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A partir de célculos numéricos de las potencias de atrape para los defectos puntuales de cada cara del borde de un
grano cubico, se obtienen expresiones analiticas que permiten conocer la dependencia de dichas potencias con la
anisitropia de la difusién de vacancias ¢ intersticiales. Con estas expresiones, se calcula, finalmente, la variacién
de esas potencias de atrape para vacancias e intersticiales con la tamperatura en la red del Zr-gy,.

I. INTRODUCCION

Cuando los materiales son irradiados con neutrones
en los reactores nucleares pueden experimentar modi-
ficaciones. Por ejemplo, pueden cambiar su forma,
alargandose en ciertas direcciones y acortindose en
otras debido al crecimiento y cree por irradiacién!,
pueden sufrir transformaciones de fase que no se
observarian en los mismos materiales sin irradiar?, etc.
Los modelos que tratan de explicar esos fendmenos
proponen que los defectos puntuales, vacancias e
intersticiales, creados fuera del equilibrio térmico
durante la irradiacién, migran en lared por activacion
térmicay pueden ser atrapados por los defectos exten-
didos como dislocaciones?, precipitados*y bordes de
grano®. La capacidad de atrape de estos defectos
extendidos es medida porel valorde la correspondien-
te potencia de atrape del sumidero (k?). Esta potencia
de atrape depende del tipo de defecto puntual que es
atrapado, de las caracteristicas del sumidero (tipo de
dislocacion, tamaiio y forma del precipitado o del
borde de grano), del material irradiado (caracterizado
frente al comportamiento de los defectos puntuales por
la relacion (Dc/Da),;, donde, para el caso de un
material haxagonal, Dc (Da) es la difusividad de las
vacancias intersticiales en la direccion paralela (per-
pendicular) el eje ¢ de la celda hexagonal), del estado
metalirgico del material irradiado (densidad de
dislocaciones entre la orientacion cristalinadel grano
y la orientacion de las caras del precipitado o de los
bordes de grano) y de las condiciones externas, como
temperatura de trabajo del material y tensiones aplica-
das.

En estetrabajo se presenta una expresion analitica
de la potencia de atrape de las diferentes caras (para-
lelay perpendiculares al eje ¢ de la celda hexagonal)
(Fig. 1) del borde de grano para las vacancias ¢
intersticiales en funcidn de la anisotropia de la difu-
sion, y, a partirdeellase obtiene el comportamientode
dichas potencias con la temperatura. Se analiza, en
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particular, el atrape del borde de un grano cibico con
unadensidad de dislocaciones, como sumideros alter-
nativos de los defectos puntuales, de 102 m2en ensu
interior. Se considera como material Zr puro, que es
descripto por un potencial de 6 ctibicas ajustadoauna
energia de formacién de la vacancia de 1.8eV®.

Figura 1: Esquema indicando la region reducida donde se
realizan los calculos numéricos de potencias de atrape del
borde de grano, la grilla y las condiciones de contorno
usadas.

II. POTENCIA DE ATRAPE
DEL BORDE DE GRANO

Las potencias de atrape de las diferentes caras del
borde de grano son calculadas dentro de un modelo
celular, que implica considerar un grano aislado, con
unadensidad de sumideros alternativos de los defectos
puntualesy unadensidad homogéneade dafio K dentro
deél.

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

V.I+1 =K (1

donde I es la velocidad de absorcién de defectos
puntuales por los sumideros alternativos que se consi-
deran distribuidos unifirmemente. Pararesolverlaec.
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(1), ladensidad de corriente de defectos J en un sitio
i, localizadoenlaredenr, es expresada dentro de un
modelo discreto. Su dependencia con la densidad de
defectos puntuales, c(r), es una funcion de la simetria
del cristal y del defecto’. Las condiciones de contorno
setoman:

c(x;=0)=0 2)

c(x;=d;)=0 3)
donde j=x, y, z 'y d. es el tamafio del grano en la
direccidn j (Fig. 1). Estas condiciones de controno
imlican considerar el borde como un sumidero ideal
(todo defecto que llegaa sus proximidades es atrapado
por él).

Como el problema de difusién de defectos en un
cristal bajo irradiacion es muy complejo, es aproxima-
do por la teoria de los procesos de reaccion®’. En esta
teoria se supone la existencia de un medio efectivoen
el cual los sumideros de defectos (en este caso los
bordes de grano) estan continua y uniformemente
distribuidos, y se considera que cada unidad de volu-
men atrapa defectos a una velocidad'’:

Ly = bi;, <D;,> <¢,> 4)
donde k2bg es la potencia de atrape del borde de grano

y <D > el valor medio de la difusividad, definido
como un invariante del tensor difusividad!':

<D>=[D, D, D,]"? (5)
donde D, j=1,2,3, son los autovalores del tensor
difusividad en los ejes coordenados del cristal. < ¢ >
es la concentracion media de intersticiales (i) o de
vacancias (v) en el medio. Considerando esta veloci-
dad de absorcion en el medio efectivo igual al flujo
total de defectos hacia el borde de grano, queda
definida la potencia de atrape como:

ky, =JaJ.dA/<D> <c>V  (6)

donde A es el area total del borde de granoy V el
volimen del grano.

