
Juli 1971

Institut für Material- und Festkörperforschung

Projekt Schneller Brüter

KFK 1438

Defekterzeugungsraten und Verlagerungsquerschnitte in Metallen

und Legierungen bei Bestrahlung in Reaktoren und Beschleunigern

K. Ehrlich, D. Kaletta, W. Schneider

UNG M.B.H.



Als Manuskript vervielfältigt

Für diesen Bericht behalten wir uns alle Rechte vor

GESELLSCHAFT FüR KE RN FORSCHUNG MB. H.

KARLSRUHE



Jul i 1971

KERNFORSCHUNGS ZENTRUM KARLSRUHE

Institut für Material- und Festkörperforschung

Projekt Schneller Brüter

KFK 1438

Defekterzeugungsraten und Verlagerungsquerschnitte in MetaI len und Legierungen

bei Bestrahlung in Reaktoren und Beschleunigern

K. Ehrlich, D. Kaletta, W. Schneider

Gasellschaft für Kernforschung m.b.H., Karlsruhe





Zusammenfassung

Die Berechnung der Defekterzeugungsraten infolge elastischer Wechselwirkung

zwischen den Stoßpartnern erfolgt für Neutronen über ein Harte-Kuge I-ModeI I,
++ +

für die geladenen Tei lehen (a, C 12, Ni 58) über ein modifiziertes Inverspoten-

tial. Der untersuchte Energiebereich für die Einschußeneraie E I ieat zwischen
~ 0 ~

25 eV und 100 MeV. Referenztargets sind Nickel und stabi I isierter 4988 Stahl.

Unter de~ Annahme ausschließlicher singulärer Frenkeldefektpaar-Erzeugung folgt,

daß die Reaktoren EBR I I und DFR fast doppelt so hohe Schädigungsraten pro

Dosiseinheit hervorrufen als der SNR. Im Bereich der maximalen elastischen

Schädigung erzeugen die geladenen Tei lehen eine um mehrere Größenordnungen

höhere Defektrate als Neutronen, was zu kürzeren Bestrahlungszeiten führt. Das

Problem der Spike- und Frenkeldefektpaar-Erzeugung wird in Termen der mittleren

freien Ver' 'Jerungsweglänge und der mittleren übertragenen Energie diskutiert.

Summary

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 ch~rged particles
++ +

(a, C 12, Ni 58) with a modified invers power

potential. Results are reported for bombarding energies Eo between 25 eV and

100 MeV for nickel and stabi lized 4988 ss. With the simplified assumption that

only simple Frenkel defects (vacancy-interstitialpairs) are produced it

fol lows that the reactors EBR I land DFR have almost twice the damage rate as

obtained in SNR. In the case of ion bombardment the damage rate nearthe 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.
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Einführung

Oie elastische Wechselwirkung von Neutronen bzw. geladenen Tei lehen mit einem

Festkörper bestimmt Art und Umfang der Strahlenschädigung. Als ein charakteri

stisches Maß kann dafür der sogenannte Verlagerungs-Wirkungsquerschnitt 0'0 de

finiert werden, der die Verlagerung von einzelnen Gitteratomen durch Primärstöße

und sich daraus ergebende Stoßfolgen (Kaskaden) gleichermaßen beinhaltet.

Von technologischem wie grundlegendem Interesse ist dabei die Frage der Vergleich

barkeit verschiedener Bestrahlungsquellen im Hinblick auf ihre Oefekterzeugung

in meta I lischen Festkörpern. In den folgenden Berechnungen werden verschiedene

Reaktoren und Bestrahlungsquellen wie Zyklotron und Schwerionenbeschleuniger in

ihrer Wirksamkeit miteinander vergl ichen.

