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Resumen

Este artículo presenta un modelo numérico simplifi
cado para visualizar el proceso de desplazamientos 
en cascada de los átomos de un material. Esto se 
logra a través de una implementación computacional 
del potencial de Lennard-Jones y de la solución de 
las ecuaciones de movimiento mediante el algoritmo 
de Verlet. Como resultado del código desarrollado, 
es posible determinar la cantidad de átomos que se 
desplazan de sus posiciones iniciales.

Palabras clave: Daños por radiación, Potencial de 
Lennard-Jones, Dinámica Molecular, Algoritmo de 
Verlet.

Abstract

The purpose of this article is present a simplified 
model to visualize the displacement cascade process 
in the atoms of a material. This achievement can be 
accomplished through a computational modeling 
method, this method will use a computational imple
mentation of a Lennard-Jones function and the mo
tion equations solution through a Verlet Algorithm. As 
a result of the developed code, the amount of atoms 
displaced can be calculated from its initial position.

Keywords: Radiation Damage, Lennard-Jones Po
tential Function, Molecular Dynamics, Verlet Inte
gration Algorithm.
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Introducción

La interacción de radiaciones ionizantes con 
los metales, produce la degradación progresiva 
en estos materiales. El daño se producen cuando 
las partículas que viajan grandes velocidades1 
ingresan al material produciendo cambios en 
los átomos de su estructura cristalina(Schilling 
& Ullmaier, 2006). Las alteraciones a nivel cris
talográfico dependen del tipo de interacción que 
ocurra entre la partícula proyectil y los átomos 
del material; a su vez, dichas alteraciones produ
cen diferentes tipos de daño(Guernet, Bruel, Gai- 
lliard, García, & Robic, 1977).

Existen dos tipos de interacciones: La prime
ra recibe el nombre de Interacción inelástica. 
En este tipo de interacción la partícula proyectil 
viaja con la suficiente energía como para pene
trar el núcleo de uno de los átomos del material. 
Esto puede producir una reacción físico-química, 
dando lugar a un proceso de fisión o cambios 
químicos en el material (Davies & Ewart, 1971).

El segundo tipo de interacción recibe el nom
bre de Interacción elástica. En este caso la par
tícula proyectil viaja con una energía menor a la 
necesaria para penetrar el núcleo de alguno de 
átomos del material, por lo que ocurre un cho
que elástico que podría llegar a desplazar de su 
posición inicial al átomo que recibe el impacto2 
(Hudson, Dudarev, Caturla, & Sutton, 2005).

Los dos tipos de interacción producen cam
bios en la estructura cristalina del material, 
modificando sus propiedades físicas y su com
portamiento mecánico. Sin embargo los despla
zamientos de átomos de sus posiciones de red 
cristalina, son el inicio de la mayor cantidad de 
daños progresivos en los metales. Tanto así, 
que para el diseño de reactores nucleares, son 
mayormente consideradas las interacciones 
elásticas entre neutrones rápidos y átomos del

1 Para efectos de éste documento la partícula en adelante 
se denominará partícula proyectil.

2 En adelante se le denominará blanco al átomo que reci
be el primer Impacto elástico.

material irradiado (Manrique, 2005). El presen
te artículo se basa en las interacciones de este 
tipo y toma como ejemplo de explicación las 
condiciones de operación de las paredes de un 
reactor nuclear, donde el material está sometido 
a una alta radiación neutrónica. En la figura 1 se 
presenta un esquema de la Interacción elástica 
(Clément, 2010).

Figura 1. Interacción elástica entre un neutrón y 
uno de los átomos del material irradiado.

Fuente: (Clément, 2010).

1. Materiales y métodos

1.01 Definiciones teóricas iniciales

Daños por radiación en materiales

En los reactores nucleares la probabilidad 
de colisión entre neutrones rápidos y un áto
mo del material es calculada por medio de la 
ecuación 1, (Clément, 2010). Se define como el 
número de interacciones elásticas e inelásticas 
por unidad de volumen, de tal manera que:

N, = Nvg (E)ipn(E) (1)

Nv es el número de átomos que podrían ¡n- 
teractuar en la unidad de volumen, tyn(E) es el 
flujo de neutrones en el rango de energía consi
derado y o (E) o (£) es conocido cómo interac
ción en la sección transversal3, parámetro que 
describe la probabilidad de cada tipo de interac
ción (Koutsky & Kocík, 1994).

