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Zusammenfassung

Die Berechnung der Defekterzeugungsraten infolge elastischer Wechselwirkung
zwischen den StoBpartnern erfolgt fir Neutronen Uber ein Harte-Kugel-Modell,

fir die geladenen Teilchen (a, C++12, Ni*58) tber ein modifiziertes Inverspoten-
tial. Der untersuchte Energiebereich fiur die EinschuBenergie EO |iegt zwischen
25 eV und 100 MeV. Referenztargets sind Nickel und stabilisierter 4988 Stahl.
Unter der Annahme ausschlieBlicher singuldrer Frenkeldefektpaar-Erzeugung folgt,
da3 die Reaktoren EBR 1| und DFR fast doppelt so hohe Schddigungsraten pro
Dosiseinheit hervorrufen als der SNR. Im Bereich der maximalen elastischen
Schddigung erzeugen die geladenen Teilchen eine um mehrere GréBenordnungen
héhere Defektrate als Neutronen, was zu kirzeren Bestrahiungszeiten fihrt. Das
Problem der Spike- und Frenkeldefektpaar-Erzeugung wird in Termen der mittleren

freien Ver! jerungsweglé&nge und der mittleren Ubertragenen Energie diskutiert.

Summarz

Defect production rates due to nuclear interaction between bombarding and target
atom have been calculated for the case of neutron with the hard-sphere-model,

for the case of charged particles (q, C++!2, Ni'58) with a modified invers power
potential. Results are reported for bombarding energies Eo between 25 eV and

100 MeV for nickel and stabilized 4988 ss. With the simplified assumption that
only simple Frenkel defects (vacancy-interstitial-pairs) are produced it

fol lows that the reactors EBR || and DFR have almost twice the damage rate as
obtained in SNR. In the case of ion bombardment the damage rate near‘*ﬁe end of
range is several orders of magnitude larger than in the neutron case, consequently
much shorter irradiation times are required. In a closing discussion the problems
of spikes vs. Frenkeldefect production are discussed in terms of the mean free

displacement path and of the mean transferred energy.







Einfihrung

Die elastische Wechselwirkung von Neutronen bzw. geladenen Teilchen mit einem
Festkdrper bestimmt Art und Umfang der Strahlenschddigung. Als ein charakteri-
stisches MaR kann daflir der sogenannte Verlagerungs-Wirkungsquerschnitt 9y de-
finiert werden, der die Verlagerung von einzelnen Gitteratomen durch PrimdrstdfRe

und sich daraus ergebende StoBfolgen (Kaskaden) gleichermaBen beinhaltet.

Von technologischem wie grundiegendem Interesse ist dabei die Frage der Vergleich-
barkeit verschiedener Bestrahlungsquellen im Hinblick auf ihre Defekterzeugung
in metallischen Festkdrpern. In den folgenden Berechnungen werden verschiedene
Reaktoren und Bestrahliungsquellien wie Zyklotron und Schwerionenbeschleuniger in

ihrer Wirksamkeit miteinander verglichen.

Im allgemeinen ist zur Verliagerung eines Gitteratoms in eine stabile Zwischengitter-
atomliage eine Verlagerungsenergie ED notwendig, die gitteranisotrop ist. In

erster Ndherung wird bei hier vorliegenden Berechnungen diese Anisofropie jedoch
nicht beriicksichtigt. Die Wahrscheinlichkeit dafiir, daB Primdrsttfe mit iber-

tragenen Energien T > ED auftreten, ist gegeben durch

TMax
N
oy = j do (E_,T) ()
E
D

mit E_ als der Energie des primér eingeschossenen Teilchens und TMax der maximal
Ubertragenen Energie. Bezieht man gleichzeitig die durch SekunddrstoBprozesse ent-
stehenden Frenke!defekte durch einen sogenannten Vervieifditigungsfaktor v(T) mit

ein, so kann man den eigent!ichen Verlagerungsquerschnitt % definieren zu:

TMax

op = { v(T)do (E_,T) (2)
(o]

Ep

Der Verlagerungsquerschnitt o, von Legierungen setzt sich additiv aus den gewich-

[ w]

teten cD's der einzelnen Legierungskomponenten zusammen (Compoundforme!). Handel!lt

. R
es sich - wie im Falle von Re

[

ktorbestrahlungen - um Primdrteilchen unterschied-
licher Energie E, so erhdlt man eine differentielle Erzeugungsrate dk von Frenkel-

paaren nach folgendem Ausdruck
dk = oD(E)@(E)dE (3)

