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Sumario. Se presentan los resultados del célculo de la distribucién de desplazamientos atémicos (dpa) inducidos por la
radiacién gamma en muestras del material superconductor YBCO, aplicando el método introducido por los autores, que
se apoya en las expresiones de la teoria de la dispersion eldstica y en la simulacién por Monte Carlo de los procesos fisi-
cos involucrados en la misma, haciendo uso del cédigo MCNPX. Se tiene en cuenta el aporte de electrones y positro-
nes, asi como el de las diferentes especies atdmicas presentes en el material de estudio. Los resultados obtenidos mues-
tran que cuando se consideran los positrones también en el cdlculo, el valor total de dpa casi se duplica a los 10 MeV de
radiacién gamma incidente, en relacién a cuando solo se tienen en cuenta los electrones. Y se pudo observar que a esa
energia incidente los positrones contribuyen en un 7% mds que los electrones al total de dpa, aunque los electrones man-
tienen un aporte predominante hasta alrededor de los 8 MeV de radiacion gamma incidente.

Abstract. The contribution from positrons to the displacements per atom (dpa) distribution induced by the gamma irra-
diation on YBCO superconducting slabs is presented. The procedure implemented previously by the authors was
adapted to take into account the contribution from positrons to dpa induced by the gamma radiation. The results show
that, when positrons are considered in the atom displacement process, the total dpa almost doubles at 10 MeV of inci-
dent gamma radiation. At that energy positrons contribute 7% more to the total dpa than electrons, although electrons
maintain having the highest contribution up to about 8 MeV.

Palabras clave. Daifio por radiacién gamma 61.80.Ed, simulacién por Monte Carlo 02.70.Uu, YBCO 74.72.-h.

1 Introduccion

En trabajos previos se reporta un procedimiento para el
célculo de la distribucién de los desplazamientos atémi-
cos inducidos por la radiacién gamma en materiales soli-
dos, el cual fue aplicado en ldminas superconductoras de
YBa,Cu;0, (YBCO) [1, 2]. Es bien conocido que los
desplazamientos atémicos son producidos por las parti-
culas cargadas muy enérgicas (electrones y positrones)
producidas durante la interaccién de los rayos gamma
con el material. A bajas energias de la radiacién gamma
solamente los electrones juegan un papel, pero al aumen-
tar la energia de los fotones, la produccién de positrones
se hace importante y por lo tanto el papel de los positro-

nes en la formacién de desplazamientos atémicos tam-
bién es trascendente.

Un primer intento en evaluar el aporte de los positro-
nes a la distribucién de dpa fue reportado por Fukuya y
Kimura [3], donde usaron las expresiones teéricas de los
diferentes procesos de interaccién de los fotones con el
material para estimar los desplazamientos inducidos en
el hierro.

En el presente trabajo se aplica el Método Clasico
asistido por Monte Carlo (MCMC) introducido ante-
riormente [1], extendido para evaluar también la contri-
bucién de los positrones al valor total de dpa en el
YBCO. En este sentido fue usada la simulacién por
Monte Carlo para obtener las distribuciones de flujo de
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los electrones y positrones secundarios, las cuales son
usadas para calcular los perfiles de dpa para diferentes
energfas incidentes. El rango de energias seleccionado
va desde 1.25 MeV (para asegurar la produccién de posi-
trones) hasta 10 MeV. Cada uno de los cuatro dtomos
que constituyen el material de estudio fue analizado.

2 Procedimiento de calculo

La simulacién involucra todos los procesos fisicos que
tienen lugar en los procesos de interaccién de la radia-
ciéon gamma el material. Fue usado el sistema de cddi-
gos MCNPX - 2.6b [4], teniendo en cuenta que da direc-
tamente la distribucién energética de flujo a través de su
salida *F4, separando inclusive las contribuciones de
electrones y positrones con el uso de la opcién ELC de la
card FT.

La muestra fue definida con una geometria en forma
de ldmina de YBCO con dimensiones 1.5 cm x 1.5 cm x
1.5 mm (subdividida en celdas con 1.0 mm x 1.0 mm x
0.1 mm). EI proceso de irradiacién fue simulado con un
flujo de 2x107 fotones incidiendo perpendicularmente
sobre la cara mds grande de la muestra. En las simula-
ciones la energia de los fotones incidentes fue variada de
1.25 a 10.0 MeV. En todos los casos, los resultados mos-
trados estdn normalizados al niimero total de historias.