Im allgemeinen ist zur Verlagerung eines Gitteratoms in eine stab i le Zwischengitter

atom lage ei ne Verl agerungsenergie EO notwend ig, di e g.i tteran l sot rop ist. In

erster Näherung wird bei hier vorliegenden Berechnungen diese Anisotropie jedoch

nicht berücksichtigt. Oie Wahrscheinl ichkeit dafür, .daß Primärstöße mit über

tragenen Energien T > EO auftreten, ist gegeben durch

TMax
+ r

0'0 = J dc (Eo , 1)

mit En als der Energie des primär eingeschossenen Tei lehens und TM der maximal
~. l~X

übertragenen Energie. Bezieht man gleichzeitig die durch Sekundärstoßprozesse ent-

stehenden Frenkeldefekte durch einen sogenannten Vervielfältigungsfaktor vn) mit

ein, so kann man den eigentlichen Verlagerungsquerschnitt 0'0 definieren zu:

TMax

0'0 = Jv(Tldo (E ,T) (2 )
0

EO

Der Verlagerungsquerschnitt 0'0 von Legierungen setzt sich additiv aus den gewich

teten O'o's der einzelnen Legierungskomponenten zusammen (Compoundformel). Handelt

es sich - wie im Falle von Reaktorbestrahlungen - um Primärtel lehen unterschied-

I icher Energie E, so erhält man eine differentielle Erzeugungsrate dk von Frenkel

paaren nach folgendem Ausdruck

dk = 0'0(E)0(E)dE (3)

14.7.1971
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mit ~(E) dem Tei lchenstrom der Energie E. Die Erzeugungsrate k an singulären

Frenkeldefekten geht wesentlich in alle Überlegungen ein, nach denen die tat

sächlichen Übersättigungen an Leerstellen und Zwischengitteratomen errechnet

werden. Sie beeinflußt damit z.B. Keimbi Idung und Wachstum von Poren, in-pi le

Kriechen und führt zu bestrahlungsinduzierter Diffusion.

I. Harte-Kugel-Näherung für Neutronenstreuung

Bei Bestrahlung mit Neutronen kann in erster Näherung im Primärstoß mit der

sogenannten Harte-Kugel-Näherung (HKN) gerechnet werden. Das Potential wird dabei

beschrieben durch:

Ver) o
00

für r
> R

< R
R - H.K - Radius (4)

Dies hat im wesentl ichen zur Folge, daß die Streuung im Schwerpunktsystem isotrop

ist und der differentielle Wirkungsquerschnitt da eine einfache isotrope Vertei lung

funktion K(E,T) beinhaltet. Die Formul ierung des Vervielfältigungsfaktors wurde

nach Kinchin und Pease übernonmmen [11]. Sie basiert auf der HKN-Näherung

o für T < EO

für EO 2 T < 2EO

v(T) (5)

Mit dieser Formulierung wird im wesentlichen der Tatsache Rechnung getragen, daß bei

übertragenen Energien T ~ EI die Ionisation, d.h. die inelastlsche wechselwirkung

des primär angestoßenen Gitter?toms mit seinen Nachbarn überwiegt.

Die miteinander vergl ichenen Reaktorspektren (OFR, EBR I I, FR 2, SNR und BR 2) sind

im 26-Gruppensatz nach Abagjan [1] dargestel It (Fig. 1). Dabei wurden innerhalb der

einzelnen Gruppen folgende Mittelungen vorgenommen:

EO EO

Jg
d<j>(E)

Jg
a(E)dE

EU EÜ

~g
9 go =
0 EU 9 EO _ EUE -g g g g
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mit EO bzw. EU als der gewählten oberen bzw. unteren Energiegrenze innerhalb einer
g 9

Gruppe. Unter Berücksichtigung der verschiedenen Vervielfältigungsfaktoren (4) wurde

folgender Ausdruck für die integrale Erzeugungsrate K entwickelt:

(Eo EU) EIEI 0 U 1
g+ Q r L'- Z I E /E - (EoO.,-E U

g)- J~ }Z + ao -~ <l>g O"g- - ao - n 9 9,

mit ao

Die Summation A erstreckt sich über die Gruppen, deren Energie

die Gruppe, in der EI/ao = E entsprechend in zwei Untergruppen

umfaßt B alle Gruppen mit E > E,/ao•

<
E = EI/ao' wobei

aufgetei It ist. Analog

I I. Erweiterte Impuls-Näherung für Streuung mit geladenen Tei lehen

Bei Einschuß mit geladenen Tei lehen auf meta I I ische Targets wird zunächst kurz auf die

Gültigkeitskriterien für den Anwendungsbereich der klassichen Mechanik eingegangen.