3 Traducción del concepto Interaction Cross Section
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Al considerar solamente las interacciones 
elásticas, se parte del hecho de que no ocurre 
una modificación en la estructura de los átomos 
del material, pero parte de la energía cinética del 
neutrón se transfiere al átomo impactado (Clé- 
ment, 2010). Esto se puede describir por medio 
de la ecuación 2.

Er = 4gncosz(g) ” f 1 n k (2)

Etcorresponde a la energía cinética transfe
rida al blanco, m y mTson las masa del neutrón 
y el blanco respectivamente; En es la energía 
del neutrón antes de la colisión y 0 es el ángu
lo de incidencia del neutrón, ver figura 1. Por 
otra parte, se define À como parámetro de energía 
transferida de la siguiente manera (Osetsky, Ba
con, Singh, & Wirth, 2002):

À £r
en

(3)

Dependiendo del valor de À, la energía trans
ferida genera diferentes alteraciones al material 
irradiado; para valores pequeños, el átomo im
pactado permanece en su sitio dentro del arreglo 
cristalino. Para valores de energía transferida 
entre 20-40 eV, el blanco es desplazado de su 
posición intersticial en la red cristalina. El valor 
crítico de energía para que un átomo sea retira
do de su posición recibe el nombre de Energía 
de Desplazamiento Ed, valor que puede ser to
mado de la norma ASTM E-521-96 para distin
tas aleaciones (Clément, 2010).

Desplazamientos en cascada

Si después de la colisión el blanco adquie
re una alta cantidad de energía, este podría 
desplazarse con velocidad considerable y cho
car contra los demás átomos de la red crista
lina produciendo movimiento en estos últimos. 
Este proceso recibe el nombre de Desplaza
miento en Cascada, es uno de los daños más 
recurrente en materiales sometidos a radiación 
(Manrique, 2005). En este caso, el primer átomo 
colisionado por el neutrón recibe el nombre de

PKA4. Norgett y colaboradores (Norgett, Robin
son, & Torrens, 1975) presentan la ecuación 4 
para calcular el número de átomos desplazados 
en cascada.

tfWfir = 0.8^ (4)

Asumiendo que el tipo de interacción entre el 
neutrón y el PKA es Igual al tipo de interacción 
entre el PKA y el siguiente átomo chocado, se 
podría calcular Ia energia transferida desde el 
PKA al siguiente átomo por medio de la ecuación.

Por otra parte, si la cantidad de átomos im- 
pactados por neutrones que se convierten PKA 
se multiplica por el valor la cantidad de átomos 
desplazados en cascada, se obtiene como re
sultado una magnitud del daño por radiación en 
términos de desplazamientos atómicos en el ma
terial, DPANRr Esto se puede cuantlficar acorde 
con la ecuación 5.

dpanrt pN J.0 En l-6(mT+mn} 
Ma Ed (mTmn)2 (5)

En la anterior expresión p es la masa espe
cífica del material, N corresponde al número de 
Avogadro, Mg es la masa atómica del material, o 
es la interacción en la sección transversal para 
la energía considerada, 0 es el flujo de neutro
nes y En la energía cinética del neutrón inci
dente. Se debe mencionar que la ecuación 5, 
no tiene en cuenta todo el rango de energía que 
pueden tener los neutrones incidentes. Para dar 
solución a lo anterior, Clément (Clément, 2010) 
plantea la razón de formación de desplazamien
tos de la siguiente manera:

Rd = N f£ dEn + ¿E" an(En, TMT) dT (6)

donde N es el número de átomos por unidad de 
volumen, À es el parámetro de energía transferi
da definido anteriormente en la ecuación 3.

4 Acrônimo de Primary Knocked Atom
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La segunda Integral de la anterior expresión, 
recibe el nombre de desplazamiento en la sec
ción transversal y se denota con od(En). Dicho 
valor se encuentra tabulado para distintos mate
riales en (Clément, 2010).

r AEn
crrf(£n) = I an{En,T)v(T') dT (7)

Dinámica molecular

Los modelos basados en dinámica molecu
lar permiten realizar cálculos de las trayectorias 
de los átomos contenidos en un volumen de 
control. Para esto, se considera la interacción 
entre átomos de acuerdo con el potencial inte
ratómico entre ellos.

