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La principal causa de endurecimiento y fragilizacion de un reactdlear bajo presion es la formacion de
precipitados ricos en cobre, porque actlian como obstaculo para el méwidgdas dislocaciones. El método de
Monte Carlo cinético atomistico (AKMC) es una herramienta amnte utilizada para el estudio de para el
estudio de la difusion controlada por la microestructura y la evolucidmauimica en el envejecimiento de
aceros bajo irradiacion. Se desarrolla un novedoso método de Inteligeifatal, mediante redes neuronales
artificiales (ANN) para calcular las energias de migraaiéndefectos puntuales. Se utilizan potenciales
interatébmicos que tienen en cuenta efectos de relajacion de &rgo. rEl propdsito de este trabajo es la
aplicacion de este método para el célculo de los coeficientefudi®ulj frecuencias de salto y tiempo de vida de
clusters de Cu-vacancias y en un entorno de Fe-Ni y de Fe puro.

Palabras Claves: Fe-0.75%Ni, Inteligencia ArtifickKMC, Simulaciones Atdmicas

The formation of copper-rich precipitates under irradiation is aedgptbe among the main causes of hardening
and embrittlement of reactor pressure vessel steels during opeiaticonsequence of their acting as obstacles
to dislocation motion. Atomistic kinetic Monte Carlo (AKMC) meth@ae widespread tools to study diffusion-
controlled microestructural and microchemical evolution in alloys dutiegmal ageing under irradiation. A
novel AKMC was developed, that utilizes artificial neuronal netwdiisN) to calculate the point-defects
migration energies, talking all the long-ranged relaxation effastqredicted by a given interatomic potential,
into account. The propose of this work is the application of the methddetealculation of the diffusion
coefficients, jumps frequencies and lifetimes of Cu-vacanciesterk in Fe and in Fe-Ni environments.
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I. INTRODUCCION tiempo computacional que demand&H’. Este método
El ternario Fe-Cu-Ni es de interés en'e€quiere conocer previamente los mecanismos

aplicaciones nucleares porque se considera que ¢nt térmicamente activados que gobier.nan la evoluci}jn. d
Cu como el Ni tienen efectos importantes en I8iStema, intercambios entre vacancias y dtomosiosci
fragilizacion bajo irradiacion de los aceros qud-2S energias de activacion de los saltos de lanica
componen la vasija del readf. Los precipitados SON funuon de la configuracion _atom_|ca local, gg&d
ficos en Cu han sido claramente detectados en u#@{€rminada por el entorno quimico diferente.
amplia gama de aceros irradiados usando diferentes En este trabajo se utiliza el metodo redes
técnicas experimental@®). Dichas técnicas no han sidoneuronales artificiales AN’ acoplado al cédigo de
capaces de revelar la concentracion de vacanciksenAKMC para  modelizar la evolucion de la
precipitados, por este motivo se han desarr0||ad3|proeslt3r)uctur§1 del ternario Fe-Cu-Ni. La novedat d
modelos computacionales que describen la cinééda d métodd radica en que las barreras de energia son
microestructura y los procesos involucrados. Esf&lculadas bajo al influencia dea%\{ecmos. A su vez,
estudio es de importancia porque esta enmarcadh er'0 €S necesario calcular las energias de todosaltms
proyecto de extensién de vida Gtil de las centrald¥eviamente, sino que el ANN lo realiza segin la
nucleare?. demanda del entorno quimico local especifico da cad

Los modelos que predicen el endurecimiento og@lto. En este sistema se ha utilizado para ellcatte
los aceros de vasija versus la dosis de irradiatédren & energias del entrenamiento el metodo nielget
tener en cuenta la aparicion de precipitados y 8lastic band(NEB) y para la interaccion, potenciales
correspondiente efecto en las dislocaciones. Pgf§eratomicos de atomo embebido (EAM) obtenidos de
simular dicho fenémeno las técnicas de Monte Carlg literaturd®. EI ANN entrenado previamente se
cinético atomistico (AKMC) son herramientasdenominasynapsis(grados de libertad de ANN), con