Stöße zwischen Atomen werden bei quantenmechanischer Behandlung in Termen der Super

position von Wellenfunktionen der Primär- und Targetatome ausgedrückt, wobei das

Stoßgesetz durch Lösung der Wellengleichung determiniert wird. Wesentlich einfachere

Resultate erhält man jedoch durch klassische Näherungsmethoden, deren Gültigkeits-

grenzen hier kürz diskütiert werden. Die Anwendung der klassischen Mechanik setzt

voraus, daß die physikalischen Dimensionen des zu beschreibenden Systems größer als

die effektive Wellenlänge * des Zweikörpersystems ist:

* = -tl/mev

wenn m die reduzierte Masse m = M1 MZ/(Ml+MZ) und v die Geschwindigkeit der Partikel

ist. Für Zentralstöße in einem Coulombfeld ist der Stoßparameter b = Zl ZZ eZ/ERe l•
die kleinste physikalische Dimension, während für Streuprozesse in einem abge

schirmten Potential die Abschirmlänge a mit b > a die kleinste physikalische Di

mension bedeutet. ERe l• ist dabei die Relativenergie. Wird für a der übliche An

satz

(aH = Bohrscher Wasserstoffradiusj Z Kernladungszahl der Stoßparameter) gewählt,
1;2

so folgt aus der Bedingung

x > ~ (x = b/A j ~ = b/a)

für die untere Grenze der Energie Eo des Primärtei lehens Eo
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(Z2/3 +,
Mit A = M2/M1 und aus der Bedingung X » ~ und X » , als obere Grenze für Eo

2
Z'Z2- e 2

Eo « 2M, ( h )

Damit ist die Klassische Näherung innerhalb des hier untersuchten Energiebereiches
< <

25 eV = Eo = 100 MeV für die Systeme (Zl' Z2) = (2~28); (6,28); (28,28) anwendbar.

(7)mit 1 < s < '5s-'- a.
I nvss-r

V. (r )
i nv

Anstelle der harten Kugelnäherung wird für die Beschreibung der Wechselwirkung

zwischen stoßendem und gestoßenem Tei lehen ein inverses Potential der Form

2
Z,Z2- e

gewählt. Die Bestimmung der Abschirmlänge a. und des Exponenten s erfolgt semi-
, I nv

empirisch. Oie experimentelle Abschirmlänge a. ist das Prodükt aüs einem empirischen
i nv

(8)

Z,-Z2
2-e

'"V für r < 0.05c r 2
Z -Z -e, 2

(-r/a
B) '"VB = exp für 0.05 < r < 0.8r ,..; ~

(-r/am,., ) '"VBM ABMexp für 0.8 < r < 1.35"J' _

Faktor ß und der klassischen Abschirmlänge a, die gewöhnlich anstel le von a. in
I nv

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

Wechselwirkungspotentials, wobei s selbst eine Funktion des Abstands der beiden

Stoßpartner ist. Da apriori über den funktionellen Zusammenhang von sund r keine

Aussagen vorliegen, werden zunächst für verschiedene Wechselwirkungsabstände ana lyt l sctu

Potentiale vorgegeben, deren Gültigkeit für bestimmte Abstandsi nterva I le als relativ

gesichert angenommen werden kann. Anschließend werden diese Potentiale einem Fit

an das Invers-Potential unterworf8n, a~dem der funktionelle Zusammenhang von sund r

folgt. Für die Abstandseparation der bei den Stoßpartner mit den zugeordneten Potentialer

gi lt:

für r ~ 113

""mit r 13 r/D und 0 als dichtestem Abstand zweier Nachbarn.

