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El uranio transforma alotrépicamente a medida qumesta la temperatura. La faséortorrombica) transformafa
(tetragonal) &4=940K. Luego de un rango relativamente reducidtedgeraturas, ésta transforma a la faélgcc)

a T=1045K, estructura estable hasta la temperaturugsién (T=1405K). En el presente trabajo se construye un
potencial modelo de muchos cuerpos del tipo EAMapsanio puro. Dicho potencial reproduce la estiddl de la
fasea a bajas temperaturas y una transformacion a &ayfastemperaturas mas altas. Se estudia la estabiliea
ambas fases con la temperatura asi como las pemfsscelasticas, expansion térmica y autodifusiérev@lia la
calidad del potencial comparando los resultadosniiids con otros extraidos de la literatura.

Palabras clave: uranio, transformacioén alotrogcéencial de muchos cuerpos, simulacién por condousa

Uranium transforms allotropically with increasingmtperature. Ther phase (orthorrombic) transforms info
(tetragonal) aT=940K. After a relatively reduced temperature ranggansforms toy (bcc) atT=1045K, which is
stable up to the melting temperatufee1405K). In the present work an EAM model poteniadleveloped for pure
uranium. The potential reproduces the stabilitythef oo phase at low temperatures and a transformatichdag
phase at higher temperatures. The stability of pbtises with temperature as well as the elastigepties, thermal
expansion and selfdiffusion is studied. The quaditthe potential is evaluated comparing the presesults with
those extracted from the literature.

Key words: uranium, allotropic transformation, mamwody potential, computer simulation.

: del uranio puro. La seccion siguiente describe las
I INTRODUCCION aproximaciones realizadas y el procedimiento de ajuste.
El uranio es un metal que sufre diferentegn la seccion Ill se reportan los resultados obtenidos
transformaciones alotrépicas a medida que aumentacuando se aplica el potencial ajustado al célculo de
temperatura. A bajas temperaturdsq40K) es estable propiedades del metal puro a través de diferentes
la fase o (struckturbericht A20). Esta fase posee técnicas computacionales. Finalmente, se presentan
estructura ortorrémbica con dos atomos por celdasn comparaciones con resultados experimentales y se
posiciones atomicas(+y,Fy,¥1/4) , expresadas en enumeran algunas conclusiones.

unidades de los vectores de red de la celda primitiva,

(@/2-b/2,0), @2p/2,0) y (0,0c) (figura 1). A e ﬁff)
.

temperaturas intermedias, y en un rango relativamente 2yb [ ] ® c@
7 v

reducido (940KJ<1045K), aparece la fas@, de z
estructura tetragonal bastante compleja. Finalmente, a
y
X

temperaturas altas y hasta el punto de fusién
(T=1405K), se presenta la fagede estructura cubica
centrada en el cuerpo (bt¢)Esta Gltima resulta de Figura 1: Estructura del la fasedJios circulos vacio

interés .tecnologlco' partlgular _en relacion a lo lenos) indican posiciones er0 y ¢ (z=¢/2).
combustibles de bajo enriquecimiento para centrales

nucleares, ya que presenta mejores propiedades

(ampollado, dilatacion térmica, resistencia a |

corrosion, etc.) que la fasd? fi. AJusTE DEL POTENCIAL
En este trabajo se desarrolla un potencial interatomiém el marco del EAM, la energia total para un sistema
del tipo ‘4tomo embebido’ o EAM (Embedded-Atomde un solo componente se expresa ¢8mo

Model) para la fase. del uranio (o bien, 4, que

reproduce varias de las caracteristicas experimentales
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EZEZV(YU)‘*ZE ©), escribirse com.op.>(x):zvnv(p(x r, ) ASI la func,ic')n
2147 i F(p) queda definida en forma paramétrica a través. de

dondeV(r;) es la energia potencial entre los pares d&" l& practica, para realizar las simulaciones, se

atomosi y j, ubicados a una distancig =|F, ~F|, y confeccmnq previamente una tabla numerica sobre la

cual puede interpolarse el valor de la fundtdédado un

valor dep.

