar que toda la energia ineldstica es puesta en la
red, es decir g=1. Ciertamente g debe considerarse como un pardmetro de
ajuste del modelo, menor o igual a 1 para que tenga el significado fisico de

I1.3.

En cuanto al material blanco investigado, de interés en Radiobiologia, se trata
de un policarbonato comercialmente conocido como Makrofol-E o Lexan.

La razon del empleo de este material, del cual como veremos se desconocen
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muchas propiedades fisicas y cristalograficas, es que se dispone de resultados
experimentales® de la zona danada bajo irradiaciones a baja energia, lo cual
permite evaluar el modelo propuesto en este trabajo.

Su formula quimica es C'g H1403, su densidad 1.2 g/cm®$*445 y los calores es-
pecificos a 300 K y a 400 K son 1.093eV /at. K y 1.23eV /at.K respectivamente®®;
la temperatura de fusion es 425 K**® y no se cuenta con mds informacién, al
menos de caracter termodinamico, que es lo relevante para nuestro trabajo.
Por ejemplo se desconocen los coeficientes de difusion en el sélido y liquido,
el coeficiente de Onsager y el calor de ablandamiento, lo cual impide realizar
un estudio termodindmico completo de la evolucidn de la cascada.

Ademas, no se dispone de la estructura detallada del polimero, es decir las
posiciones de cierto numero minimo de dtomos que Marlowe utiliza para crear
el blanco. Por lo tanto se decidié crearlo mediante nimeros aleatorios para
cada coordenada z,y,z de cada atomo del polimero, con un pardmetro de
red adecuado, 6 A para que la densidad sea la correcta.

Otra limitacién se halla en la disponibilidad de memoria que emplea el cédigo
Marlowe para crear el blanco de Lexan®. Sdlo es posible indicar 15 sitios del
material blanco, lo cual llevd a considerar un blanco de composicién quimica
CrHgOy como émulo del verdadero Lexan.

Para evaluar cuan parecido son estos materiales, ambos con la misma den-
sidad, se compararon los rangos obtenidos en Marlowe con los provistos por
el codigo TRIM, que si cuenta con Lexan en su base de datos. En TRIM se
obtiene 650 A% mientras que en Marlowe 730 A, lo cual permite considerar
buena la aproximacidn llevada a cabo.

Tratandose de un polimero, méds importante que el volumen fundido del ma-
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terial es cierta temperatura en la cual empiezan a romperse algunos enlaces
lo cual evidentemente sucede a temperaturas menores que la de fusién del
mismo.

Dado que la técnica de revelado de las trazas es mediante ataque quimico,
la rotura de la cadena en algin sitio implica una mayor reactividad quimica
en ese sitio, y en toda la zona donde se produjeron roturas de enlace, la cual
quedara manifiesta como zona danada.

Dicha temperatura o energia de enlace también es desconocida; sin embargo
se sabe que es mayor que 350 K, dado que esta es la temperatura a la cual se
lleva a cabo el ataque quimico, y no es de esperar que a dicha temperatura
se ocasione dano en material sin irradiar.

Porlo tanto, y a falta de otra informacidn, se decidid investigar la morfologfa
es decir, radio de las trazas, del material cuya temperatura en algin momento
de la evolucidn de la cascada resulté mayor que 350 K.

Puede observarse que esta temperatura resulta un parametro libre del modelo
hasta tanto se sepa mas sobre este material.

Para implementar este calculo se realizd una pequefia modificacién al cédigo
Thespik, que consiste en obtener la temperatura maxima alcanzada en cada
nodo, sin importar el paso en el cual se alcanza. Luego se filtran todos
los puntos cuya temperatura resulta menor que, en nuestro caso, 350 K. El
grafico de dichos puntos, que representan puntos del material con tempe-
ratura mayor que 350 K, seria una representacién espacial de la zona dafiada
por la irradiacidn.