Die Parameter für das Morse-Potential wurden aus Gleichgewichtsdaten [2] und die Kon-

stanten für das Born-Mayer-Potential aus korrigierten elastischen Konstanten
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gewonnen - ähnlich der Huntington-Seitz-Prozedur (3). Der Anschluß 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, sund a. in den Anschlußpunkten. Durch diese Rand-
Inv

bedingungen wurden die jeweiligen Anschlußpunkte und Fit-Parameter programmintern

festgelegt.

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

die diesem Anschlußradius ~ = 1.35 zugeordnete Energie unterhalb der 25 eV-Grenze [12J

liegt und damit für Verlagerungsprozesse nicht wirksam sind. Das semiempirisch

gewonnene Born-Mayer-Potential

VBM = 24.4 • exp(-r/O.23 ~) [ keV 1

wurde analytisch durch den Brinkmannschen Ansatz

Z2 2• e
2a

Br
exp(-r/aBr)

dargestellt. Für ungleiches Z der Stoßparameter im Q,..... ...... _M'::t.\/.a ...._~oP""oi ,...h
LJVIII rlUY"J1 LoJ'-J' ""'I "'tl wurde

in Ermangelung genauer Daten durch einen simplen Ansatz gewonnen:

(Z .J. Z) k (Z2
1/3

+ Z2
2/3)-1/2aSM 1 r 2 = 1· aH

wobei k1sO gewählt wurde, daß für Zl + Z2 die Abschirmlänge aSM(Zl + Z2) in die

experimentel le·Abschirmlänge aSM'Zl = Z2 = Z) übergeht.

Der Coulomb-Bereich setzt bei Energien ein, bei denen die Geschwindigkeit der

Primärtei lchen größer ais ve = e2/h ist. Figur 2 zeigt die verschiedenen PotentiaJ

verläufe, wie sie im statischen Computermodel I verwendet wurden.

Aus dem Inverspotenti al wird nach lindhard et a l . (4) der differentielle Wirkungs

querschnitt durch folgenden Ausdruck abgeleitet:

da (E, T)
2 (T IT) 1+1/5 dT/TM

(9)= (11'<1. /s)
i nv Max ax

wobei: =[ 0.5 Iir L. r <0.5 5

M1+M
2 T r <O.5s) ] l/s<1. + 0.5)/4Mmv i nv 1 Max

Zl Z2 2
s-l·e

L. = a i nvmv s

a. = ß @ a " P- . aH
(Z~/3 + z2/3)-1/2

'J 2mv
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Der unter t. bereits zitierte Kinchin und Pease Ansatz (4) für v(T), der auf der

Harten-Kugelnäherung beruht, wird hier durch faktorielle Einführung des Lindhard

faktors v.Cs ) an das Inverspotential angeglichen [5}.

Fig. 3 zeigt die Variation von v(s) mit s, die im Kinchin und Pease Modell unab-
>

hängig von s ist und 0.5 beträgt. Für s ~ 4 bricht der Lindhard-Ansatz zusammen,

da für TMax = 2ED der Wert v(2 ED) 1 nicht erreicht wird. Das benutzte Kas-

kadenmodel I vernachlässigt, wie weiter unten erläutert wird, gitterspezifische

Effekte. Der Stufencharakter der Kaskadenfunktion wird nur im oberen Energiebereich

stetig angepaßt, indem die Kaskadenwerte im Bereich der Sprungenergie EI = M,· EF/
me_· '6 (EF = Fermienergie) von dem Quotienten aus inelatischem und elastischem

Energieverlust abhängig werden. Die Berechnung von v(T) unter BerOcksichtigung

des inelastischen Stoßverlustes bis zu den unteren Energien mittels der von Lind-

hard et al. vorgeschlagenenen Integralgleichung wirdjedoch nicht vorgenommen.