En este esquema, el potencial de pares quedadtefini

menos de una funcion lineal epfr). Es conveniente

P =2 &ry). (2)  adoptar una forma funcional tal qé(p)=0 para la

" L , . estructura en equilibrio (es decgs1). En este caso, el
en dondep(r;) es la contribucion de la nube electronicg,gtencial de pares se dice ‘efectivo’. Reemplazdago
Tigida’ del atomg a la densidad del sitio . ec. (3) y (6) en (5) y sabiendo q&&(p) = dF/dp =
Para el potencial de pares se usa una funcionquoléi (dF/dx)/(dp/dy), la condicion para qué/(r) sea un
cubica €ubic splinesconmtramos de la forma: potencial efectivo queda expresada por:

V(r)=Zm‘,AK(Rk—f)3H(Rk-r), @ AR R 1) HR -1)]I=0. ()
k=1 k v

dondeH(r) es la funcién de HeavisidBy los puntos de Otras condiciones surgen de plantear el equilidieo
empalme Y coeficientes a determinar en el proceso deierzas y tensiones sobre la fasd as fuerzas sobre los
ajuste. Para la contribucion de la nube electrésgcasa atomos en las direcciong&sy z son nulas puesto que la

F(p)) es la energia necesaria para ubicar un afoemo
un sitio con densidad electrénipa Dicha densidad se
calcula como:

la funcién de apantallamiento de Thomas-Fermi: red posee planos de simetria perpendiculares aglich
e ™ /x X <X direcciones. Por otro lado, el equilibrio de fusrea la
) ! direccidny arroja la siguiente ecuacion:
AX) =1 (X =X)(hX" +hX+h) Xi<X<X.. (4)

(Ra—1)?
0 Y <X SAE SR S =0 ®)
k v v jov

dondex = r/a,, a, el parametro de red de equilibrio de la_a dltima suma se realiza sobre las componenies
fasea en la direcciorx (ver fig. 1), yh; y X; cantidades los vectoresy con origen en el sitio de referencia ‘0’
convenientes para limitar el rango de alcance Wacia cada uno de los atomose la capas. En esta
empalmar suavemente a cero la funogria funcién ecuacién se ha considerado que el poten#al es
de embebido puede definirse a través de la ecotp: efectivo.

_ 1 En cuanto al equilibrio de tensiones, la existedeiain
F(x) = E(x) E;nVV(x ) ) centro de inversion en la red perfecta anula
idénticamente las tensiones de corte, mientraslapie

En esta expresion, y en otras que siguen mas aelean . S .
éensmnes normales implican las tres ecuaciones:

el texto, el indicev indica las diferentes capas atémica 3
a partir de una posicion genérica en la faseéa Tabla YA (R -r,) HR -1.)Y (r&)21=0, 9)
1 reporta el nimero de atomwg y la distanciar, K v r, i :
correspondiente a cada capa en dicha estructura. dénhde o = 1, 2, 3y la Gltima suma se extiende a todos
energia totaE() puede calcularse mediante la ecuaciopys atomog de la misma capa
obtenida por Rose y col: A estas ecuaciones, se agrega una condicion adicion

~ .5 ~ QB no homogénea, que impone un valor para la enemjia d
E(X) =-E.(+a)e™; a=3/— (-1, (6) iy N

E formacion de la vacancig, :

C
donde Q es el volumen atémicoB el mdodulo de f,___l 2
volumen y E; la energia de cohesion. De la misma sz:nv[\/(rv) Fo" (1)1 (10)

forma, la densidad electrénigaen red perfecta puede donde F’=d?F/dp? evaluada para a=a
= =ay.