A continuacion se muestran algunos resultados de simulacién del daifio por

radiacion en Lexan. Todas las irradiacines simuladas fueron normales a la
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superficie, sin divergencia de haz, en el origen de coordenadas. Ademds, por
razones de sensibilidad en la discretizacidn, sélo se investigaron los primeros
700 A desde la superficie.

El anilisis térmico se lleva a cabo a una profundidad de aproximadamente
125 A, dado que se dispone de valores experimentales a esa profundidad,
dependiendo del tipo de discretizacidn, ya sea ésta de 7, 10 o 14 42,

En la figura [11.4.a se observa la pequeiia cascada de desplazamientos de *He
de 100 keV obtenida con el codigo Marlowe, compatible con las curvas de
poderes de frenamiento nuclear y electrénico mostradas en la figura I11.4.b,
para la energia investigada. El pico de desplazamiento se halla a profundi-

dades mayores.

Fig. II1.4.a Cascada de *He de 100 keV en Lexan.
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Fig. III.4.b Poderes de frenamienrto nuclear S, y electrénico S, de He sobre Lexan.
En la figura ITI.4.c se observa una representacidn de la traza dejada en Lexan
por ‘He de 100 keV, constituida por puntos del material cuya temperatura
maxima resultd mayor a 350 K en algin momento de la evolucién de la

cascada.
200 1

Fig. III.4.c Traza de *He de 100 keV en Lexan.
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La figura I11.4.d muesira el perfil de temperaturas mdximas mayores a 350
K, a la profundidad de control, en este caso 125 A. Ademds se muestran las
proyecciones del perfil en los planos xy, zx, zy.

En la figura IIl.4.e se detalla el aspecto de la traza vista frontalmente a la

profundidad de control. Puede establecerse un didmetro de traza de aproxi-

madamente 100 A.

TK]

Fig. I11.4.d *He de 100 keV en Lexan. Distribucién de temperaturas maximas

a la profundidad de control.

En las figuras (II1.5.a,b,cd,e) se lleva a cabo el mismo andlisis, en este caso

para '2C de 240 keV. La profundidad de control tambien resulté de 125 A.
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Fig. III.5.a Cascada de 2C de 240 keV en Lexan.
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Fig. II1.5.b Poder de frenamiento nuclear S, v electrénico S, de '*C en Lexan.

Se observa, nuevamente, un predominio de transferencia de energia al ma-
terial en forma inelastica (Fig. I11.5.a y II1.5.b), con algunas subcascadas
debidas a una seccidon eficaz nuclear no despreciable.

En las figuras [11.5.c,d,e se muestran la morfologia de la traza, la vista frontal
de la misma y la distnibucion de temperaturas maximas a la profundidad de
control. Puede deducirse un didmetro medio de traza de aproximadamente
150 A.

Para el caso de irradiacidn con 3¥Ar de 50 keV (figuras II1.6.a,b,cde) se
ve una importante cascada de desplazamientos, siendo evidentemente S, la
contribucién dominante al frenado del ion (fig. I111.6.b). El amplio pico de
desplazamiento da lugar a una distribucién de energia de poca simetria, la
cual deja una traza irregular (fig. II1.6.c). Puede inferirse un diametro medio

de traza de aproximadamente 150 A (fig. [11.6.d y e).
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Fig. II1.5.d '3C de 240 keV ¢n Lexan. Distribucién de temperaturas

maximas, & la profundidad de control,
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Fig. I11.6.a Cascada de *¥Ar de 50 keV en Lexan.

41



300
200
100

asnial.

108

bl

10e 100 102
E D]

0

Fig. 111.6.b Poderes de frenamiento nuclear S, y electronico 5. de 35r en Lexan.