14.7.1971
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mit ¢(E) dem Teilchenstrom der Energie E. Die Erzeugungsrate k an singulédren
Frenkeldefekten geht wesentlich in alle Uberiegungen ein, nach denen die tat-
sdchlichen Ubers&ttigungen an Leerstellen und Zwischengitteratomen errechnet
werden. Sie beeinfluBt damit z.B. Keimbildung und Wachstum von Poren, in-pile-

Kriechen und fithrt zu bestrahlungsinduzierter Diffusion.

|. Harte-Kugel-N&herung flir Neutronenstreuung

Bei Bestrahlung mit Neutronen kann in erster Néherung im PrimdrstoB mit der
sogenannten Harte-Kuge!-N&herung (HKN) gerechnet werden. Das Potential wird dabei
beschrieben durch:

viry = 0 fgr e TR R = H.K - Radius (4)

oo < R
Dies hat im wesentlichen zur Folge, daB die Streuung im Schwerpunktsystem isotrop
ist und der differentielle Wirkungsquerschnitt do eine einfache isotrope Verteilung-
funktion k(E,T) beinhaltet. Die Formulierung des Vervielf&ltigungsfaktors wurde

nach Kinchin und Pease Ubernonmmen [11]. Sie basiert auf der HKN-Ngherung

O fir T < E

D
1 fur Ep < T < 2,
- i - | (5)
v(T) = 5E far 2E, <Tx< El
D

£

55— fir T > E

2k I

Mit dieser Formulierung wird im wesentlichen der Tatsache Rechnung getragen, daB bei
Ubertragenen Energien T E.Ei die lonisation, d.h. die inelastische Wechselwirkung

des primdr angestoBenen Gitteratoms mit seinen Nachbarn ilberwiegt.

Die miteinander verglichenen Reaktorspektren (DFR, EBR 11, FR 2, SNR und BR 2) sind
im 26-Gruppensatz nach Abagjan [1] dargestel |t (Fig. 1). Dabei wurden innerhalb der

einzelnen Gruppen folgende Mittelungen vorgenommen:

o) g©
2 ?
T, do(E) 3 o(E)dE
té E;

¢g - o v’ %9 o u
E°-E E- - E
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mit E© bzw. ES als der gewdhlten oberen bzw. unteren Energiegrenze innerhalb einer
Gruppe. Unter Beriicksichtigung der verschiedenen Vervielf&éltigungsfaktoren (4) wurde

folgender Ausdruck fir die integrale Erzeugungsrate K entwickelt:

k =Yk = 29.{ ¥ .iggiggl + i ) o [ Z_El .l EO/Eub.(EO_gU)'i"}
g "L %% T2 ao "4 %9 %9 L 275 tIn Bolkg *(Rahg)
4M M
mit a = ———1-—2———2— (6)
(M1+M2)

Die Summation A erstreckt sich iUber die Gruppen, deren Energie E : El/ao’ wobei
die Gruppe, in der El/ao = E entsprechend in zwei Untergruppen aufgeteilt ist. Analog

umfalt B-alle Gruppen mit E > El/ao.

1. Erweiterte Impuls-Nsherung fiir Streuung mit geladenen Tel Ichen

Bei EinschuB mit geladenen Teilchen auf metallische Targets wird zundchst kurz auf die
Gultigkeitskriterien flir den Anwendungsbereich der klassichen Mechanik eingegangen.
StdBe zwischen Atomen werden bei quantenmechanischer Behandlung in Termen der Super-
position von Wellenfunktionen der Primdr- und Targetatome ausgedriickt, wobei das
StoBgesetz durch Losung der Wellengleichung determiniert wird. Wesentlich einfachere
Resultate erh&!t+ man jedoch durch klassische N&herungsmethoden, dereﬁ Glltigkeits—
grenzen hier kurz diskutiert werden. Die Anwendung der klassischen Mechanik setzt
voraus, daB die physikalischen Dimensionen des zu beschreibenden Systems griofer als

die effektive Wellenlédnge % des Zweikdrpersystems ist:
x = h/mev

wenn m die reduzierte Masse m = M1 MZ/(M1+M2) und v die Geschwindigkeit derZParfikel
ist. Fiir ZentralstdBe in einem Coulombfeld ist der StoBparameter b = 2122 e /ERel.
die kieinste physikalische Dimension, wdhrend fiur Streuprozesse in einem abge-
schirmten Potential die Abschirmldnge a mit b > a die kleinste physikalische Di-

mension bedeutet. ER ist dabei die Relativenergie. Wird fur a der Ubliche An-

el.
satz

_ . (72/3 2/3.,-1/2
a = a, (Z1 + Z2 )
(aH = Bohrgcher Wasserstoffradius; 212 Kernladungszah! der StoBparameter) gewdhlit,
so folgt aus der Bedingung '