Tabla 1: NGmero de &tomos y distanciar, para ~ ReéémplazandoV(r) por su expresion, ec.(3), vy
cada capa en términos de los parametros de red en"€escribiendo términos se obtiene:

U-a. 2 AR (R L) HR -1)]=
ke (11)
capav | n. r =2 nQir,)F; - 2E]
2 2 \

; ; (%/b)az(dz) Las ec. (7-9) y (11) forman un sistema de seis
3 4 @/2)+(b/2)? ecuaciones en las incognitasA,. Debe destacarse que
4 4| @2)+(bl2-2yb)+(c/2)? este sistema no es lineal, puesto dug depende

5 4 a’+(2yb)*+(c/2)? implicitamente de los\, a través de la ec. (5). No
6 2 2 obstante, el sistema puede linealizarse y res@vens

7 4 | @2)°+(bl2+2yb)*+(c/2)? forma iterativa. Si se utilizan los valores de los
8 4 (/2)°+(b/2)? parametros de red que se obtienen experimentalmente

calculados por primeros principios y valores asbitrs
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para losR,, el sistema carece de solucidn<g) o no estos desplazamientos se logra a costas de lalidsihb
arroja potenciale¥(r) fisicamente aceptables6). En de la fasex frente a las arriba mencionadas.

cambio, si se eligen parametros de red tales gue la
distancias entre primeros y segundos vecinos ydas
terceros y cuartos resulten correspondientemeuntdeg
entre si (1=r,, r3=ry) y reeRers (k=1,2,...m), el
nimero de ecuaciones independientes se reducs W tre 05
el sistema tiene solucion Unica cuamae3. La igualdad

l———r

de las distancias;=r, y rz=r, conduce a las siguientes >

relaciones entre los parametros de red: ©

b_ 1 c gof —
—=—; —=2J1-2 12 < \ /

a 2y a y ( ) w \\\_'//’//

a partir de las cuales el volumen atomico queda
expresado por: 05 L s

1 L .
Q=1abc=1a%/L-2y)/2y (13) riA]

Los parametros de red elegidos para el ajuste o@rse Figura 2: Potencial de paresfectivo ajustado pa
aproximadamente el valor deQ observado U-o.
experimentalmente y calculado por primeros primmspi

Aunque no se consideraron explicitamente 0lrgSys cantidades utilizadas en el ajuste se dan Ealia
ecuaciones, durante el ajuste se puso énfasistenesb - y los valores ajustados dey A, se muestran en la

la mayor la estabilidad posible de la faskente a otras Tapla 3. Una grafica del potencial ajustado se tnaies
como la hexagonal simple, hcp, bee y fec. En paldic e |a figura 2.

resulta critico asegurar la estabilidad frente sadas

primeras, debido a que cambios pequefios en el .

parametro de req transforman la red cristalina de!ll- CALCULO DE PROPIEDADES

hexagonal simpleyEQ) a hcp (y:\/§/12). A continuacién, y con la finalidad de analizar la

Por otro lado, la vacancia exige especial atenpiesto confiabilidad del potencial en cuanto a su utiliaacen
que en general se obtienen grandes desplazamidgmtoftras aplicaciones, se compara un cierto numero de
los dos atomos vecinos de la vacancia ubicados aREPPiedades calculadas del U con resultados essaid

largo de la direcciom (ver fig. 1). La minimizacién de de la literatura. _ . _
Para describir el comportamiento elastico de ustalri

