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Introducao TARDISS

Nanoparticulas (NPs) apresentam um alta razio entre sua area de

superficie e seu volume, por isso apresentam diversas propriedades A versao original do TRIM so
diferentes do material massivo (bulk). Elas tém inumeras aplicacdes  Peérmite  simular  sistemas de
tecnolégicas, portanto sdo muito importantes no mundo moderno. ~ Multicamadas  com interfaces

Pode-se criar NPs através de implantagdo idnica (supersaturando  Planas. Portanto, visando estudar
uma matriz-alvo) seguida de tratamentos térmicos. Tal procedimento ~ NPS, exigiu-se modificagoes no
permite controlar o tamanho médio das NPs criadas, mas nido a  Programa. Agora e possivel estudar
dispersdo de tamanhos [1,2]. Para controlar esta dispersdo foi NPs embebidas em matrizes de
proposta a utilizacdo da irradiacio de um feixe de alta energia [1], COomposicao ABz. Na imagem a
atuando como uma forca de oposicdo aos processos termodinamicos ~ diréita temos duas representacoes ‘ ‘
de nucleacdo e difusdo estimulados pelos tratamentos térmicos, de possiveis simulagdes: a primeira SO, SIO, SIO,
tendendo a diminuir o tamanho das NPs. Esta evaporacdo das NPs € utllizando o TRIM e a segunda

ocorre devido a recombinacdo incompleta dos defeitos gerados pelos €M a TARDISS.
processos balisticos envolvidos na interagcao com o feixe (esquema

abaixo). Resultados

(a) (b) & (c)
X % g (a),(b) Esquema de , _ .
Tz dissolugdo de uma NP Vemos, abaixo, o resultado experimental (a esquerda) de uma NP de
sob a influéncia de Pb embebida em SiO: irradiada com Au (4 MeV) e seu alongamento na

o v irradiacao : ~ e e g s : A C , : ~ .

& & (c) Subsequente direcdo de incidéncia do feixe. A direita ha a simulacdo deste sistema
; formagao de NPs (utilizando a TARDISS), onde ha indicios da deformacao da NP irradiada.

ﬁ .o o satélites [1]
&9 S - Intersticiais de Pb projetados
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Para estudar as cascatas de colisdbes geradas pela irradiacao,
aprimoramos um conhecido programa computacional de simulacao
dos efeitos de uma irradiacao em um alvo, o TRIM (Transport of lons .
in Matter). Com nossa modicacao, € possivel simular um alvo esférico,
assim podemos estudar como as colisoes balisticas do feixe de ions o i SR
interagem com a nanoparticula; uma simulacao que até hoje nao | SN
podia ser feita. Chamamos este programa de TARDISS (TRIM e .
Adaptation to Record the Damage in an Irradiated Spherical Structure,
em portugués: Adaptacao do TRIM para gravar os danos de uma Ao lado vemos uma comparacao
estrutura esférica irradiada). Comparamos nossos resultados com entre o TRIM e a TARDISS, que
estudos experimentais equivalentes [2]. mostra a porcentagem de '
intersticiais ejetados do filme e da
NP (para cada simulacao

0 PrOgrama TRIM respectiva). O A representa a

espessura do filme ou raio da NP. O

O TRIM calcula as cascatas de colisdo e os defeitos que elas  numero de intersticiais fora da NP
geram na matriz, mapeando vacancias, substituicdes e intersticiais de ~ cresce ~120% mais rapido do que
cada atomo que se moveu. O programa utiliza os métodos de fora do fiime (com a diminuigdo de -
Aproximacao de Colisao Binaria (BCA) e Monte Carlo para realizar as seus tamanhos). 1/a (R
simulacoes.
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| perfil de soluto adicionado a matriz
devido a irradiacao, ou seja, a
concentracao de intersticiais fora da

Diagrama do modelo BCA.
Conhecendo os parametros

01

iniciais e o potencial X
interatomico, pﬁde-se definir —( )— 0 £ v NP e comparar os resultados para
todos os parametros finais DI % 00l Interface | simulag(")es com ') TRIM e
da coliséo. § 1 comamatriz

TARDISS. Para o grafico ao lado os
dados obtidos da TARDISS foram
: re-escalonados para podermos
m  ww  ww  ww | me comparar melhor o perfil de

Profundidade (A)
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Nas simulagbes a interacdo distribuicao de intersticiais.
interatomica €& governada por um —=nmml | \lemos que o perfil de concentracdo de intersticiais ejetados da NP &
potencial coulombiano exclusivamente Phie muito diferente daquele relacionado ao filme. Podemos usar estas
repulsivo e biindado, o Potencial ZBL. 01 A Erf*i;’;":ﬂ simulacOes para estimar a concentracao adicional de soluto necessaria
Ao lado vemos o ajuste do potencial 5 - e para a nucleagdo de NPs satélites no entorno da NP irradiada. Para um
_pe:ra di\;ers[cc)gs], pares de atomos 2 xve satélite a ~100 A da interface NP-matriz estima-se uma adigdo de soluto
interagentes [3]. z ¢ v

/ ordens de grandeza menor para a irradiacao da NP (simulada com a
TARDISS) em relacao ao filme (simulado com o TRIM).
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O TRIM nao considera a estrutura
cristalina dos alvos, com isso, todo sao N
amorfos (como um gas) mas com M

densidade e concentracao do material EEEEREEE },EHJ, RN COHC'USBO
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solido.
Notoriamente as duas simulagdes (TRIM e TARDISS) apresentam
Referéncias resulltados ~muito_diferen’ges em sistemas equivglentes, 0 que _indica que
as simulacoOes feitas na literatura [4], que aproximam NPs por filmes finos
UL SO E R LR S T ¢ utilizam o TRIM, ndo sdo uma boa representacao do sistema fisico real
@ CNPq 7 ‘ [2] Luce, F.P., Tese de Doutorado, UFRGS (2012) encontrado~ em Iaboratério. Ha, por exemplo, a superestimacao da
Al e Desermorimens = BIPASEVN RN I CcTer N RVt kgl concentragcao de soluto ejetado da NP por diversas ordens de grandeza.
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U SIS CLE R IEBVEEESE Outro resultado interessante é que uma simulacdo puramente balistica ja

2 5 in Physics Research”, Volume 269, issue 9, (2011) AR _ Rk
adnosS . demonstra que a NP se alonga na direcao de irradiacao, sem ser
[4] Ramjauny, Y., Tese de Doutorado,

Ecole Polytechnique, Palaiseau (2010) necessario estudar a termodinamica do sistema.
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