X > £ (x =b/x; & =b/a)

fur die untere Grenze der Energie Ec des Primdrteilchens EQ



h 2 ,1+A .2 1 2/3  _2/3
EO»> ( a—H-) ( A ) 7{\?— (21 + 22 )

Mit A = MZ/Ml und aus der Bedingung x >> £ und x >> 1 als obere Grenze fir E,

242y ¢ 2
E, << 2M, (—F—)

1 h

Damit ist die kiassische Ndherung innerhalb des hier untersuchten Energiebereiches

25 eV = Eo < 100 MeV flur die Systeme (21, 22) = (2,28); (6,28); (28,28) anwendbar.

Anstelle der harten Kugelngherung wird fiir die Beschreibung der Wechselwirkung
zwischen stoBendem und gestoRenem Teilchen ein inverses Potential der Form

214yt e’ s-1 '
V. (r) = —f5—— ¢ a> ' . mit1<s <15 (7
inv S'Fb inv -

gewdh!t. Die Bestimmung der Abschirmi&nge 3 v und des Exponenten s erfolgt semi-

;rmlﬁr‘nr\ =
trmaai

mn HU Uinv

Faktor B und der klassischen Abschirmlénge a, die gewshnlich anstelle von LTy in

diesem Ansatz verwendet wird. Die GroBe des s-Exponenten bestimmt die Form des

erimentelie Absch

empirisch. Die exper ist d

Wechseliwirkungspotentials, wobei s selbst eine Funktion des Abstands der beiden
StoBpartner ist. Da a priori Uber den funktionellen Zusammenhang von s und r keine
Aussagen vorliegen, werden zundchst flir verschiedene Wechselwirkungsabsténde analytischi
Potentiale vorgegeben, deren Giiltigkeit fiir bestimmte Abstandsintervalle als relativ
gesichert angenommen werden kann. Anschiiefend werden diese Potentiale einem Fit

an das Invers-Potential unterworfen, aws dem der funktionelle Zusammenhang von s und r
folgt. Fir die Abstandseparation der beiden StoBpartner mit den zugeordneten Potentialer
gilt:

2

2,7, se
v L2 gur¥<0.05
c o,

Z]-Zz'e "
Vg = ——F=—— exp (-r/ag) fir 0.05 <r £0.8 (8)

e 'b
Vay = Agy exP (—r/aBM) fir 0.8 < r < 1.35
- - - Al - ! f"~=f§

Vio Ao &% ¢ r/aMo) AM° exp ( r/aMo) ur r v

mit ¥ = /3 r/D und D als dichtestem Abstand zweier Nachbarn.

Die Parameter fir das Morse-Potential wurden aus Gleichgewichtsdaten [Z] und die kon-

stanten flir das Born-Mayer-Potential aus korrigierten elastischen Konstanten
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gewonnen - &hnlich der Huntington-Seitz-Prozedur [3). Der AnschiuB der Potentiale
untereinander und ihr gleichzeitiger Fit an das Inverspotential unterlag den
Forderungen der Stetigkeit der Potentiale und der Stetigkeit ihrer Ableitungen

sowie der Stetigkeit von r, s und 3 hy in den AnschluBpunkten. Durch diese Rand-
bedingungen wurden die jeweiligen AnschluBpunkte und Fit-Parameter programmintern
festgelegt.

in den hier beschriebenen Rechnungen geht das Morse-Potential nicht mehr ein, da

die diesem AnschluBradius r = 1.35 zugeordnete Energie unterhaib der 25 eV-Grenze [12}
liegt und damit flr Verlagerungsprozesse nicht wirksam sind. Das semiempirisch
gewonnene Born-Mayer-Potential

Vgy = 24.4 * exp(-r/0.23 R) [ kev ]

wurde analytisch durch den Brinkmannschen Ansatz

2 2
V, (r) = Z_e exp(-r/ag, )
Br 23 Br
Br
dargesteiit. Flr ungleiches Z der StoBparameter im Born-Mayer-Bereich wurde 2oy

c
in Ermangelung genauer Daten durch einen simplen Ansatz gewonnen:

4 22) - Ky 3 (22/3 . Z2/3)-1/2

(Z y 4 2

=TV A

wobei k,s0 gewdh!t wurde, daB fur Z1 > 22 die Abschirmlénge aBM(Zl - ZZ) in die

experimentelie "Abschirmlénge aBM(Zl = 22 = Z) Ubergeht.

