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Se calculan las potencias de precipitados para el atrapamicnto de defectos puntuales creados por irradiacién en
redes hexagonales. Se muestra que dependen de la forma y tamafio de los precipitados, de la orientacién de sus
caras con respecto a la red, del estado metallirgico de la matriz y del factor de anisotropia de la difusién de los

defectos (Dc/Da).

INTRODUCCION

Los defectos puntuales, intersticiales y vacan-
cias, creados fuera del equilibrio térmico, migran
en la red por activacién térmica y pueden ser atra-
pados por otros defectos como dislocaciones!,
bordes de grano®e intercaras®*.“La capacidad de
estos defectos extendidos para actuar como sumi-
deros de los defcctos puntuales cs medida por el
valor de la correspondiente potencia de atrapa-
miento del sumidero.

El conocimiento de la potencia de atrapamienfo
de precipitados incohcrentes, en particular, es im-
portantc para poder analizar la evoluci6n de la
microestructura de un thaterial irradiado. Esta
potencia es calculada en el presente trabajo, con-
siderando los precipitados formados en una matriz
anisotrépica, y usando la tcoria de los procesos de
reacci6n®” para asociar la micro y macro evoluci6n
del cristal.

POTENCIA DE ATRAPAMIENTO
DEL PRECIPITADO

Precipitados cibicos de volumen v, separados
por distancias b,, b,y b, en las direcciones x, y, z
de coordenadas reactangulares respectivamente,
son considerados como sumideros de los defectos
puntuales. :

En estado estacionario, y cuando un solo tipo
de defecto puntual estd presente en el cristal, la
corriente de defectos J al precipitado satisface la
ecuacion:

¢))
V.J+I =K

donde K es 1a densidad de dafio producida por la
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irradiacion dentro del volumen (V-v), donde V= b,
x b, x b, e I, es la velocidad de absorcién de de-
fectos puntuales por otros sumideros alternativos
que se consideran distribuidos uniformemente den-
tro del mismo volumen. Para resolver la ecuacién
(1), 1a densidad de corriente de defectos J en un
sitio i, localizado en la red en r,, es expresada
dentro de un modelo discreto. Su dependencia con
la densidad de defectos puntuales, c(r), es una
funcién de la simetria del cristal y del defecto®.
Las condiciones de contorno se¢ toman;

c(x;=xd /2 =0 @)

J(x=%d/2 =0 3)

donde j=x, y, z y d; es el tamafo del precipitado
en la direccidn j (figura 1). La primera condicién
de contorno implica considerar el precipitado co-
mo un sumidcro ideal (todo defecto que llega a las
proximidades del precipitado es atrapado por éste),
que es compatible con la suposicién que la inter-
fase matriz-precipitado es incoherente, y la segun-
da tiene en cuenta la distribucion periédica su-
puesta.

Como ¢l problema de difusion de defectos en
un cristal bajo irradiacién es muy complejo, es
aproximado por la teorfa de los procesos de reac-
cion 37, En esta teorfa se supone la existencia de
un medio efectivo en el cual los sumideros de
defectos (en este caso los precipitados) estdn con-
tinua y uniformemente distribuidos, y se considera
que cada unidad de volumen atrapa defectos a una
velocidad®:

1 =K (D, @

pr i

v, , v
donde Kp,2 es la potencia de acaptura del precipita-
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do y (D) el valor medio dc la difusividad.
definido como un invariante del tensor difu-
sividad®:

(D) =[ D, D, D,}"® ®)

donde D;, j=1, 2, 3, son los autovalores del tensor
difusividad en los ejes coordenados del cristal, y
(c)y1a concentracién media de intersticiales (i) 0
de vacancias (v) en cl medio. Considerando esta
velocidad de absorcién en el medio efectivo igual
al flujo total de defectos hacia los precipitados
presentes en una unidad de volumen, queda defini-
da la potencia de captura como:

ke = [ I dA/D@  ©®

donde p, es la densidad de precipitados y A el &-
rea total de cada uno.

La influencia de la anisotropfa del tensor difusi-
vidad de intersticiales y vacancias sobre la captura
de los defectos, es mejor analizada cn términos de
las potencias de captura parciales definidas como:

K =p, [ 1 ds /D ()

donde J; es el flujo de defectos que llega a las
caras cuya normal es paralela a la direccion j, cada
una de 4rea S.
De (6) y (7) resulta:
kzr = k:“( + k; + k_f ®)
CALCULO DE LA POTENCIA DE ATRAPA-
MIENTO DEL PRECIPITADO. RESULTADOS.