Estos modelos han sido usados desde los 
años 60 para explicar la evolución del daño de 
materiales irradiados, dada la aparición de des
plazamientos atómicos en cascada. También, 
permiten la implementación de simulaciones 
con millones de átomos, resultando bastante 
útil para calcular el tiempo de evolución de 
desplazamientos en cascada en un caso real. 
Adicionalmente es posible obtener estimati
vos sobre el desarrollo de dislocaciones en los 
cristales de material, así como cálculos de los 
esfuerzos debido a las temperaturas (Osetsky 
et al., 2002)

A continuación se presenta la ecuación di
ferencial general de la dinámica molecular, que 
describe el movimiento de los átomos dentro de la 
red cristalina. En esta se relaciona la fuerza de 
cada partícula, con su energía cinética.

1.02 Modelo Computacional

Potencial de Lennard-Jones

La función de potencial de Lennard-Jones, 
es una de las formas más usadas para describir 
la interacción de dos átomos en la forma de po
tencial (Jónsson & Alexandersson, 2005). Esta 
se presenta en la ecuación 9.

■’W = 4£(g)”-g)‘) (9)

El primer término dentro del paréntesis de la 
ecuación 9 corresponde al potencial de repul
sión y el segundo al potencial de atracción, r 
es la distancia entre dos átomos, ees llamado 
la profundidad del potencial, ver figura 2 y a es la 
distancia mínima entre los átomos; corresponde 
a la distancia a la que los átomos empiezan a 
repelerse.

Figura 2.
Gráfica del Potencial de Lennard-Jones.

Fuente:(Elen¡us & Oppelstrup, 2006).

Dado el potencial y la separación existente 
entre un par de átomos, se puede calcular la 
fuerza de atracción o repulsión entre ellos. Esto 
se obtiene al derivar la ecuación 10 con respec
to r.

í = -T = vB,2-(7)S) O»)
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En la figura 3, se muestran las gráficas para 
el potencial de Lennard-Jones y su derivada 
para un par de partículas.

Figura 3.
Gráfica de potencial y fuerza de Lennard-Jones, 
fuente: (Manrique, 2005)

Lennard-Jones potential

L
dU(r)

(r) - 
Mr--------

r
o

distance

De manera que a partir de la 10 y con los 
valores de la masa se puede calcular la acele
ración de los átomos. Esto es de gran utilidad 
para describir las trayectorias del movimiento de 
los mismos.

Integración de las ecuaciones de 
movimiento

Los valores de las aceleraciones de los áto
mos para cada instante de tiempo, permiten ha
cer el cálculo de la velocidad y posición de los 
átomos durante su interacción. En el presente 
artículo, se hace por medio del algoritmo de Ver- 
let, expresado con las ecuaciones 11 y 12.

r(t + At) = r(t) + v(t)At + ^ci(t)At2 (11) 

v(t + At) = v(t)At + a(t)At (12)

1.03 Implementación Computacional

A continuación se describe la implementa
ción computacional realizada para el desarrollo 
de este artículo.

Problema desarrollado

En el presente trabajo se implemento un al
goritmo para simular numéricamente el proceso 
de desplazamientos en cascada de una serie de 
átomos ubicados dentro de un cubo. Se simularon 
las trayectorias de movimiento de átomos que son 
chocados por una partícula que proviene del exte
rior del cubo. En un caso Ideal, la partícula del ex
terior debería ser un neutrón. Sin embargo, en el 
presente modelo, la partícula exterior corresponde 
a un átomo de igual masa m = 1 que los átomos 
que se encuentran dentro del cubo. En la figu
ra 4, se muestran las posiciones iniciales de los 
átomos. Se muestra que estos están organizados 
de forma equidistante dentro de cubo, adlclonal- 
mente, el átomo exterior, al que se le da el nombre 
de átomo proyectil es igualmente mostrado.

En la implementación computacional de las 
velocidades Iniciales de los átomos, se considera
ron valores bajos para los átomos dentro de cubo 
y un valor alto para el átomo proyectil. Sin em
bargo, la velocidad de éste último solo se da 
en una componente (en este caso x), ya que 
de ésta forma se garantiza una velocidad recti
línea uniforme hasta antes de la colisión Inicial.

Como se habló en la sección 1.1. Dinámica 
Molecular, es posible simular el movimiento de los 
átomos por medio de la solución de la ecuación 8.