Tabla 2: Valores utilizados de la faselel uranio en el con simetria ortorrémbica frente a deformaciones
ajuste del potencial. Los parametros deagl y ¢ se arbitrarias son necesarias nueve constantes akisBn
dan en A, el volumen atémic@ en &, la energia de embargo, el potencial obtenido paraalse ajusté de
cohesi6nE, ® en eV y el médulo de volumeB en manera que reproduzca correctamente sélo el

eV/IA3©, comportamiento elastico frente a cambios de volumen
Es necesario estudiar en este aspecto las difasenci
ajustado  exp. PP entre el modelo adoptado y el metal real. Parauklc
a | 27745 2.836 2.845 las constantes elasticas de la fasse aplican pequefias
b | 60718 5.866 5.81§ distorsiones a la red en equilibrio, y se determéha
c | 49358 4935 4.996 cambio resultante en la energia total. Las corestant
y | 0.1044 0.1017 0.102p elasticas son proporcionales a los términos denslegu
Q| 20.79 20.52  20.67 orden en el desarrollo de Taylor de la energiairaién
E.| 5.773 5.773 de la distorsiéf. Los valores obtenidos se muestran en
B| 083 0846 0.83 la tabla 4, junto a valores extraidos de la litewt®. Si

bien se observan diferencias importantes, se fiewre

las  constantes elasticas  correspondientes a
Tabla 3: Valores ajustados de los puntos de empBjmedeformaciones normales; son mayores que aquellas
(en A) y coeficiented\, (en eV/K) para la funcién de correspondientes a deformaciones de c@fe como

paresV'y constantes utilizadas para la funcign Tabla 4: Constantes elasticas reproducidas por el

potencial ajustado (en eVJA También se dan

Ry 4.50 B 5 valores calculados por primeros principios (P®)

R, 435 | xa 1.75 experimentale?.

Re| 420 |x, 21

A, | -2.6217703 h, | -0.035708982 Cu Cp Caz Cas Cos Cos Ciz Cus Cag

A | 55043693 hy | 0.118645639 EAM|1.190.881.070.160.140.130.680.810.67

A | 28225308 h. | -0.100383043 PP | 1.871.372.000.940.580.750.310.030.67
Exp.|1.311.341.850.910.590.54 - - —
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predice el calculo por primeros principfdse indican A partir de las simulaciones de bajas temperatig@s,
los resultados experimentdfés calcula la expansion térmica lineal para la fase
El cambio de las propiedades del metal con Igepresentada en la figura 5. Los resultados muegtra
temperatura se estudié mediante la técnica de diadmel parametro de ret disminuye mientras que y ¢
molecular (DM). Los resultados reportados aumentan cuando aumeritaen concordancia con datos
continuacién corresponden a un sistema 851180 experimentald&®.

atomos bajo condiciones periodicas. Simulaciones 0.02 —

efectuadas con tamafios mayores arrojan resultados 7
similares.

E i
@/@ £ 0.01f
224 S
M »
c
'S € 5
g o
< 5
o]
21 :
_0.01'.|...|...|...|...|.
0 200 400 600 800
0 400 800 1200 1600 temperatura (K)
T (K) Figura 5: Dependencia de los parametros dedeed

la celda ortorrombicaa, b, ¢ del Ua con la
temperatura. Los simbolos llenos indican |
resultados del presentérabajo. Los simbolc
vacio§” vy lineas®” corresponden a resultac
experimentales.

Kpor otro lado, se estudi6 la dependencia del modelo
lumenB con la temperatura. Dicha constante elastica
% define por:

Figura 3: Volumen atomicd2 en funcion de I
temperaturd en U+.

La figura 3 muestra la variacion del volumen atdnfic
en funcion de la temperatufaen el rango €T<1400K.
Se observan dos discontinuidades alrededor de §50
1200K que corresponden a cambios de fase.
identificaciéon de dichas fases en cada rango
temperatura puede realizarse mediante la funcién

correlacién de pares. ®(r) es el nUmero de atomos g = - o9
entrer y r+Ar alrededor de un atomo de referencia,

dicha funcién se calcula como:

_~ N(r)
9 =0 411 *Ar

Notese que esta funcién tiende a la unidad cuande. r

(14)

La figura 4 muestrag(r) para tres temperaturas

arbitrarias en las que cada una de las fases closeres
estable. Las posiciones de los picos giraa T=300 y
700K corresponden a las distintas capas que rasiéta
las estructuras de las fasesy y, respectivamente. La
curva aT=1400K, con forma de sinusoide amortiguad
corresponde al liquido.