Como se mencioné antes, el MCMC es la base del
procedimiento de célculo usado en este trabajo, introdu-
ciendo un pequefo cambio para el caso de los positrones.
Este consiste en un cambio parcial en la férmula de
McKinley-Feshbach [5] para la seccién transversal, usa-
da originalmente para la dispersion eldstica de los elec-
trones con los dtomos. Este cambio afecta la seccién
eficaz de dpa y la energia cinética promedio de los ato-
mos desplazados, a través del término naf. A continua-
cién se muestra la expresion final para la seccién eficaz
de dpa, en la cual el signo positivo del (+) corresponde a
los electrones y el negativo a los positrones.
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E es la energia cinética de los electrones o positrones y T
es la energia cinética promedio transferida a los 4tomos
desplazados.

La funcién de dafio U(T) es calculada usando el mode-
lo de Kinchin-Pease [6], Z, es el nlimero atéomico del
atomo en cuestion, ry el radio clésico del electrén, o = Z,
/137, B la fraccién de la velocidad del electrén (positrén)
a la velocidad de la luz, yY=1/(1 - ), 1 =T,, / T,, siendo
T, la energia de desplazamiento y T,, = 2E(E+2mc’)/Mc’
la energia cinética maxima de los dtomos desplazados,
cuya masa es M.

3 Analisis de los resultados

Aplicando el procedimiento del MCCM fue calculado

el nimero del desplazamiento por dtomo (Ng,), como
una suma extendida por toda la distribucién de flujo de
electrones y positrones calculada a una profundidad z
dada ®(E, z) ( Ec. (2) ), donde n; es la fraccién relativa
del atomo k en su sitio cristalino. Esta expresién fue
aplicada para todos los dtomos en el YBCO, tomando los
siguientes valores: dtomos de oxigeno (k = O) con
T,=20eV y no = 4/7, atomos de cobre (k = Cu) con
T,=25eV y ng, = 2/3, dtomos de ytrio (k = Y) con
T,=25eV y ny = 1 y atomos de bario (k = Ba) con
T,=25eV y ng, = 1. Estos resultados son mostrados en la
figura 1 para el caso de los electrones y en la figura 2 pa-
ra el caso de los positrones.
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Figura 1. Distribuciones de dpa inducidos por los electrones
para diferentes energfas incidentes. Las lineas continuas son
guias visuales.
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Figura 2. Distribuciones de dpa inducidos por los positrones
para diferentes energfas incidentes. Las lineas continuas son
guias visuales.

Es importante notar la similitud en estos perfiles y en
la forma de los mismos: los valores de dpa son siempre
mas altos a mayor energia gamma incidente en todo el
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volumen de la muestra y el dafio incrementa drastica-
mente con la profundidad a medida que la energfa inci-
dente se incrementa. También se puede observar que a
bajas energias gamma son mayores los desplazamientos
producidos por los electrones, pero a medida que aumen-
ta dicha energia se va haciendo menor la diferencia, lle-
gando incluso a ser un poco mayor el aporte de los posi-
trones para 10 MeV de radiacién gamma incidente. Esto
se puede notar mejor si tomamos los valores totales de
dpa para cada energia, promediando por todo el espesor
de la muestra, lo cual se puede ver en la figura 3. Los
electrones tienen una contribucién mayor al total de dpa
hasta alrededor de los 8 MeV de radiaciéon incidente, a
partir de la cual los dpa inducidos por positrones co-
mienzan a predominar, llegando a aportar un 53.4 % al
total de dpa para una energia incidente de 10 MeV, casi
un 7 % mas que el aporte correspondiente de los electro-
nes a esa energia.

De aqui la importancia de considerar también los po-
sitrones cuando se haga un cdlculo de este tipo. Noétese
que €l valor total (¢ + ¢) de dpa para una energia gam-
ma incidente de 10 MeV (0.0869) duplica al valor co-
rrespondiente cuando solo son considerados los electro-
nes en el cdlculo (0.0405), mas exactamente, cuando son
incluidos los positrones en el célculo, el valor total de
dpa aumenta en un 115 %.

También fue estudiado el aporte de cada dtomo al va-
lor total de dpa. Fue considerado el aporte de los planos
Cu-0, tomando juntos los efectos de los dtomos de oxi-
geno y de cobre en estos sitios, para una mejor compara-
cién con trabajos previos. Los resultados muestran que
en el caso de los positrones el aporte de los dtomos de
ytrio y de bario al dafio total es menor que el de los pla-
nos Cu-O,. Estos dtomos tienen un aporte miximo del
12.8 % (Y) y 39.6 % (Ba) para 10 MeV de radiacién in-
cidente, aunque estos aportes son mayores que en el caso
de los electrones a esa misma energia (10.5 % parael Y
y 20.9 % para el Ba). Ademads, los desplazamientos de Y
producidos por positrones empiezan a tener lugar para
una radiacién incidente de 4 MeV y los de Ba a partir de
los 6 MeV. Este resultado podria respaldar el hecho de
que los desplazamientos de Y y Ba no son decisivos en
los posibles cambios provocados en este material a bajas
y medias energias [7, 8].