En el caso de este artículo, la interacción 
se realizó entre pares de átomos por medio de 
la función de potencial de Lennard-Jones pre
sentada en la ecuación 9, de manera que cada 
átomo interactúa con todos los demás. El cálcu
lo de cada potencial se determina sumando el 
potencial anterior, es decir, el potencial de cada 
átomo es la suma de los potenciales que resul
tan su Interacción con cada uno de los demás 
átomos, ecuación 13.
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Figura 4.
Posiciones iniciales de los átomos antes de la colisión.

Fuente: autores.

Cálculo del potencial Descripción del movimiento

Como se habló en la sección 1.1-Dinámica 
Molecular, es posible simular el movimiento de 
los átomos por medio de la solución de la ecua
ción 8.

En el caso de este artículo, la interacción 
se realizó entre pares de átomos por medio de 
la función de potencial de Lennard-Jones pre
sentada en la ecuación 9, de manera que cada 
átomo interactúa con todos los demás. El cálcu
lo de cada potencial se determina sumando el 
potencial anterior, es decir, el potencial de cada 
átomo es la suma de los potenciales que resul
tan su interacción con cada uno de los demás 
átomos, ecuación 13.

(r) = v(r) (13)

La fuerza de interacción es calculada inde
pendientemente para las direcciones X, Yy Z y.

El movimiento de los átomos se determinó 
por medio del algoritmo de Verlet presentado en 
las ecuaciones 11 y 12. La variación del tiempo 
At, se estableció como un valor muy pequeño 
(del orden de 0.000001 s). Pues como se mues
tra en la figura 2, para valores muy pequeños de 
el potencial tiende a infinito, lo que a su vez lleva 
a una fuerza y una aceleración muy grandes. El 
hecho de hacer los cálculos de posición y velo
cidad con aceleraciones muy altas, hace que 
los valores de desplazamiento sean igualmente 
altos. Esto limita la visualización de las trayecto
rias descritas por los átomos en el computador. 
Podría lograrse una mejor visualización de los 
resultados al utilizar valores de aún de menor 
orden, sin embargo el costo computacional se
ría muy alto, requiriendo un equipo de mayor 
capacidad.

Condiciones de frontera

Se situaron átomos dentro de un cubo, ver 
figura 4 con el objetivo de imitar las posiciones
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de los átomos en las celdas cristalinas de un 
metal. El cubo hace la vez de varias celdas 
cristalinas unidas formando un solo material. 
Los átomos son obligados a permanecer den
tro del cubo a pesar de sus desplazamientos, 
pues rara que un átomo pueda escapar del ma
terial al que pertenece, debe adquirir una ener
gía superior a la barrera de potencial existente 
en la superficie del material (Kishine & Ovchin
nikov, 2015).

Los cálculos realizados generalmente hacen 
que las posiciones de los átomos sean coorde
nadas por fuera del cubo para el instante (f + Af).

En el algoritmo acá implementado, fue necesario 
aplicar una subrutina que se encargara de iden
tificar los átomos que eventualmente saldrían 
del cubo y de devolverlos cerca de la pared del 
mismo. Una vez que los átomos ingresaban 
al cubo nuevamente, éstos adquirían un movi
miento contrario al inicial, es decir, se asume que 
los átomos llegan a la frontera del cubo y colisio
nan con ésta de forma perfectamente elástica.

Procedimiento de la implementación.

A continuación, en la figura 5 se presenta el 
diagrama de flujo del algoritmo implementado 
para realizar los cálculos.

Figura 5.
Diagrama de flujo del algoritmo principal implementado.

Fuente: autores
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2. Materiales y Métodos

Inicialmente se obtuvieron las gráficas de 
las figuras 6 y 7 donde se presentan el poten
cial y la fuerza tanto del modelo Implementado 
como el valor teórico para un par de partículas.

Estos resultados se obtuvieron para realizar 
una verificación de las funciones implementa
das. Una vez se obtuvieron los resultados es
perados para un par de partículas, se evaluó la 
misma implementación con un mayor número 
de átomos.

Figura 6.
Comparación entre potencial implementado y potencial teórico de Lennard-Jones para un par de átomos.

----- Potencial modelo
----- Potencial teórico

1
1
t
l
1

, 1 
. 1
I 1
ir

0,05 0,1 0,15
Distancia

0,2 0,25 0,3

Fuente: Autores

Figura 7.
Comparación entre la fuerza del algoritmo implementado y la fuerza teórica para un par de átomos.