6 T T T T T

ov

(15)

dondeV es el volumen de equilibrio y la presion. El
célculo deB se lleva a cabo realizando simulaciones de
DM a distintas presiones para cada temperaturadase

A partir de la curvap vs. V a T=cte. se obtiene la
derivada de la ec. (13). La figura 6 muestra que el
médulo de volumen disminuye con la temperaturaaen |
fasea y que, en la transicion de fase.y, B, es mayor
queB,, en acuerdo con resultados experimentaies

La técnica de estatica molecular, en la que lagémer
total de un sistema coN atomos se minimiza como

&uncion de las B coordenadas atémicas, se utilizd para

calcular las energias de formacieny migracionE™ de

0.75""I T T r 1T
liquido__2400K P! g
700K v I KN
¥ (bec) = 07 ) ]
2 3 2 Tt .
300K 5 Ua X
a (ort.) §
0 ] 3 065 o Uy A
1 1 1 1 1 9 I ¢ ___><___
2 3 4 5 6 'g
distancia (A) ‘g I
Figura 4: Funcién de correlacién de papesa tre: 08 o w0 400 500 e00 7o
temperaturas tipicazorrespondientes a los ti T (K)

regimenes de la fig. 8as curvas correspondiente
700 y 1400K se han desplazado verticalmente
unidades para mayor claridad.
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la vacancia en la fage E' se define como la diferencia &tomo. Para realizar la simulacién se construye un
entre la red relajada con una vacancia y la refbgtar  cristalito de &4x4 celdas ortorrombicas. Luego, se
Para un sistema corf~4000 atomos se obtienegenera una vacancia en un sitio dado y se comianza
E'=1.36eV. Por otro ladoE™ se calcula como la mover el defecto, imponiendo condiciones periédicas
diferencia de energia entre la red relajada catefeicto El célculo se realiza haciendo estadistica sobi@ ~1
en el punto de ensilladura y la red relajada con #hyectorias, cada una con®’ saltos. El coeficiente
defecto en la posicion de equilibrio. La posiciée dde difusion se calcula como:

ensilladura se obtiene minimizando la energia en el  <r2t)> 1 Q )

hiperplano de dimensién N81 perpendicular a la D =1im ot :ﬁ2|ri(t)| /6t 17)
coordenada de reaccion. Cabe destacar que, ptasela donde t es el tiempo transcurrido, r¥t)> es el

a, existen dlferentes_ configuraciones de salto. &e e desplazamiento cuadratico medio al tierpp la suma
trabajo, hemos con3|d_erado saltos de la vacaneia h,ase efectta sobre todos los atomos del bloque de
cuartos vecinos. La figura 7 muestra una proyecciQiyniacion

(001) de la celda ortorrombica de la figura 1, &mjlie
se esquematizan los saltos propuestos, y se inthsan
energias de migracién obtenidas.

Coeficiente de difusion (nf/s)
=
o

10% | | |
15 20 25 30 35

/KT (eV?h
Figura 8: Autodifusién por etanismo de vacanci

N
o

«~—a——

Figura 7: Configuraciones de saltos consideradoa pe U q de las di . ei
U-a. Los circulos vacios (llenos) indican atomoszeh en Ua pazja} caoa ulnaf elas recciones prinepa
(z=c/2) y el cuadrado representa a la vacancia. Lc correspon lentes a la fig. 1.
numeros dentro de los circulos indican la capaguéa En el gréfico de la figura 8 se muestra la depecidete
pertenecen los atomos y el resto de los numerl componentes del tensor de difusiren funcion de
Corresponden alas energias de migraci(’)n (en eV) la inversa de la temperatura. En la literaturatexagerta
controversia con respecto a la anisotropia de la
A partir de los valores obtenidos &by E™, se estudia autodifusion medida en la fase®*'® Los valores
la autodifusion por el mecanismo de vacancias seofa calculados resultan dos 6rdenes de magnitud menores
mediante la técnica de Monte Carlo, considerandde l0s correspondientes a la observacion expetéinen
tiempos de residencia. Esta consiste en realizar NY Predicen una anisotropia muy marcada. Los vakbees
pasos en los que la vacancia ejecuta un saltoiefectDo Y Q extraidos del ajuste a un comportamiento de
por paso hacia alguna de sus Z posiciones atomicdghenius se r%portan en la tabla 5, junto con reslo
vecinas. La probabilidad®_; de que la vacancia, experimentalet’.