La ecuacioén (1) es resuelta numéricamente den-
tro de un esqucma de diferencias finitas. Una gri-
lla tridimensional (figura 1) es asociada con cada
precipitado. Se supone, para simplicidad en el
andlisis de los resultados, que los precipitados son
cibicos (d; = d), que el ¢je ¢ de la celda hexago-

“nal es paralelo a uno de los lados del precipitado y
que éstos son, a su vez, paralclos al sistecma de
coordenadas X, y, z. En este caso ¢l problema
tiene simetria ortotrépicay el cdlculo puede ha-
cerse sobre 1/8 del volimen b’ (considerando b=
b) asociado. Los perfiles de concentracién son
calculados con las condiciones de contomo (2) y
(3) impuestas en x;= dj/2 y X;= b;/2 respectiva-
mente y la condicién J = O impuesta sobre los tres
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planos de simetriy ortourdpica que dividen cl volu-
men (V-v).

\b\//z\%i/'zv
Figura 1: Representacion esquemaitica de la region
asociada con el precipitado donde se resolvié
numericamente la ecuaciéon de difusion de los
defectos puntuales.

La Tabla I muestra las potencias de captura
para distintas distribuciones de precipitados, cal-
culadas a 560K y suponiendo una densidad p,de
dislocaciones como sumideros altemativos. Puede
verse que variaciones en el tamafio y la densidad
de los precipitados introducen importantes varia-
ciones en los valores de las potencias de captura.

Lafigura 2 muestra, por otra parte, que en
materiales fuertemente deformados (simulados
suponiendo altas concentraciones de dislocaciones

d [10° m] P (m?) kzm (m™) kzp,i (m?)
03 0.1 x 10 0.04x 10° | 0.04 x 10°
0.1 0.3 x 109 033x10% | 033x10°
003 | 09x10® 290 10% | 290x 10”

Tabla I Potencias de captura;
T=560K ; p, = 10> m™.

pscomo sumideros alternativos), la intensidad de
la captura de los dcfectos puntuales por parte de
los precipitados es diferente, segin ¢s el grado de
deformacién dc la matriz.
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Figura 2: potencia (Féj captura k2pr en funcién de la
densidad de dislocaciones presente en el material.
Dc/Da=0.8; d=0.1 x 10 m; p,=3x10" m"”.

Finalmente, la figura 3 muestra el compor-
tamiento de las potencids de atrapamiento total y
parciales en funcién del factor de anisotropfa
Dc/Da’, donde Dc (Da) es la difusividad paralela
(perpendicular) al cje ¢ de la celda hexagonal.
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Figura 3: Potencia d& captura total (k*,,) y par-
ciales (k. y k%) versus el factor de anisotropia
Dc/Da. d=0.1x10 m; p,=3x10"m?; p,=10""m™,

Puede verse que las potencias parciales son més
sensibles a la anisotropfa de la difusion. Adem4s,
las caras cuya normal es paralela al eje ¢ atrapan
m4s defectos (k%) que las caras cuya normal es
perpendicular al eje ¢ (k%) cuando (Dc/Da) > 1,
sucediendo lo contrario cuando (Dc/Da) < 1. Por
otra parte, para un dado material, descripto por un
dado potencial interatémico, Dc/Da tiene un valor
para intersticiales y, en general, otfo distinto para
vacancias. Esto implica que cada cara del pre-
cipitado atrapard mds vacancias o intersticiales
segiin sea el correspondiente valor Dc/Da. Se es-
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tablece asf un atrapamiento preferencial en cada
cara del precipitado de un defecto u otro debido a
la anisotropfa de la difusién (Diffusional A niso-
tropy Difference’®). Como ejemplo, se indican con

_lineas verticales los correspondientes valores de

Dc/Da a 560K para Mg y Zr, cuando ambos mate-
riales estdn descriptos por un potencial de 6 ciibi-
cas ajustado a energias de formaci6n de la vacan-
cia de 0.8 eV y 1.8 eV respectivamente’.

DISCUSION Y CONCLUSIONES.

Los resultados obtenidos en este trabajo mues-
tran que las potencias de precipitados incoherentes
parael atrapamiento de los defectos puntuales
dependen de 1a medida de los precipitados y de l1a
densidad de precipitados presentes en el material

(Tabla I), de la orientacién geométrica del precipi-

tado con respecto a la red de 1a matriz (Figura 3)
y del estado metalirgico de la matriz (Figura 2).
Si todos estos pardmetros son fijados, las poten-
cias totales o parciales dependen s6lo del factor de
anisotropia Dc/Da para cada dcfecto, el cual, a su
vez, depende del material y del potencial elegido
para describirlo, de 1a temperatura, y de la defor-
macién de la red’. Este comportamiento, encontra-
do también para la potencia de atrapamiento de
dislocaciones’®, de bordes de grano®'’, y cavida-
des'!, enfatiza el hecho de que la anisotropia la
difusién determina el atrapamiento preferencial (de
vacancias o intersticiales) del precipitado y de
cada una de sus caras. Esto, a su vez, permite
predecir anisotropias microestructurales observadas
experimentalmente como, por ¢jemplo, la forma de
placas paralelas al plano basal de la celda hexago-
nal (0001) de los precipitados § - 85 % wtNb for-
mados en Zr - o, bajo irradiacién'?.
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