Die Berechnung von GD erfolgt analog zu dem in Abschnitt I. angegebenen Formalismus

durch Einsetzen des Ausd ruckes (9) und des um \! (5) korrig i erten Kaskaden faktors (5)

in GI. (2). Die Erzeugungsrate k erhält man durch einfache Multipl ikation von 00

mit dem monoenergetischen Ionenfluß ~(Eo).

II I. Ergebnisse und Diskussion

Für verschiedene Reaktoren und Reaktorzonen sind in Tab. 1 die integrierten Neutronen

flüsse, die damit errechneten integralen Defekterzeugungsraten k und die spektrums

spezifischen mittleren Veriagerungsquerschnitte 00 eingetragen. Die Rechnungen sind

bezogen auf den stabilisierten Stahl 4988 als Referenzmaterial. Dies bedeutet, daß

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, daß - unter den erwähnten Annahmen - die Reaktoren EBR 2 und DFR pro

Dosiseinheit fast doppelt so hohe Schädigungsraten in Stählen hervorrufen als der

SNR. Allerdings bezieht sich diese Aussage ausschließlich auf den Vergleich singulärer

Verlagerungsstöße, d.h. eine Abschätzung der Clusterbi Idung ist darin nicht ent

halten. Hier sind weitere theoretische Model Irechnungen vorzunehmen. Dieses Resultat

ist insofern von Bedeutung, als die Extrapolation auftretender Bestrahlungsdefekte

im SNR zu sehr hohen Neutronendosen hin (z.B. das Phänomen der Porenbi Idung, des in

pi le Kriechens etc.) etwas entschärft wird, da den fast ausschließlich im EBR 2 und

DFR gewonnnenen Experimenten entsprechend höhere Neutronendosen im SNR zugeschrieben

werden können.
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Gleichzeitig wurde hier der Versuch unternommen, die verschiedenen Bestrahlungs

quellen, welche zur Simulation von Strahlenschäden herangezogen werden, zu ver

gleichen. In Fig. 4 sind in Abhängigkeit von der Primärenergie der eingeschossenen

Tei lehen die 00-Werte mit den entsprechenden Daten monoenergetischer Neutronen

verglichen. Als Targetmaterial ist dabei Nickel eingesetzt. Wichtigstes Ergebnis

dieser Zusammenstel lung ist, daß die hier aufgeführten Ionen im Bereich der maximalen

elastischen Schädigung einen um mehrere Größenordnungen höheren Verlagerungsquer

schnitt 00 erzeugen als Neutronen gleicher Energie Eo' Dies hat den Vorteil, daß die

selbe integrale Schädigung in entsprechend kürzeren Zeiten erreicht werden kann.

Allerdings existieren zwei entscheidende Nachtej ie: Zumindestens für schwerere Ionen

(Z > 10) ist die für Experimente bei Eo ~ 200 keV zur Verfügung stehende Eindringtiefe

vergleichsweise gering (:::: 1000 ~>. Damit können die Oberflächen als Senken wirksam

werden und Verfälschungen der KOnzentration der Strahlenschädigung ergeben. Oes-

weiteren ist die Schädigüngsrate innerhalb des Bereichs der Eindringtiefe sehr stark

ortsabhängig, man beobachtet die maximale Schädigungsrate gegen Ende der Reichweite.

Damit baut sich ein Gradient der Schädigung auf, der ebenfalls zu Ausgleichvorgängen

führen kann. Im letzteren Fa l la kann a l lar-d lnos dur-ch var l iArAnOA Ener-o le nOAr VAr-_ . _ .-._---_ .. -_ .. - ---- .. - -'-"-'-"';;;;- -_._-- -_."-'-."-- .. _.;::;-- --_. _.

kippung des Targets eine quasihomogene Vertei lung erreicht werden.