Luego, el aporte principal al dafo total viene de los si-
tios planares Cu-O,, tanto para los electrones como para
los positrones. La figura 4 muestra el aporte de los pla-
nos Cu-O, al total de dpa, para los casos separados de
electrones y positrones, asi como para el total de ambas
particulas. Es claramente observado que bajo irradiacion
de hasta 3 MeV, los dpa de positrones solamente tienen
lugar en los planos Cu-O,, e incluso estos predominan
sobre los dpa planares producidos por electrones hasta
aproximadamente los 6 MeV, cuando representan alre-
dedor del 77 % del total. Al aumentar la energia inciden-
te, el aporte de los positrones a los dpa planares es supe-
rado por el correspondiente de los electrones, siendo cer-
cano al 48 % a los 10 MeV contra el 69 % en el caso de
los electrones. Todo esto resulta en que los dpa planares

aporten un 57.4 % al total de dpa en la muestra a esa
energfa.
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Figura 3. Valores totales de dpa, asi como los aportes de elec-
trones y positrones, para diferentes energias incidentes. Las li-
neas continuas son guias visuales.
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Figura 4. Aporte de los planos de Cu-O, al total de dpa indu-
cido por los electrones, por los positrones y por ambos juntos.
Las lineas continuas son guias visuales.

Los aportes individuales de los d4tomos de oxigeno y
de cobre a los dpa planares se muestran en la figura 5 pa-
ra los electrones y positrones. De esta figura es posible
observar que el comportamiento en ambos casos es muy
similar, el aporte de los 4tomos de oxigeno disminuye al
incrementar la energfa incidente mientras que el aporte
de los dtomos de cobre aumenta. Este comportamiento
es mds notable en el caso de los positrones, en el cual el
aporte de los dtomos de O disminuye (aumenta el de Cu)
en un 74 % en el rango de energia estudiado contra so-
lamente un 55 % para el caso de los electrones. Otra ob-
servacién interesante es que para los positrones los dpa
de Cu comienzan a predominar a una energia cercana a
los 3 MeV, que es mds baja que para el caso de los elec-
trones (cerca de los 6 MeV). Se nota también que el
aporte maximo de los dtomos de Cu (minimo de los de
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0) es alcanzado alrededor de los 6 MeV en el caso de los
positrones, mientras que en el caso de los electrones di-
cho maximo se alcanza al final del rango energético es-
tudiado (10 MeV). Por lo tanto, el aporte principal de
los positrones a los dpa planares proviene completamen-
te de los desplazamientos de O hasta los 2 MeV de ra-
diacién incidente. A energias mds altas, es observado un
comportamiento creciente de los desplazamientos de Cu,
prevaleciendo hasta los 3 MeV y alcanzando un méximo
de aproximadamente el 78 % cerca a los 6 MeV, con un
perfil casi invariable hasta los 10 MeV.

4 Conclusiones

El procedimiento del MCCM, implementado por los au-
tores, fue adaptado para tener en cuenta el aporte de los
positrones a los dpa inducidos por la radiacién gamma
en materiales solidos. Con este fin, fue estudiado el
aporte de los electrones y positrones a los dpa en el su-
perconductor YBCO para un amplio rango de energias
de la radiaciéon gamma incidente.

Fue posible concluir que, cuando los positrones son
considerados, el total de dpa incrementa por casi un fac-
tor de dos para fotones incidentes con energias de 10
MeV. A esta energia, los positrones aportan un 7 % mds
que los electrones al total de dpa, aunque los electrones
mantienen un aporte superior hasta aproximadamente los
8 MeV. Por otro lado, fue encontrado un predominio del
aporte de los sitios planares Cu-O, al total de dpa sobre
el aporte de los dtomos de ytrio y bario, siendo del 100
% hasta los 3 MeV e incluso ain predominando a los 10
MeV con casi un 48 %. Ahora, los dpa de O prevalecen
a energfas bajas y los de cobre a energias mds altas para
ambas particulas. Pero en el caso de los positrones, los
dpa de Cu empiezan a ser dominantes a una energia rela-
tivamente baja, de aproximadamente 3 MeV y alcanzan
su aporte maximo (de ~78 %) cercano a los 6 MeV.
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Figura 5. Aporte de los dtomos de oxigeno y de cobre a los
dpa planares inducidos por los electrones (a) y por los positro-
nes (b). Las lineas continuas son guias visuales.
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