Der Coulomb-Bereich setzt bei Energien ein, bei denen die Geschwindigkeit der
Primdrteilchen gréfer ais Ve = ez/h ist. Figur 2 zeigt die verschiedenen Potential-

verldufe, wie sie im statischen Computermodel! verwendet wurden.

Aus dem Inverspotential wird nach Lindhard et al. (4) der differentielle Wirkungs-

querschnitt durch folgenden Ausdruck abgeleitet:

_ 2 1+1/s
do (E,T) = (maf /s) (T, /T) dT/ Ty (9)
‘ MMy /s
wobei: o =[0.5 /L, T(0.5s+ °°5’/74‘W" Tyax T €0-58) ]
2
L . 2122 e a?;}/
inv T
e . (223, 232

“inv ' % 4 2
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Der unter |. bereits zitierte Kinchin und Pease Ansatz (4) fiir v(T), der auf der
Harten-Kugelndherung beruht, wird hier durch faktorieile Einfiihrung des Lindhard-

faktors v(s) an das Inverspotential angeglichen [51.

Fig. 3 zeigt die Variation von v(s) mit s, die im Kinchin und Pease Modell unab-
hédngig von s ist und 0.5 betrdgt. Fir s R4 bricht der Lindhard-Ansatz zusammen,

da fir TMax = 2En der Wert v(ZED) = 1 nicht erreicht wird. Das benutzte Kas-
kadenmodel | vernachldssigt, wie weiter unten erldutert wird, gitterspezifische
Effekte. Der Stufencharakfer der Kaskadenfunktion wird nur im oberen Energiebereich
stetig angepaBt, indem die Kaskadenwerte im Bereich der Sprungenergie E' = M]' EF/
m, - 16 (EF z Fermienergie) von dem Quotienten aus inelatischem und eiastischem
Energieverlust abhi&ngig werden. Die Berechnung von v(T) unter Berlicksichtigung

des inelastischen StoBverlustes bis zu den unteren Energien mittels der von Lind-
ard et al. vorgeschlagenenen integraligleichung wirdjedoch nicht vorgenommen.

Die Berechnung von 9% erfolgt analog zu dem in Abschnitt i. angegebenen Formalismus
durch Einsetzen des Ausdruckes (9) und des um v(s) korrigierten Kaskadenfaktors (5}
in Gl. (2). Die Erzeugungsrate k erh&lt man durch einfache Multiplikation von 9y

mit dem monoenergetischen lonenfluB ¢(EO).

. _Ergebnisse und Diskussion

Fur verschiedene Reaktoren und Reakforzoﬁen sind in Tab. 1 die infegr}erfén Neutronen-
flisse, die damit errechneten integralen Defekterzeugungsraten k und die spektrums-
spezifischen mittleren Veriagerungsquerschnitte % eingetragen. Die Rechnungen sind
bezogen auf den stabilisierten Stahl 4988 als Referenzmaterial. Dies bedeutet, daB

die elastischen Wechselwirkungsquerschnitte o(E) der einzelnen 3 dominanten Kom-
ponenten Eisen, Chrom und Nickel entsprechend der Zusammensetzung innerhalb der
einzelnen Energiegruppen gemittelt wurden. Die Rechnungen sind dahingehend zu inter-
pretieren, daB - unter den erwdhnten Annahmen - die Reaktoren EBR 2 und DFR pro
Dosiseinheit fast doppelt so hohe Schddigungsraten in Stdhlen hervorrufen als der

SNR. Allerdings bezieht sich diese Aussage ausschlieBlich auf den Vergleich singulérer
VertagerungsstdBe, d.h. eine Abschdtzung der Clusterbildung ist darin nicht ent=-
halten. Hier sind weitere theoretische Modellrechnungen vorzunehmen. Dieses Resultat

ist insofern von Bedeutung, als die Extrapolation auftretender Bestrahlungsdefekte

im SNR zu sehr hohen Neutronendosen hin (z.B. das Ph&nomen der Porenbildung, des in-
pile Kriechens etc.) etwas entscharft wird, da den fast ausschlieBlich im EBR 2 und