Für eine erste Abschätzung der zu erwartenden Defektstrukturen ist ein Vergleich der

beim Primärstoß übertragenen Energien instruktiv. In Abb. 5 sind die mittleren übertra

genen Energien <T> und die mittleren freien Verlagerungsweglängen

-1
A = (n • o )o 0 (n = Targetdichte),

normiert auf den dichtesten Abstand zweier Ni-Targetatome, in Abhängigkeit von der

Einschußenergie Co eingetragen. Wenn man der Einfachheit halber beim Einschuß mit

geladenen Tei lehen eine Coulomb'sche Wechselwirkung voraussetzt, dann liegt die im

Mitte I be im Pri mä rstoß übertragene Energ ie be i .( T>:::: EO• In TMa/EO' a Iso inder

Größenordnung der Verlagerungsenergie EO' Bei Beschuß mit Neutronen hingegen wächst

<T) proportional zu TM an:<T) = 1/2 Tr'A • Qualitativ kann man also erwarten,ax 'lax
daß die primären Rückstoßatome bei gleicher Einschußenergie im Falle der Neutronen-

bestrahlung wesentlich energiereicher sind. Da die Neutronen selbst wegen der großen

mittleren freien Weglänge im wesentlichen nur über primäre Stöße einwirken, würden

z.B. einer Neutronenenergie von 1 MeV mittlere Rückstoßenergien der Gitteratome von

etwa 40 keV entsprechen.
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Für die Primärwechselwirkung von Neutronen mit Targetatomen wird die Harte

Kugelnäherung (HKN) verwendet. Dies hat zur Folge, daß beim Primärstoß hohe

mittlere Energien <T> übertragen werden. Durch die hier gewählte Aufspaltung des

differentiellen Wirkungsquerschnitts da (E,T)

da (E,T) = a(E)- K(E,T) dT

in einen experimente I I vorgegebenen und innerhalb der einzelnen Energiegruppen

geglätteten a(E)-Wert und eine isotrope Vertei lungsfunktion K(T) = K(TM ) wirdax
zweifel los die Unsicherheit bei K(ET) liegen. Leibfried (6) gibt eine obere

Grenzenergie ES an, bis zu der isotropes Verhaltes beim Primärstoß innerhalb einer

20%igen Abweichung gesichert ist. Für den Fal I der Wechselwirkung von Neutronen

auf Nickel würde das einer Energie von 0.125 MeV entsprechen. Beim Übergang zu

höheren Neutronenenergien tritt eine Bevorzugung kleiner Streuwinkel bzw. kleiner

Energieübertragungen auf (7), ohne daß dadurch das Ergebnis größenordnungsmäßig

geändert wird. Eine quantitative Erfassung dieser Anisotropie bei höheren Neutronen

energien setzt allerdings quantenmechanische Rechnungen voraus. Der von Nelson [10]

gemachte Vorschlag, die Anisotropie durch einen fixierten numerischen Vorfaktor

auszugleichen, kann allerdings nur bedingt als Verbesserung gegenüber dem HKN

Model I geltend gemacht werden.

Die Isotropieannahme führt also zu überhöhten Werten der mittleren übertragenen

Energie <T> und damit - wegen des in diesem Model I gewählten Vervielfältigungs

faktors v(T) - zu überhöhten Erzeugungsraten k.

Für Simulationsversuche, bei denen geladene Ionen mit einem Energiespektrum ein

geschossen werden, welches möglichst dem Spektrum der primären Rückstoßatome bei

Beschuß mit Neutronen entspricht, erscheint es sinnvol I, das Neutronenspektrum

~(E) in ~(P) der primären Rückstoßatome zu transformieren. Damit kann das Problem

der Nachfolgeprozesse unabhängig von der Art der eingeschossenen Tei lehen auf das

Wechselwirkungspotentiai zwischen geladenen Tei lehen und Gitteratomen sowie auf

die Frage der Formulierung des Vervielfältigungsfaktors reduziert werden. Die

Diskussion wird hier der Einfachheit halber auf die Wechselwirkung von Nickel

ionen mit einem Ni cke Itarget beschränkt.