adecuadas por el compromiso entre la fiabilidad y gicho método se calculan los coeficientes de difusi
frecuencias de salto y tiempo de vida de los daste
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CwV, CwV, y CuVs. Para cada uno se realizaron dos
simulaciones, una en un entorno quimico Fe-0.75%6Ni
la otra en Fe puro, utilizandsynapsisentrenadas FeNiCu¥ac23m
especialmente'FeCuNiVac-8nn). Este Ultimo caso se T
hizo con el fin de comparar con resultados obtenido
previamente mediante oteynapsisdel sistema Fe-Cu
(“FeCuVac-5nn”) y asi asegurar la confiabilidad de
dichos resultad&8'®.  Finalmente se analiza la
influencia que el Ni tiene en la movilidad de los
clusters.

Em predichas por ANN [eV]
=)
o

it SN ‘ , ‘ ,
II. METODO 0 02 04 06 08 1 12 14 16

Em calculadas por NEB [eV]

Entrenamiento

~ El desarrollo de ANN requiere la prOd_UCCi_én de Figura 1. Prediccion del sistema FeCuNiVac

ejemplos de barreras de energias de activacion para _ » _
diferentes saltos. Estas energias se calcularordassl  conteniendo Fe puro. El sistema se dejo evolucidear
método de nudged-elastic-band (NEB). EI ANN fu@cuerdo al esquema de AKMC. La movilidad fue
entrenado teniendo en cuenta®23 (651 atomos) estudiada a diferentes temperaturas entre 400 ¥ 700
conteniendo Cu y vacancias en un entorno de Feon el mismo procedimiento usado en un trabajo
0.75%Ni. La figura 1 muestra la calidad de laPrevid'®. Se considera que el cluster se desarma o
prediccion para dicho sistema. En el se grafican Iglesaparece cuando la distancia entre alguno de sus
resultados obtenidos mediante NEB y los prediclups pcomponentes es mayor que una distancia de quintos

ANN, con muy buen acuerdo entre ellos (Correlaciér¥ecinos. A su vez, el tiempo de vida del cluster se
0.9375). define cuando alguna de las vacancias que compginen

cluster aleja mas que dicha distancia. Del analisilas
Resultad sucesivas posiciones del centro de masa del csber
esultados distintos tiempos es posible deducir las frecuenda

Los clusters CiY,, CuVsy CwV, fueron creados de salto y los coeficientes de difusion mediante:
manera aleatoria de manera de minimizar su endegia

formacién en el centro de una caja de simulacién
(20x20x20, 1600 &tomos) que contiene Fe-Ni y ea otr
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DondeN*" es el nimero simulaciones realizadas en el £ 3]
AKMC para el mismo cluster con diferentes semillas S 2].
para la generacién de nimeros aleatorios (se aeatiz 1]
100 simulaciones en cada caso para mejorar la ol— . , . — . .

estadistica, dado que el tiempo de vida de loserkiss 16

muy corto, en algunos casos a temperaturas bajas se
hicieron 200 o 300 casosy;, _es el nimero de saltos

kT v
Figura 6. Camino Libre Medio
que el centro de masa realiza a primeros vecinos
durante el tiempo de vida del clustef, ; y R? es el efectos estan relacionados con movimiento de viasnc
cuadrado del desplazamiento del centro de masa @éle contribuyen a la frecuencia de salto pero no al
defecto. La distancia promedio de salto a primerdggeficiente de difusion, por ejemplo si una vacaise
vecinos es ~ 0.98,. Un poco menor que el valor de redintercambia varias veces con el mismo atomo no
perfecta. Las energias de migracion y los prefastorpl’oduce movimiento efectivo del cluster. La relacié

v(T)y YD(T) fueron obtenidos del grafico de Arrheniusentre ambos esta dada por:
(Figs. 2 'y 3) para diferentes temperaturas megtiant

V(T) =V,

exp-E, /kgT)

D(T) = D, exp-EZ /k,T)

®)
(4)

D(T) = f.(T)

v, (T
6

©)

donde A es la distancia de salto del cluster a primeros
vecinos y f, es el factor de correlacion.