DFR gewonnnenen Experimenten entsprechend hdhere Neutronendosen im SNR zugeschrieben

werden kOnnen.
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Gleichzeitig wurde hier der Versuch unternommen, die verschiedenen Bestrahlungs-
quellen, welche zur Simulation von Strahlensch&den herangezogen werden, zu ver-
gleichen. In Fig. 4 sind in Abh&ngigkeit von der Primdrenergie der eingeschossenen
Teilchen die oD-Werfe mit den entsprechenden Daten monoenergetischer Neutronen
verglichen. Als Targetmaterial ist dabei Nickel eingesetzt. Wichtigstes Ergebnis
dieser Zusammenstellung ist, daB die hier aufgefihrten lonen im Bereich der maximalen
elastischen Schddigung einen um mehrere GrdBenordnungen hdheren Verlagerungsquer-
schnitt 9

selbe integrale Sch&digung in entsprechend kiirzeren Zeiten erreicht werden kann.

erzeugen als Neutronen gleicher Energie Eo’ Dies hat den Vorteil, daBl die-

Allerdings existieren zwei entscheidende Nachtelle: Zumindestens flr schwerere lonen
(Z > 10) ist die flir Experimente bei Eo v 200 keV zur Verfigung stehende Eindringtiefe
vergleichsweise gering (= 1000 R). Damit kdnnen die Oberfldchen als Senken wirksam
werden und Verfdlschungen der Konzentration der Strahlenschédigung ergeben. Des-
weiteren ist die Schadigungsrate i
ortsabhdngig, man beobachtet die maximale Schddigungsrate gegen Ende der Reichweite.
Damit baut sich ein Gradient der Schddigung auf, der ebenfalls zu Ausgleichvorgdngen
fihren kann. Im letzteren Falle kann allerdings durch variierende Energie oder Ver-

Kippung des Targets eine quasihomogene Verteilung erreicht werden.

Fiir eine erste Abschdtzung der zu erwartenden Defektstrukturen ist ein Vergleich der
beim Primdrstol Ubertragenen Energien instruktiv. In Abb. 5 sind die mittleren Ubertra-

genen Energien <T> und die mittieren freien Verlagerungswegl&ngen

Ap = (n e ch)—1 (n = Targetdichte),

normiert auf den dichtesten Abstand zweier Ni-Targetatome, in Abhéngigkeit von der
EinschuBenergie E, eingetragen. Wenn man der Einfachheit halber beim Einschul mit
geladenen Teilchen eine Coulomb'sche Wechselwirkung voraussetzt, dann liegt die im
Mittel beim PrimdrstoB libertragene Energie bei T} = ED * In TMax/ED’ also in der
GroRenordnung der Verlagerungsenergie ED. Bei BeschuB mit Neutronen hingegen wdchst
< T proportional zu TMax an:<T) = 1/2 TMax' Qualitativ kann man also erwarten,

daR die primdren RickstoBatome bei gleicher EinschuBenergie im Falle der Neutronen-
bestrahlung wesentlich energiereichér sind. Da die Neutronen selbst wegen der grofen
mittleren freien Wegl&nge im wesentlichen nur Uber primdre $5t6Be einwirken, wiirden
z.B. einer Neutronenenergie von 1 MeV mittlere RickstoBenergien der Gitteratome von

etwa 40 keV entsprechen,
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Fir die Primdrwechselwirkung von Neutronen mit Targetatomen wird die Harte-
Kuge Indherung (HKN) verwendet. Dies hat zur Folge, daR beim Prim&rstof hohe
mittiere Energien <T> Ubertragen werden. Durch die hier gewdhlte Aufspaltung des