Die Zuverlässigkeit der gewählten Potentialparameter kann indirekt durch die Be

rechnung der Reichweiten und den Vergleich mit den experimentallen Daten über

prüft werden. Es zeigt sich dabei für den obigen Fall, daß für Primärenergien

<20 keV die Wahl der Born-Mayer-Parameter empfindlich das Ergebnis beeinflußt,
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falls der Potential fit an das Inverspotential für die verschiedenen Wechselwir

kungsbereiche disjunkt erfolgt. (Die BM-Konstanten sind nur bis auf einen Faktor

2 genau ermittelbar.) Wird ailerdings eine Superposition der verschiedenen

Potentiale mit anschließender Anpassung (s und r sind laufende Parameter) vorge

nommen, so ist der Einfluß der experimente I len Unsicherheiten der Born-Mayer

Kostanten weniger gravierend und Reichweitenrechnungen reproduzieren die experi

mentel I gewonnenen Reichweiten innerhalb des Faktors 1,1. Kurz angeschnitten sei

das Problem des Vervielfältigungsfaktors v(T). Dieser ist so formul iert, daß die beim

Primärstoß übertragene Energie T - entsprechend der auf HKN beruhenden klassischen

Kaskadentheorie - in Verlagerungsstöße der Energie ED aufgetei It ist, unabhängig

davon, ob das eingeschossene TeiJchen neutral oder geladen ist. Gitterspefizische

Effekte wie channeling oder die Ausbi Idung von spikes sind darin nicht berück

sichtigt. Bei der Berechnung von UD wird durch die Einführung einer Ionisations

energie EI der Antei I W(r> der primären Rückstoßenergie, welcher durch elastische

Stoßprozesse innerhalb der Kaskade umgesetzt wird, bei höheren Energien begrenzt

(Fig. 6). Eine Berücksichtigung der inelastischen Energieverluste, wie sie nach

Modellen von LSS [5] innerhalb der einzelnen Kaskaden für Nickel aussieht, gibt die

Funktion W1(T) wieder. Tatsächlich wird in dem hier vorliegenden konkreten Falle

die größere Abweichung bei höheren Rückstoßenergien (Tp > 0.1 MeV) nicht stark wirk

sam, da die Wahrscheinl ichkeit für das Auftreten dieser primären Rückstoßenergien

Schwer abschätzbar ist, inwieweit durch channeling-Effekte die Funktion W(r> ins

besondere bei hohen Energien reduziert wird. Folgt man den Berechnungen von 8eeler

und Besco (9]. die an kubisch-raumzentriertem Eisen durchgeführt wurden, so würde

bei Primärenergien E von 0.1 MeV die Effektivität für Verlagerungsstöße von dem imo
Kinchin und Pease Model I verwendeten Faktor 0.5 auf 0.2 abfallen. Allerdings liegen

diesen Berechnungen einige Argumente zugrunde, welche nicht ohne weiteres auf die

bei uns vorliegenden Verhältnisse übertragen werden können. Interessanterweise führt

das Kinchin und Pease-Kaskadenmodel I in der von uns verwendeten Form, d.h. also

einschließlich der Modifikation über die Ionisationsenergie EI und des Lindhard

Faktors v(s) zu dem gleichen Ergebnis wie die Einführung eines Faktors W(T) und des

channeling-Effektes.

Die vorliegenden Berechnungen wurden mit dem Ziel durchgeführt, Erzeugungsraten und

Verlagerungsquerschnitte für die Bi Idung singulärer Defektpaare - also sogenannte

Frenkeldefekte - zu halten. Dabei ist angenommen, daß innerhalb der Stoßkaskaden aus-
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schließlich Frenkelpaare auftreten würden - eine Annahme, die mit Sicherheit zu

überhöhten k-Werten führt. Folgt man den Vorstel lungen von Brinkmann (8), so gibt

es zwei Energiebereiche, in denen alternativ Singulärdefekte oder sogenannte

displacement spikes auftreten. Die übergangsenergieTt r liegt für Nickel-Nickel

Stoßprozesse, z.B. bei 23 keV. Dies würde in der Tat bedeuten, daß k um Größen

ordnungen kleiner sein kann. Etwas vereinfacht kann die Brinkmannsche Vorstellung

folgendermaßen dargestel It werden: Erreicht die mittlere freie Weg länge für eine