Fig. I11.6.c Trasa de *®Ar de 50 keV en Lexan.
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Fig. 111.6.d 3Ar de 50 keV en Lexan. Distribucién de temperaturas maximas

a la profundidad de control (119 A)
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Fig. I11.6.e *Ar de 50 keV. Vista frontal de la trasa a la profundidad de control.
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IV Discusién y Conclusiones

En la tabla IV.1 se muestran resultados de simulacién mediante el mode-
lo de la gota liguida, y experimentales aportados por O. Bernaola y G.
Saint-Martin®® del Departamento de Radiobiologia (TANDAR-CNEA). En
la misma se muestran la energia E del ion , su energia especifica Eerp, 1a -
nergia depositada F; en 700 A (el espesor de Lexan evaluado) y los didgmetros
de traza a la profundidad de control, tedricos y experimentales, D y D", res-

pectivamente.

ion | E [keV] | E.,p [keV/a.m.u] | Eq [keV] | D [A] [ D* [A]
¥Ar 50 1.38 50 150 550
30 240 20 15.3 150 | 240-300
g 150 12,5 15.8 125 —
30 100 8.3 14.3 110 —

1 50 4.16 11.3 100 —
He | 120 30 11.1 110 500
He | 100 25 7.9 100 | 240-300
‘He 40 10 5.07 80 | 240-300
H 200 100 10.7 110 470
*H 88 44 6.17 &0 430
’H 60 30 5.4 80 430
‘H 40 20 4.4 63 | no deja
’H 24 12 3.36 57 | no deja
H 30 | 30 5.6 60 | no deja
o] 185 | 7.81 16.1 120 | 240-300

Tabla IV.1

Se observa que los valores teéricos 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 material cede eldsticamente tras
la formacion del poro, un efecto post-irradiacidn, como asi{ también que
la cinética del ataque quimico puede dar lugar a trazas mayores que las
predichas tedricamente. Todas estas, sin embargo, resultan hipétesis ad hoc,
que no han sido investigadas, mi hallan ningin tipo de fundamento en el
presente trabajo.

Lo que si establece el modelo, en acuerdo con los resultados experimentales,
y donde ningun otro modelo ha acertado, es la prediccidn de la formacidn
de trazas en una gama de bajas energias especifica virtualmente prohibida
segiin la literatura?®-28,

El concepto de umbral de deteccidn es de naturaleza subjetivo, pero si las
trazas latentes se revelan por medio de ataque quimico, el tamafio de la
molécula del reactivo se estima en el orden de los 20 A%, mientras que la
resolucién en TEM es de 10 A, puede establecerse objetivamente que trazas
mayores que 20 A deben ser detectadas.

Katz y Kobetich?® establecen como umbral de deteccién en Lexan dosis de
3x10° Gy (J/kg) a 17 A del camino del proyectil. Es decir: dosis menores a
este valor no pueden ser registradas. 5i la dosis (D(r)) se calcula usando la
ecuacion (I1.9) dada por los autores citados y T representa el rango maximo
de los electrones secundarios (T = kW=, si W es la maxima energia trans-
ferida a un electron), se obtiene para las irradiaciones investigadas los si-

guientes resultados:
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ion | E [keV] [ E.,, | D(17 A) [J/kg] | T [A]
Bpr 50 1.38 | 0 0.9
13C 240 20 2.58x10° 171
"He 120 30 3.66x10° 26.5
‘He 100 25 2.38x10° 21.7
‘He 40 10 0 8.1
’H 200 | 100 2.07x10° 97
’H 88 44 2.26x10F 40
H 60 30 1.67x10° 26.5
H 40 20 4.6x10° 17
’H 24 12 0 9.8
H 30 30 1.67x10° 26.5
180 125 | 7.81| 0 6.2
Tabla IV.2

Luego, segin el criterio de dosis a 17 A establecido por estos autores, sélo
seria detectable *He de 120 keV, con un rango mdximo de electrones secun-
darios de 26.5 A, es decir un didmetro de traza del orden de los 50 A.