La figura 4

Los resultadosy,, D,, E, Yy E° para los clusters muestra los distintos factores de correlacion, emeal

estudiados se muestran en la Tabla 1. Las bagas@€nNOres que uno.
. . . 16

error han sido estimadas como se explica en P&et

Se comparan los valores con los previamente olatenidr, , son estimados similarmente utilizando los gréfico
con la misma te(i{légza para los rplsmos c_luste.r,s en Wa Arrhenius (Fig.5) mediante:
entorno de Fe puro’. Las energias de migracion que
resultan de los coeficientes de difusion y las que
resultan de las frecuencias de salto en general no
coinciden, debido a los efectos de correlacionhsc

TABLA 1: PREFACTOR, D,, ENERGIA DE MIGRACON, E>

La energia de disociaciork,, y el prefactor,

Tjre (T) =T EXPEys / KgT)

m ?

(6)

PREFACTORV,, ENERGIA DE

MIGRACION, Erl;, PREFACTOR Y ENERGIA DE DISOCIACION, DE CLUSTERS1Vac EN Fe PURO
Y Fe-0.75%Ni USANDO'FeCuNiVac-8nn” SYNAPSIS.

D, [10* cnf/s] ED [ev] Vo [10°1s] | EY [eV] To[10% 5] Edis[eV]
CwV, |3.4670+1.10 | 0.7255 £0.014] 0.3999+0.02 0.7057023 | 0.9005 + 0.27 | 0.8925 + 0.014
E:FS/Z 2.1097 +1.09 | 0.7122 +0.023| 0.1720+0.06 0.66D7046 | 0.9518 + 0.16 | 0.8850 + 0.007
(CFLE/NI) 0.6463 £ 0.15 |0.6829  0.009 |0.0589 + 0.01 |0.6765 + 0.011]3.0169 + 0.83 |0.8417 + 0.012
c(:FL:\)/ 15296 +0.78 | 0.7290 +0.023] 0.0910+0.06 0.6948081 | 4.0948 +0.99 | 0.8170+0.011
(cFue\-/:“) 1.2693 + 0.64 |0.5795 + 0.023 |0.2420 + 0.06 |0.5742 + 0.011[5.0752 £ 0.75 |0.7483 + 0.005
E:Fue\)/3 1.9900 + 0.09 | 0.6044 +0.020] 0.3340 +0.43 0.5898084 | 4.5856 + 0.92 | 0.7588 + 0.009
(Fe-Ni)
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Los valoresT, y E, se reportan en la Tabla 1.

medio aumenta con el nimero de vacancias del gluste

manteniendo el nimero de elementos constante. El

El camino libre medioRZ, es la distancia total

complejo Cu\ por lo tanto contribuiria al transporte de

de movimiento del cluster desde su posicion inicigh; en los materiales irradiadbg.

hasta su posicién final, durante el tiempo de vida.

Dichos valores han sido calculados en el mismoaang
de temperatura y para los mismos clusters ya ggssri
y se muestran el la figura 6. Notar que el camibie|

IIl. CONCLUSIONES

Se utilizaron herramientas avanzadas de
célculos por modelizacién para estudiar la mowvilida
de algunos clusters de cobre-vacancia en Fe puro y
en Fe-0.75%Ni. Se cree que dichos clusters juega
un rol importante en el proceso de precipitaci¢jo ba
irradiacion de los materiales del reactor nucleas
energias de migracion de los clusters calculadas
sirven de parametros de entrada para la técnica de
Monte Carlo cinético de objetos (OKM&). ElI
método utilizado para el célculo de las energias de
migracion se basa en la aplicacién de técnicas de
inteligencia artificial donde se entrenan las redes
neuronales de manera de reproducir los valores de
energias de activacion caracteristicos de los esent
térmicamente activados que dependen del entorno
guimico local. Esta técnica es muy confiable y pose
un costo computacional menor que otras. Se
obtuvieron valores con bastante exactitud para este
sistema aunque se esperaba una mayor diferencia en
los coeficientes de difusion entre los casos de un
entorno con y sin niquel. Esto podria indicar, en
principio, que el niquel no afectaria la movilidde
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