Verlagerung AD den Wert der Gitterkdnstanten des Targetmaterials, dann sind nurmehr

displacement spikes zu erwarten. Nach Abb. 5b würde dies bedeuten, daß für Ni-Ni

in dem Bereich 500 eV ~ T ~ 80 keV wegen AD~ 1 ausschließlich mit einer displacement

spike formation zu rechnen ist. Eine Erzeugung f re le r Frenkelpaare sollte somit nicht

auftreten. Inwieweit diese Aussage physikalisch noch gerechtfertigt ist, bleibt offen,

da das dem Brinkmannschen AD-Model I zugrundeliegende Konzept der mittleren freien

\'Jeglänge der statistischen Gastheorie für atomare Größenordnungen n lch r mehr wohl

definiert ist.

Aus den genannten Gründen kann der Vergleich verschiedener Bestrahlungsquellen nur

als erste Näherung betrachtet werden, da insbesondere die Frage der Bi Idung von

spikes oder alternativ von Frenkeldefekten bis heute nicht hinreichend aufgeklärt ist.

Das kann aber gleichzeitig nur heißen, daß Simulationsversuche mit Schwerionenbe-

schleunigern nur' dann direkt übertragbar sind, wenn die Primärenergien der Ionen dem

Rückstoßspektrum bei Neutronenbeschuß entsprechen. Diese Frage aber bedarf noch

weiterer Untersuchungen. Eine Betrachtung mit Mittelwerten von <:T~ ist hierzu

jedenfalls nur in erster Näherung hinreichend.
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Verzeichnis der Abbi Idungen

Fig. 1 Verschiedene Reaktorspektren in der 26-Gruppensatz-oarstel lung.

Fig. 2a Darstel lung der in den Computerrechnungen verwendeten Potentiale;

Alphas in Nickel.

Fig. 2b Darstel lung der in den Computerrechnungen verwendeten Potentiale;

Nickelionen in Nickel.

Fig. 3 Darstel lung des Lindhard-Faktors V(s) in Abhängigkeit von s.

Fig. 4 Verlagungerungsquerschnitte 00 für verschied?ne Einschußtei Ichen in

Abhängigkeit von der Primärenergie E .
o

Fig. 5a Mittlere, beim Primärstoß übertragene Energien <T> ~nd freie Verlagerungs

Weglängen Ao (normiert auf den dichtesten Abstand zweier Ni-Targetatome);

für Alphas in Nickel.

Fig. 5b Mittlere, beim Primärstoß übertragene Energien <T) und freie Verlagerungs

Weglängen Ao (normiert auf den dichtesten Abstand zweier Ni-Targetatome);

für Nickel ionen in Nickel.

Fig. 6 Für elastische Wechselwirkung zur Verfügung stehender Energieantei I

WCT) in NiCkel in Abhängigkeit von T bzw. Eo'

Tab. 1 Verlagerungsquerschnitte 0D und integrale Defekterzeugungsraten k in

Abhängigkeit von verschiedenen Reaktorspektren.



Tabe 11e 1 Mittlere Verlagerungsquerschnitte <00> und integrale Oefekterzeugungsraten k in Abhängigkeit von

verschiedenen Reaktorspektren

Reaktor

EBR 11

OFR

SNR

BR 2

FR 2

Integraler Fluß [n/cm2s]

2,1. 1015

2,5 • 10 15

6,0 • 1015

1,0 • 1015

0,7.1014

k [s-lJ

2,75 • 10-6

3,22 • 10-6

4,82 • 10-6

6,09 • 10- 7

2,42 • 10-8

[
21

<oD> .cm J

1,31 • 10-2 1

1,29. 10-2 1

8,03 • 10-22

6,09 • 10-22

3,46 • 10-22

.c00'> 1<°0 > (EBR I I )

1,00

0,98

0,61

0,54

0,26
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