La influencia de la anisotropia del tensor de
difusividad de intersticiales y vacancias sobre el atra-
pe de los defectos, es mejor analizada en términos de
las potencias de atrape parciales (potencias de atrape
de cada cara del borde de grano) definidas como:
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kfzj'st.de/<D><c>V (7

donde Jj es el flujo de efectos que llega a las caras de
area S. cuya normal es paralela a la direccion j.
De (6) y (7) resulta:

ki, = K3+ K] +K; (8)

Para obtener J, la ecuacion (1) debe ser resuelta
numéricamente dentro de un esquema de diferencias
finitas. Una grilla tridimensional (Fig. 1) es asociada
con cada grano. Se supone, para simplicidad en el
analisis de los resultados, que los granos son
paralelepipedos, que el eje ¢ de de la celda hexagonal
es paralelo a una de las aristas del grano y que €stas
son, a su vez, paralelas al sistema de coordenadas
x,y,Z. Enestecaso el problematiene simetria ortotropica
y el calculo puede hacerse sobre 1/8 del volimen del
grano, con las condiciones de contorno c =0 impuestas
sobre las tres caras del grano y la condiciéon J = 0
impuesta sobre los tres planos de simetria ortotrépica
que dividen el volumen V (Fig. 1).

III. RESULTADOS

Para condiciones externas fijadas y para un estado
metalurgico de un dado material, la potencia de un
sumidero para el atrape de vacancias o intersticiales
resulta sélo funcion de la anisotropia de la difusion
(Dc/Da) del correspondiente defecto puntual. La
Fig. 2 muestra la dependencia de las potencias de
atrape de las diferentes caras del borde de granoconla
anisotropia Dc/Da, obtenida (para los estados meta-
larg  )apartir de los respectivos calculos numéri-
cos’. Estas curvas de las potencias de atrape pueden
serajustadas por polinomios clibicos, cuyos coeficien-
tes para las caracteristicas del material mencionadas
en la Introduccion, son:

(k2/k2,)=0.41+0.73 (Dc/Da) -
-0.16 (Dc/Da)* +0.02(Dc/ Da)? ©)
(k2 +k%,)=1.61-1.06(Dc/ Da)+

(10)

0.55(Dc/ Da)? —0.10(Dc / Da)?

El subindice ¢ (a) de k? indica la cara cuya normal
esparalela(perpendicular)aleje cdelaceldahexagonal,
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y el subindice is indica la potencia de atrape de la
correspondiente cara cuando se considera Dc = Da
(caso isétropo). El valor de k* , varia con el tamafio
dsc i grano. Para un grano de 2x10°m?, k2 =k? . =
0.5x10" m?.

Dado que la anisotropia Dc/Da varia con la tempe-
ratura, las expresiones anteriores permiten conocer, a
travésdel calculo Dcy Da para cada defecto adistintas
temperaturas, y el corresondiente cociente (Tabla 1),
las potencias de atrape a cada temperatura (Fig. 3).
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Fig. 2: Relacién potencia parcial anisotrépica/isotrépica vs.
factor de anisotropia (Dc/Da). Direccién x paralela a c.
Grano cubico. --- k* =102 m? y 10 m2,
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Fig. 3: Relacién potencia parcial anisotrépica/isotrépica vs.
temperatura, para intersticiales y vacancias migrando en
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T (K) Dc/Da interstic. | Dc/Da vacancias
330 2.93 0.647
473 237 0.610
560 2.14 0.599
673 1.93 0.589
773 1.80 0.583

TABLA L:Anisotropias para distintas temperaturas.

IV. DISCUSION Y CONCLUSIONES

El conocimiento de los valores que toman a distin-
tas temperaturas las potencias de los sumideros pre-
sentes en unmaterial irradiado, es indispensable cuan-
dosenecesitan analizar adistintas temperaturasrocesos
térmicamente activados que se producen bajo
irradiacion, como los de deformacion o transformacio-
nes de fase mencionados en la Introduccién. Estos
procesos son simulados, en general, por codigos par-
ticulares, en los que juegan un rol importante esas
otencias de atrape de los defectos extendidos. El tener
expresadas dichas potencias de atrape como una fun-
cién analitica de la anisotropia de la difusion de
vacancias e intersticiales es de fundamental importan-
cia, ya que permite que estas funciones sean introdu-
cidas directamente en el cddigo, y sus valores puedan
sercalculados dentro de éste, sinnecesidad de recurrir
alos complejosy lentos calculos numpericos mencio-
nados, una vez que se fija la temperatura de trabajo.

Las expresiones de k? de las ecuaciones (9) y (10)
si bien, por un lado, son particulares dado que los
coeficientes de los polinomios cubicos dependen del
material y del estado metaliirgico del mismo, son, por
otro, completamente generales, ya que permiten tener
e 1ta cualquier efecto que modifique la relacion
Dc/Da, y, por lo tanto, las potencias de atrape. La
deformacion elastica de los materiales, por ejemplo,
pueden sumar su efecto al de la temperatura para
modificar la anisotropia de la difusion de vacancias e
intersticiales®, y ese efecto puede asi, indirectamente,
ser introducido en los codigos mencionados.
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