%31 han reportado un umbral para

Posteriormente Bernaola y Saint-Martin
2Li de 1.2x10° Gy a 17 A, con lo cual *Ar de 50 keV, 12C de 240 keV y %0
de 125 keV no deberfan ser registrados, aunque los mismos autores poste-
riormente los detectan, como se ve en la tabla IV.1. Por lo tanto pareciera
ser que no puede econtrarse un umbral, o bien un criterio para establecer
qué combinacion ion-energia serd o no registrada, segin queda establecido
aplicando los modelos de Kobetich, Katz?*~2® y Waligorski ef al.?®. Ademds,
segiin estos autores el dafio en el material no puede ir mds alld que el maximo
rango de electrones secundarios, y entonces tampoco dan cuenta de la mor-
fologia observada experimentalmente. Por ejemplo, el **Ar de 50 keV, en

primer lugar no deja traza observable, y en segundo lugar, la traza latente

tendria apenas 0.9 A, cuando experimentalmente se se ven trazas de 500 A.
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Parece mas razonable suponer que la energia depositada va mas alld o difunde
més que la materia, dando lugar a trazas de mayor tamafio que el determi-
nado por el rango de los electrones § (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 ( IL.3) establece un umbral de deteccién, tomando g=0.36 (baja ve-
locidad de ion) y A=45 A, de S,,=89.3 eV/A. En la tabla IV.3 se detallan

los poderes de frenamiento nuclear S, y electrdnico S, en ev/A.

ion | E [keV] [ E..plkeV/a.mu]| 8§, S
FAr | 50 1.38 23.2 | 42.34
3 240 20 36.55 | 1.75
iHe 120 30 16.79 | 0.167
‘He 100 25 15.47| 0.19
‘He 40 10 9.94 | 0.38
‘H 200 100 9.67 | 0.016
H 88 44 8.4 | 0.03
*H 60 30 7.64 | 0.044
’H 40 20 6.67 | 0.06
‘H 24 12 5.6 | 0.089
H 30 30 7.62 | 0.039
B0 | 125 7.81 324 | 55 |
Tabla [V.3

Asi, con este umbral ninguna de estas irradiaciones deberia detectarse.

Colocandose en la situacion mas favorable, es decir suponiendo una eficiencia
en la transferencia de la energia del 100% (g=1), S..=32.1 eV /A, sélo se
tendria registro de '*C de 240 keV y %0 de 125 keV, pero con didmetros

de traza de 60 A y 55 A respectivamente, 4 veces menos que lo obtenido
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experimentalmente. ¥Ar de 50 keV se encontrama sobre el umbral si se
considerara la contribucidn eldstica S,,, cosa no tenida en cuenta en el modelo
de Szenes.

También puede tomarse un valor menor de A ( ancho inicial de la energia de-
positada en el sistema electronico), mds razonable teniendo en cuenta la baja
velocidad del proyectil; sin embargo tampoco se obtiene un mejor resultado
asi, ya que baja el umbral -S,,=3.5 eV /A-, si A=25 A, con lo cual entran to-
das las irradiaciones, pero se pasa al régimen lineal (ecuacién (11,8)),5.: > S.)
con lo cual la relacion queda independiente de A no dando trazas mayores
que 30 A.

En resumen, tanto el modelo de Kobetich et al,, como el de pico térmico
en la versién de Szenes*®** y también Toulemonde et al'®~7 (ecuaciones
(11,3) y (11,4)), que utiliza los mismos supuestos y trabaja en la misma gama
de energias, no resultan predictivos en cuanto a la formacién y morfologia de
trazas en la gama de energias estudiadas.

En cambio el modelo de pico térmico presentado en este trabajo, si bien no
da cuenta de todo el dafio detectado por medio de ataque quimico, resulta
predictivo en cuanto a la formacion de trazas a energias donde no se pensaba
que podia existir registro de dano poer radiacion.

Ademads es el primero en tomar en cuenta en forma precisa el proceso de de-
posicion de la energia, ya sea eldstica como ineldstica de todos los dtomos que
participan de la cascada de colisiones, obteniendo la detallada distribucidn
de energia, en principio carente de toda simetria, debida al pasaje del ion a
traves del material.

Creemos, sin duda, que este debe ser el verdadero punto de partida de todo
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modelo de pico térmico, vilido en todo el especiro de energias donde la
aproximacion de colisiones binarias resulta adecuada.