supuesta inicialmente en el sificse intercambie con su Tabla 5: Factores preexponencialesg y energias de
vecinoi esta dadaor: activacion Q para la autodifusion por mecanismo de

Z vacancias en -
Pjai:riﬂjlzrlﬂj (16)

= Do(m™s) | Q(eV)
siendol;_; = v; exp(E™; /kT), E"; y v; la frecuencia X 7 74x10°° 155
de saltos, la energia de migracion y la frecuedea y 1.05x10°® 1.93
intentos del salto atdmico-j, respectivamente. En z 4.0310™"° 1.54
cada paso, el salto de la vacancia se decide gelwera total | 9.14x10°° 1.55
un nimero aleatorio, tal que &r<l. Si la vacancia se exp,(14) 2x10°7 1.78
encuentra en el sitip y se cumpleR_/R,<0<RJ/R,,
donde R, :Zﬁﬂrnﬂj, la vacancia se intercambiard con

el &tomo en la posicidk. Simultdneamente, el tiempo IV-CONCLUSIONES

se incrementa en una cantiddd=1/R, (tiempo de gn comparacién con estructuras metalicas mas kil

re5|dte;PC|a p:otmedlo dte Iatyagan0|a en el $)It|d3ara la fasea del uranio posee una estructura que tiene pocas
cuantiicar €l transporte atomico se acumuian & Cal a5 En principio, tal estructura requiere wte

paso las tres c.omponelzntes.deldv?c(';orf de Szlto,mlombsquema de interaccién mas elaborado que el de los
ri.j. Una caminata aleatoria del defecto dara lug@yptenciales de muchos cuerpos utilizados en katitea
entonces a una secuencia de saltdsr;_; para cada puesto que estos Ultimos representan mejor a las

44 - ANALES AFA Vol. 19 SALTA 2007 - 44


XP2200
   44 - ANALES AFA Vol. 19                                                                                                                  SALTA 2007 - 44


estructuras compactas. Sin embargo, en el presente surfaces, and other defects in metals”, Phys. Rev B
trabajo se ha logrado desarrollar un potencialtigel 29(1984), 6443-6453; M. W. Finnis y J. E. Sinclair,
EAM que estabiliza dicha estructura frente a ottas “A simple N-body potential for transition metals”,
mayor simetria (hcp, hexagonal simple, bcc, fcetaE Philos. Mag. A50(1984), 45-55.

estabilidad pudo comprobarse a través de simulesiod - J. H. Rose, J. R. Smith, F. Guinea, J. Ferrante,
a temperaturas finitas. “Universal features of the equation of state of
Las discontinuidades registradas en la evolucidn de metals”, Phys. Rev. B9 (1984), 2963-2969.

volumen a 700K y a 1300K se corresponden con B&- El valor deE; para Ue se estimé a partir de la
transformacion de la fase(ortorrombica) a la (bcc) y diferencia Eq(U-a)-E(bcc)=0.223eV/at., calculada
con el desordenamiento de esta ultima (posibledfusi por Soéderlind [6], y el valorE(bcc)=5.55eV
del material), respectivamente. La funcién de calculado por J. E.Garcés, A. C. Marino y G.
correlacién de pares corrobora lo anterior. Bozzolo, 24' Int. Meeting on RERTR, S. C. de
El potencial reproduce el comportamiento elastieb d Bariloche, 2002.