differentiellen Wirkungsquerschnitts do (E,T)
do (E,T) = o(E)e k(E,T) dT

in einen experimentell vorgegebenen und innerhalb der einzelnen Energiegruppen
gegféf?efen o(E)-Wert und eine isotrope Verteilungsfunktion «(T) = K(TMax) wird
zweifellos die Unsicherheit bei x(ET) liegen. Leibfried (6) gibt eine obere
Grenzenergie ES an, bis zu der isotropes Verhaltes beim Primdrstof3 innerhalb einer
20%igen Abweichung gesichert ist. Fiir den Fall der Wechselwirkung von Neutronen
auf Nickel wirde das einer Energie von 0.125 MeV entsprechen. Beim Ubergang zu
h8heren Neutronenenergien tritt eine Bevorzugung kleiner Streuwinkel bzw. kléiner
Energielibertragungen auf (7), ohne daB dadurch das Ergebnis gréBenordnungsmdBig
gedndert wird. Eine quantitative Erfassung dieser Anisotropie bei h&heren Neutronen-
energien setzt alierdings quantenmechanische Rechnungen voraus. Der von Nelson [1OJ
ag, die Anisotropie durch einen fixierten numerischen Vorfaktor
auszugleichen, kann altferdings nur bedingt als Verbesserung gegeniiber dem HKN-

Model! geltend gemacht werden.

Die lIsotropieannahme fiihrt also zu Uberhbdhten Werten der mittleren lbertragenen
Energie <T> und damit - wegen des in diesem Model| gewdhlten Vervielféaltigungs-

faktors w(T) - zu Uberhdhten Erzeugungsraten k.

Fur Simulationsversuche, bei denen geladene lonen mit einem Energiespektrum ein-
geschossen werden, welches mdglichst dem Spektrum der primdren RickstoBatome bei
BeschuB mit Neutronen entspricht, erscheint es sinnvoll, das Neutronenspektrum
¢{E) in ¢(P) der primdren RuckstoBatome zu transformieren. Damit kann das Problem
der Nachfolgeprozesse unabhdngig von der Art der eingeschossenen Teilchen auf das
Wechselwirkungspotential zwischen geladenen Teilchen und Gitteratomen sowie auf
die Frage der Formulierung des Vervielfdltigungsfaktors reduziert werden. Die
Diskussion wird hier der Einfachheit halber auf die Wechselwirkung von Nickel=

ionen mit einem Nickeltarget beschrénkt.

Die Zuveriégssigkeit der gewdhlten Potentialparameter kann indirekt durch die Be-
rechnung der Reichweiten und den Vergleich mit den experimentallen Daten Uber-
priift werden. Es zeigt sich dabei fur den obigen Fall, daB fir Prim8renergien

<20 keV die Wah! der Born-Mayer-Parameter empfindlich das Ergebnis beeinfluft,
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falls der Potentialfit an das Inverspotential fiir die verschiedenen Wechselwir-
kungsbereiche disjunkt erfolgt. (Die BM-Konstanten sind nur bis auf einen Faktor

2 genau ermittelbar.) Wird allerdings eine Superposition der verschiedenen
Potentiale mit anschlieBender Anpassung (s und r sind laufende Parameter) vorge-
nommen, so ist der EinfluB der experimentellen Unsicherheiten der Born-Mayer-
Kostanten weniger gravierend und Reichweitenrechnungen reproduzieren die experi-
mentel! gewonnenen Reichweiten innerhalb des Faktors 1,1. Kurz angeschnitten sei

das Problem des Vervielf&ltigungsfaktors v(T). Dieser ist so formuliert, daB die beim
Primdrsto3 Ubertragene Energie T - entsprechend der auf HKN beruhenden klassischen
Kaskadentheorie - in VerlagerungssttBe der Energie ED aufgeteilt ist, unabhdngig
davon, ob das eingeschossene Teilchen neutral oder geladen ist. Gitterspefizische
Effekte wie channeling oder die Ausbildung von spikes sind darin nicht berﬁék—
sichtigt. Bei der Berechnung von 9 wird durch die Einflihrung einer lonisations-
energie E‘ der Anteil W(T) der primdren RiickstoBenergie, welcher durch elastische
StoBprozesse innerhalb der Kaskade umgesetzt wird, bei hoheren Energien begrenzt
(Fig. 6). Eine Beriucksichtigung der inelastischen Energieverluste, wie sie nach
Modellen von LSS [5) innerhaib der einzelnen Kaskaden fir Nibkel aussieht, gibt die
Funktion WI(T) wieder. Tatsdchlich wird in dem hier vorliegenden konkreten Falle

die groBere Abweichung bei hdheren RiickstoBenergien (TP > 0.1 MeV) nicht stark wirk-
sam, da die Wahrscheinlichkeit flir das Auffreten dieser primdren RilckstoRenergien

klein ist.