Queda en deuda explicar por qué los valores predichos tedricamente resul-
tan inferiores a los obtenidos experimentalmente, ya sea térmicamente o por
medio de otro mecanismo presente en la produccion de dano por radiacién

en este tipo de materiales.
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Apéndice

Interaccion ion-materia

A.1 Colisiones

Sean E,, m,, Z; y E;, my, Z; las energias en el sistema del laboratorio,
masa y carga del proyectil y blanco, respectivamente. Sea p el parimetro de
impacto, V(Z;, Z3,7) el potencial de interaccién y ¢ el dngulo de dispersién
en el sistema del laboratorio.

Si la distancia entre ambas particulas es infinita a tiempo —co y minima a
tiempo cero, a partir de la mecdnica cldsica, una colisién binaria queda deter-
minada, en el sistema del laboratorio, mediante las siguientes variables! -

El dpsis o distancia minima entre los dos 4tomos interactuantes, ry:

mg fy 15‘1
=—[1-= A1l
g ml‘l‘mz( 7‘5) (4,1)

El dangulo de dispersién en el sistema del centro de masa, ¢:

- © d
q}:r-ﬂ[ %JTZF—ZL T'_—zf';r], ('4-?2]

donde f(r) queda determinada por:

3 1+ ma V(r)
iy =1 - 5 - eVl as
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El dngulo de dispersidn respecto a la direccion de incidencia, 8:

jo T ® (4,4)

La energia transferida T y su mdximo Ty vienen expresadas por:

P o f it
(my + ma)?

Eycos*d (4,5)

g T . L M ) (A,8)

La seccidn eficaz diferencial de dispersion es:

do = 2rpdp (A,7)

De esta manera, si se dispone del potencial de interaccion la colisién queda

completamente determinada.
A.2 Potencial de Interaccidn

Dependiendo de la naturaleza quimica del blanco y de la energia de la
particula incidente se requieren distintos potenciales de interaccion.

Por encima de la barrera coulombiana, claramente se requiere un potencial
que tome en cuenta las fuerzas nucleares. Por encima de las energias de
ligadura de las particulas interactuantes, el potencial es coulombiano, como
en el caso de la dispersién de Rutherford. Si la energia es ain menor, hay
que tomar en cuenta el apantallamiento de los electrones.

Entre los potenciales que tienen en cuenta el apantallamiento, el mas simple

es el de Born y Mayer que depende de sélo dos pardmetros a y 3 :
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V(r) = ae:p(%) (A,8)

Los parametros se ajustan para una dada combinacién proyectil-blanco, a
parametros del cristal en equilibrio. En la gama de 0.1 a 10° eV este poten-
cial ajusta razonablemete bien a sistemas con capa cerrada tales como gases
nobles o elementos idnicos.

Para el caso de dispersiones, donde la distancia al dpside de la colisién puede
variar desde el radio de Bohr a, hasta valores del orden de la distancia in-
teratomica, se requiere de un potencial que vaya desde uno coulombiano,
hasta uno tipo Born-Mayer. Robinson® propone el empleo de un potencial

coulombiano apantallado:

- Zl Z:EI

"

v(r) (=), (4,9

d13
usando como funcion de apantallamiento ¢(z) , la aproximacién de Moliere?

a la funcién de apantallamiento de Thomas-Fermi.

é(z) = 0.35y + 0.55y* + 0.10y%°, (4,10)

cony = g~ 03=,

La longitud de apantallamiento a;; puede calcularse mediante la siguiente

férmula sugerida por Firsov3?:

g 5t .
ayy = (ﬁwz) aB(Z-_,lﬂ - z;”} /3 (A,11)
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A.3 Frenamiento del ion

Cuande un ion penetra en un sélido sufre una serie de colisiones con los
atomos y electrones del blanco. En estas colisiones la particula incidente
pierde energia a una tasa dE/dz, que depende del tipo de ion incidente, su
energia y el tipo de blaneo.