material frente a cambios de volumen, y sOlg - P. Séderlind, “First-principles elastic and struatu
aproximadamente frente a distorsiones mas generales properties of uranium metal”, Phys. Rev. &

En acuerdo con lo observado experimentalmente, (2002), 085113.

resulta una disminucion del médulo de volunieoon 7 - P, Ravindran, L. Fast, P. A. Korzhavyi, V.

la temperatura y, en el cambio de fasey, se obtiene Johansson, J. M. Wills, O. Eriksson, “Density
B, >B,. functional theory for calculation of elastic
En cuanto a la autodifusion en la fasese analizaron properties of orthorhombic crystals: Application to

los diferentes saltos de la vacancia a primeromesc TiSiy", J. Appl. Phys84 (1998), 4891-4904.

mediante estatica molecular. Se observa que lagizca 8 - E. S. Fisher, H. J. McSkimin, “Adiabatic elastic

puede moverse rapidamente a lo largo de losaejes, moduli of single crystal alpha-uranium”, J. Appl.

mientras que a lo largo db la migracién resulta Phys.29 (1958), 1473-1484.

bastante mas lenta. La simulacion del trasporte p8r- C. S. Barrett, M. H. Mueller, R. L.

mecanismo de vacancias mediante el método de Monte Hitterman,“Crystal structure variations in alpha

Carlo cinético confirma estos resultados indicanda uranium at low temperatures”, Phys. Rel29

autodifusién muy anisotrépica. (1963), 625-629.

10 -H. H. Chiswik, A. E. Dwight, L. T. Lloyd, M. V.
Nevitt, S. T. Zegler, “Advances in the physical
metallurgy of uranium and its alloys”, Proc? 2J.

Este trabajo se realiz6 con el apoyo parcial de los N. Int. Conf on the Peaceful Uses of Atomic

proyectos PIP-5062 (CONICET) y A-C032 (UNSAM).  Energy (Naciones Unidas, Génova, Suiza, 1958).

Los autores agradecen a los Dres. V. Ramunni y.R. £l -P. E. Armstrong, D. T. Eash, J. E. Hockett, “Elasti

Pasianot por fructiferas discusiones y facilitas lo ~ moduli of alpha, beta and gamma polycrystalline

cédigos de calculo. uranium”, J. Nucl. Mated5 (1972/73), 211-216.

12 -S. J. Rothman, J. J. Hines, J. Gray Jr.,, A. L.
Harkness, “Anisotropy of self-diffusion in alpha

Agradecimientos

Referencias uranium”, J. Appl. Phys33 (1962), 2113-2116.
1- “CRC Handbook of Chemistry and Physics”, ed13 -R. Resnick, L. L. Seigle, “The self-diffusion of
D.R. Lide (79 ed., CRC Press, Cleveland, 1998). alpha-uranium”, J. Nucl. Mates.(1962) 5-11.

2- M. K. Meyer, G. L. Hofman, S. L. Hayes, C. R.14 -P. Ehrhart, P. Jung, H. Schultz , H. Ulimaier, en
Clark, T. C. Wiencek, J. L. Snelgrove, R. V. Strain  “Atomic Defects in Metals”, ed. H. Ulimaier,
y K. —H. Kim, “Low temperature irradiation Landolt-Bornstein, New Series, Group I, Vol. 25
behavior of uranium-molybdenum alloy dispersion  (Springer-Verlag, Berlin, 1991).
fuel”, J. Nucl. Mater304(2002), 221-236.

3- M. S. Daw y M. |. Baskes“Embedded-atom
method: Derivation and application to impurities,

45 - ANALES AFA Vol. 19 SALTA 2007 - 45


XP2200
   45 - ANALES AFA Vol. 19                                                                                                                  SALTA 2007 - 45