Schwer absch&tzbar ist, inwieweit durch channeling~Effekte die Funktion W(T) ins-
besondere bei hohen Energien reduziert wird. Folgt man den Berechnungen von Beeler
und Besco £9J, die an kubisch-raumzentriertem Eisen durchgefiihrt wurden, so wiirde
bei Primdrenergien Eo von 0.1 MeV die Effektivitat flir VerlagerungssttBe von dem im
Kinchin und Pease Mode!ll verwendeten Faktor 0.5 auf 0.2 abfallen. Allerdings liegen
diesen Berechnungen einige Argumente zugrunde, welche nicht ohne weiteres auf die
bei uns vorliegenden Verhdltnisse Ubertragen werden kdnnen. Interessanterweise fihrt
das Kinchin und Pease-Kaskadenmode!l! in der von uns verwendeten Form, d.h. also
einschlieBlich der Modifikation Uber die lonisationsenergie El und des Lindhard-
Faktors v(s) zu dem gleichen Ergebnis wie die Einfllhrung eines Faktors W(T) und des

channeling-Effektes.

Die vorliegenden Berechnungen wurden mit dem Ziel durchgeflhrt, Erzeugungsraten und
Verlagerungsquerschnitte fir die Bildung singuldrer Defektpaare - also sogenannte

Frenkeldefekte - zu halten. Dabei ist angenommen, daB innerhalb der StoRkaskaden aus-
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schiieBlich Frenkelpaare auftreten wiirden - eine Annahme, die mit Sicherheit zu
tberhdhten k-Werten fiihrt. Folgt man den Vorstellungen von Brinkmann (8), so gibt
es zwei Energiebereiche, in denen alternativ Singul&rdefekte oder sogenannte

displacement spikes auftreten. Die UbergangsenergieT liegt fur Nickel-Nickel-

StoBprozesse, z.B. bei 23 keV. Dies wilirde in der TaTTgedeufen, dafl k um GrdBen-
ordnungen kleiner sein kann. Etwas vereinfacht kann die Brinkmannsche Vorstellung
folgendermaBen dargestel it werden: Erreicht die miftlere freie Weglénge fir eine
Verlagerung AD den Wert der Gitterkonstanten des Targetmaterials, dann sind nurmehr
displacement spikes zu erwarten. Nach Abb., 5b wiirde dies bedeuten, daB flir Ni-Ni

in dem Bereich 500 eV < T < 80 keV wegen Ay

spike formation zu rechnen ist. Eine Erzeugung freier Frenkelpaare sollte somit nicht

< 1 ausschlieBlich mit einer displacement

auftreten. Inwieweit diese Aussage physikalisch noch gerechtfertigt ist, bleibt offen,
da das dem Brinkmannschen AD—Modeli zugrundeliegende Konzept der mittleren freien
Weglénge der statistischen Gastheorie flir atomare GréBenordnungen nicht mehr wohl

definiert ist.

Aus den genannten Griinden kann der Vergleich verschiedener Bestrahlungsquelien nur
als erste Ngherung betrachtet werden, da insbesondere die Frage der Bildung von

spikes oder alternativ von Frenkeldefekten bis heute nicht hinreichend aufgekl&rt ist.
Das kann aber gleichzeitig nur heiBen, daB Simulationsversuche mit Schwerionenbe-
schleunigern nur dann direkt Ubertragbar sind, wenn die Primdrenergien
RickstoBspektrum bei Neutronenbeschuf entsprechen. Diese Frage aber bedarf noch
weiterer Untersuchungen. Eine Betrachtung mit Mittelwerten von <T2 ist hierzu

Jedenfalls nur in erster Ndherung hinreichend.
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Tabelle 1 Mittlere Verlagerungsquerschnitte <'UD> und integrale Defekterzeugungsraten k in Abh&dngigkeit von

verschiedenen Reaktorspektren

Reaktor integraler FluB [n/cmzs] k [:5_1] <oy [cmzj <0y > /<o > (EBR 11)
EBR |1 2,1+ 107 2,75 + 10°® BRI 10721 1,00
DFR 2,5 « 10" 3,22 + 1070 1,29 « 1072! 0,98
SNR 6,0 » 10'? 4,82 + 10°° 8,03 « 10722 0,61
BR 2 1,0 - 10" 6,00 - 107/ 6,00 » 10722 0,54
FR 2 0,7 - 10'4 2,42 « 1078 3,46 + 10722 0,26
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