La profundidad de penetracion, o rango R, de los iones se determina a traveés

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

R=[ ——dE A
- [ ama® (4,12)

donde E; es la energia del ion incidente y, evidentemente, el signo de dE/dz
es negativo ya que representa una pérdida de energia conforme avanza en el
blanco.

Los principales parimetros que gobiernan el rango o la tasa de pérdida de
energia son la energia incidente E; y nimero atémico Z; del ion incidente y
el nimero atémico Z; del sustrato o blanco como también 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 dtomos y
electrones; siendo procesos de caracteristicas aleatorias resulta mds apropiado
hablar de una disribucion de profundidades alcanzadas y de pérdidas de

energia.
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A.4 Proceso de pérdida de energia

Se acostumbra distinguir dos diferentes mecanismos de pérdida de energia®®:
nuclear, donde la energia se transmite en forma eldstica a los 4tomos blance
ocasionando desplazamientos de los mismos, y electrdnica o ineldstica, donde
la pérdida o transferencia de energia se produce por excitacidn o eyeccidn de
los electrones atomicos. Esta separacién no es estrictamente cierta pero para
la mayoria de los propésitos es una buena aproximacion.

La tasa de pérdida de energia dE/dz puede entonces expresarse como:

dE dE  dE
E - Ei'ﬂ-_’_ Elﬂ (A'Tlg}

donde los subindices n y e denotan la contribucidn nuclear y electrénica
respectivamente.

Las colisiones nucleares pueden involucrar grandes transferencias de energia
en forma discreta e importantes deflexiones de la trayectoria del proyectil.
Este es el proceso responsable de la produccién de desorden en la red debido
a desplazamiento de dtomos de su posicién de equilibrio.

Las colisiones electrdnicas, en cambio, involucran menores cantidades de e-
nergia por colision, despreciable deflexién de la trayectoria del proyectil y
despreciable desorden de la red; sin embargo la densidad de energia deposi-
tada puede resultar importante, sobre todo en materiales de muy baja con-
ductividad electrdnica, es decir aislantes.

La relativa importancia de uno u otro mecanismo de pérdida de energia
depende fuertemente de la energia E y del nimero atomico de la particula. El

frenamiento nuclear ocurre predominantemente a baja energia y gran nimero
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atémico, mientras que el frenamiento electrénico es importante a alta energia
y bajo nimero atémico. Unidades tipicas de tasa de pérdida de energia son
eV/nm o keV/nm. Para independizarse del material blanco se habla de la

seccion eficaz de frenado (5)* | la cual se define como:

 dE/dz

) N

(4, 14)

con unidades de eVem?/dtomo, siendo N la densidad atémica del material.
A.5 Frenamiento Nuclear

En el poder de frenamiento nuclear lo relevante es la energia promedio perdida
tras las colisiones eldsticas con los nicleos por unidad de longitud viajada en
el blanco.

Para un desplazamiento infinitesimal dz el poder de frenamiento nuclear

puede escrnibirse® como

%Jﬂ =N :;:Tg%glﬂ", (A4,15)
donde T es la energia cinética y o E) es la seccién eficaz de colisién (A.7). El
limite inferior en la integral Ty no es necesanamente cero. Un valor usual
es considerar la energia necesaria para desplazar un Atomo de su sitio en la
red, tipicamente entre 10 y 30 eV.

El imite superior Ty es la mdxima energia transferida en una colisidn dada
por la ecuacién (A,6), Tar = 4M MR E /( My + M;)2.

La seccién eficaz de frenado puede obtenerse usando la ecuacién (A,14).
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El cociente do(£)/dT representa la seccion eficaz diferencial (A,7) por e-
nergia transferida.