■ — Fuerza modelo
— Fuerza teórica '|\

i\

¡l'\
l'í \\

1'
(J
11
11
11
1 1
11
1 1
1 1

1
■5i-------------- Lj-------------------------------------------- --------------------------------

0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25 0,3
Distancia

Fuente: autores.
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Para la visualización de los resultados, se 
generó un video del movimiento de los átomos 
dentro del cubo. Sin embargo para poder pre
sentar resultados en el presente documento, 
se muestran las figuras 8 y 9. En la primera, se

observa en color rojo, los átomos que no fueron 
movidos de sus posiciones iniciales y en color 
azul, los átomos que fueron desplazados por las 
colisiones en cascada.

Figura 8.
Representación de los átomos que fueron desplazados por las colisiones en cascada.

• Átomos desplazados
• Átomos no desplazados

5

Fuente: autores.

Por su parte en la figura 9, se presenta en 
forma cuadrados azules los sitios que original
mente fueron ocupados por átomos y que pos

terior a la simulación aparecen con ausencia de 
átomos, esto representa las vacancias dentro 
del material.

Figura 9.
Representación de las vacancias que se presentan en el material al final de las colisiones en cascada.

• Vacancias
• Átomos en posición inicial

5

Fuente: autores
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3. Comentarios

En las figuras 6 y 7, se puede observar la 
similitud entre las curvas teóricas y las obteni
das mediante el algoritmo acá implementado. Allí 
es posible notar algunas diferencias, ya que en 
el modelo no se obtiene los puntos suficientes 
como para que las gráficas se sobrepongan. La 
carencia de puntos se debe a que la distancia 
entre un par de átomos, es calculada con base 
a la aceleración y como se mencionó anterior
mente, para distancias muy pequeñas, los valo
res de potencial, fuerza y aceleración se vuelven 
demasiado grandes. Esto impide la aparición de 
valores cercanos a r = 0, punto donde más di
fieren las gráficas. La forma de controlar los va
lores de r, v, Fy se logra introduciendo valores 
muy pequeños de Dt en el algoritmo presentado. 
Sin embargo, aunque en el presente modelo se 
asignó un valor pequeño, es necesario que Af 
sea del orden de picosegundos.

En las gráficas 8 y 9 se observa como los 
átomos son desplazados de sus posiciones ini
ciales generando vacancias dentro del material. 
Esto implica la formación de una serie de de
fectos cristalinos que a su vez generan cambios 
en las propiedades mecánicas y en el compor
tamiento mecánico del material (Armstrong & 
Britton, 2014). Al aplicar cargas a un sólido con 
vacancias, pueden producirse dislocaciones, 
las cuales empiezan a desplazarse por dentro 
del material como resultado de las deformacio
nes a las que el sólido es sometido. Cuando las 
dislocaciones llegan a la superficie se convier
ten en microgrietas; estas dan origen a proble

mas de fatiga en el material, razón por la que se 
estudian los desplazamientos en cascada.

En términos generales los resultados presen
tados corresponden a lo esperado, pues como 
se mencionó en la sección introductoria, las in
teracciones elásticas producen desplazamientos 
atómicos en cascada en el modelo. El trabajo de
sarrollado y presentado en éste artículo pretende 
ilustrar el comportamiento de los átomos durante 
este tipo de procesos. Sin embargo, es impor
tante aclarar que los resultados acá obtenidos 
están lejos de ser un modelo aplicado a casos 
reales, pues se han hecho bastantes simplifica
ciones y suposiciones. Una de ellas es el hecho 
de que no sea un neutrón el que empieza las co
lisiones contra los átomos, sino un mismo átomo. 
Principalmente existe una diferencia sustancial 
entre las masas del neutrón y los átomos. Por lo 
tanto para obtener valores comparables con la 
realidad, haría falta aplicar una serie de procedi
mientos que pueden ocurrir en un proceso real. 
Los modelos aplicables poseen características 
tanto de colisiones elásticas como inelásticas y 
tienen en cuenta las cargas eléctricas producto 
de la descompensación que ocurre al desplazar 
un átomo de su posición original. Dichos mode
los contemplan la posibilidad de que un átomo 
que sea desplazando de su posición original, 
quede atrapado en una vacancia existente. Otra 
característica de los modelos avanzados, es la 
posibilidad de formación de moléculas entre los 
átomos desplazados y no desplazados. Esto úl
timo podría ocurrir especialmente en materiales 
aleados, lo que implica una gran cantidad de 
compuestos en su composición química.
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