5i se considera T;, = 0, la seccidn eficaz de frenamiento nuclear resulta®:

Sa(E) =

C,, E1-2m L 4AM, M, J“”“ (4,16)

l—m M 1 + Mg
Esta ecuacién permite calcular secciones eficaces de frenado basada en un
atomo de Thomas-Fermi. Los valores tomados por el pardmetro m son: 1/3
sie<0.201/2s5 0.08 < ¢ < 2, siendo ¢ la energia reducida definida en el

sistema de laboratorio por:

M, arr
(M'[ + Mj] 313332

€= E (A,17)
Para altas energias, en el régimen de Rutherford la seccién eficaz de frenado
va como E~L.

Un mayor nivel de exactitud se obtiene usando, en vez de la funcién de
apantallamiento de Thomas-Fermi, la funcién de apantallamiento universal
de Ziegler, Biersack y Littmark (ZBL)%*®. Basandose en este potencial y
mediante integracion numeérica, Ziegler et al. calcularon una seccidn eficaz

universal de frenado que puede expresarse de la siguiente forma:

B 0.5in(1 + 1.1383¢)
Sn(€) = (e 70013210017 1 0,1059305) (4,18)

para €< 30.

En el régimen de altas energias es:
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Sa(€) = % (4,19)

para e > 30.

En estos cdlculos la energia reducida viene dada por®:

N 32.53M, B,
" ZiZ(My + M)(Z8 R + 237

€

(4,20)

con Fy en keV.

A.8 Fremnamiento electrdnico

Este procesc es fuertemente dependiente de la velocidad del ion. Para ve-
locidades del ion significativamente menores que la velocidad de Bohr de los
electrones atomicos vy, el ion tiende a neutralizarse por captura electrdnica.
A estas velocidades se tiene predominantemente pérdidas elasticas con los
nicleos del blanco.

Sin embargo, conforme aumenta la energia del ion la pérdida de energia
nuclear, que también podemos llamar pérdida eldstica, decae como 1/E; y
la pérdida de energia por interaccién con los electrones, o pérdida ineldstica
comienza a volverse dominante (fig A.1). La pérdida total de energia es
la suma de ambas contribuciones, nuclear y electrdnica, siendo esta ultima
proporcional a E'/? 3 en la gama de velocidades del ion que va desde 0.1y,
a Zf / *Vo.

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

vp, es decir el ion no se encuentra totalmente desnudo. En el modelo sélo
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los electrones con velocidades cercanas a la velocidad de Fermi contribuyen
al frenado, mientras que el cambio en la velocidad de los electrones es del
mismo orden que la veloeidad del ion. Considerando ademds 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 frenamiento dado

por

%L = wain.m.rpv, (4,21)
donde ag es el radio de Bohr,y m,, n, ¥ v son la masa del electron, densidad
electronica y velocidad del ion, respectivamente.

Se observa la dependencia lineal con la velocidad, si bien la aproximacidn
puede resultar burda.

Firsov?#4 propone otro modelo para velocidades de ion v < 1, Z2®. Con-
sidera que el proceso de pérdida de energia 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 colisidn entre el proyectil y el
blance puede ser bien representada por una interaccidn entre dos atomos de
Thomas-Fermi. Ademads, la baja velocidad del ion permite un tiempo sufi-
ciente como para que ocurra la mezcla entre ion y atomo blanco de manera
tal que se forme una cuasi-molécula.

Durante el periodo de colision y vida media de la cuasi-molécula se produce
intercambio 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.» a expensas de la velocidad del ion ¥ en consecuencia contribuyen

al frenamiento del proyectil. Inversamente, para los electrones que pasan del
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proyectil al blanco el momento se transfiere a este tltimo, con lo cual no hay
contribucién al proceso de pérdida de energia.
Analiticamente se llega a una transferencia de energia por colisién T, dada

por la siguiente férmula:

_ __0.35(Z + Zx)*h/ag
© [140.16(2, + Z2)V3p/ag®

(A,22)

Se observa una dependencia lineal con la velocidad v del ion y ademads se ve
que la pérdida decae como 1/p%, siendo p el parametro de impacto.

La energia perdida por unidad de distancia viajada por el proyectil en el
blanco puede calcularese integrando lo anterior respecto de la seccidn eficaz,

2nbdb, de cero a infinito:

S.(E) =2 fu T.bdb = 2.16xe*ao(Z: + zsji (A,23)

El modelo de Firsov da cuenta de los resultados experimentales bajo la
condicién de que Z,/Z; o Z;/Z; no exceda 4. Esta limitacidn surge del
potencial de interaccidn y de la funcién de apantallamiento con las cuales se

intenta describir la densidad de carga en la cuasi-molécula.

El otro bien conocido medelo de poder de frenamiento electrénico en este
régimen de velocidad es el de Lindhard y Scharf?. La diferencia entre este
modelo y el de Firsov!! se encuentra en el potencial interatémico utilizado.
Lindhard y Scharff asumen que la interaccidn en la cuasi-molécula formada
por cualquier combinacion arbitrana de proyectil y atomo blanco puede ser

bien representada por dos veces la media geométrica de un campo coulom-
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biano individual. La funcién de apantallamiento resulta ser proporcional a
{Er’,‘:fa . 3:"5]1*"} y el potencial es ahora:

- 2[212?3 }Uieﬁ
T

V(r) YrF {1,13{33” + z;’»”)ml] _ (A,24)

g

Empleando el mismo desarrollo que el que conduce a la férmula de Firsov se

llega a una seccion eficaz de frenado dada por

g [ E J”"

S(E)=13. =
() 333{3}’”4_3:4’5}3{2 M,

(A,25)

donde S.(E) queda expresada en unidades de 10~° eVem? /dtomo para iones

de energia dada en keV v masa dada en uma.

A velocidades de ion mayores el estado de carga aumenta hasta que el ion
puede considerarse totalmente 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 teoria de Bohr®* del poder de frenamiento. La seccidn eficaz de
frenado decrece con la energia debido al corto tiempo que permanece el ion
en la vecindad del atomo blanco. Bohr sugirié que la carga efectiva Z* del

ion puede expresarse como:

Z" v
z - [uan“fa]I i

Dicha expresién da lugar a dos regimenes. Si v < v, Z; ’® se tiene Z* [Z <1,

es decir el ion no estd totalmente desnudo y estd en el régimen de validez de

los modelos de Firsov y Lindhard.
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Por el contrario para v > 1Z:'°, Z2*/Z =1, €l ion se encuentra totalmente
desnudo. Para este iiltimo caso, donde el tiempo de vida de la cuasi-molécula
seria extremadamente corto, evidentemente carecen de validez los modelos
anteriormente descritos.

El modelo que da cuenta del proceso de pérdidas de energia en este régimen
de velocidades es debido a Bohr® (1913), y posteriormente fue mejorado por
Bethe. Se basa en consideraciones cldsicas. Se considera una particula pe-
sada como un protén o una particula o, de carga Z; e, masa M y velocidad v,
pasando a una distancia b de un electrén del blanco. Por simetria, evidente-
mente, la fuerza media en la direccién paralela al movimiento del proyectil es
nula; sin embargo no ocurre lo mismo en la direccidon normal, donde sf existe
transferencia neta de momento. Para esta colision el potencial de interaccién
se considera puramente coulombiano y se deriva un poder de frenamiento

dado, en el limite no relativista, por®

2m, 1?
I 1

dE _ 2rZie*
dz  E

M,

M.

NZ, [ ] I (A,27)

siendo [ la energia de excitacion promedio de los electrones y NV la densidad
atdmica del blaneo.

En la zona de transicién entre el régimen de baja velocidad y alta velocidad
se propone*? un poder de frenado mezcla entre el pader a baja velocidad Sis

v a alta velocidad Sgpg, dado por:

5:' =875+ 588 (A,28)

En la figura (A.1) se muestra el aspecto de las curvas que representan los

poderes de frenado nuclear y electrdnico.
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Fig (A.1).Resultado de simulacién llevada a cabo con TRIM 91%°, Poderes de
frenamiento nuclear S, y electrénico S, en funcidn de la energia F para ¥ Ar so-

bre Lexan.
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