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Interaction ion-matter

Ballistic Damage (primary damage)
– Frenkel pairs
– Atomic Displacement Cascade
– Disorder induced by ballistic damage

Properties of point defects and their clusters :
– Structure 
– Mobility

Slow evolution (secondary damage) :
– Evolution of the point defects population:
– Consequence of the super-saturation of point defects

• Agglomeration of point defects 
• Enhanced phase transformation
• Induced Segregation and precipitation

Macroscopic Consequences
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Neutron ���� Chocs élastiques avec les noyaux

Primaire
(PKA (primary knock-on atom))

Origine du dommage d’irradiation: collision élastique
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Ex: neutron de 1 MeV

sur un atome de fer

Tmax ~ 70 keV

<T> ~ 35 keV



Interaction Ions-Métal

Fe   in   Fe

Energy loss 
per unit path

Collisions Elastique et Inélastique Stopping and Ranging of Ions 
in Matter (SRIM)

2.5 µm



Dommage ballistique : seuil de déplacement

1/ T < Ed : Phonon – Recombination

2/ T > Ed but is low : single Frenkel pair
(one vacancy + one interstitial)

Ed = displacement threshold 

1/ 2/



Dommage ballistique : seuil de déplacement



.... As far as  E >Ed

Number of displaced atoms (Frenkel pairs) : 
T< Ed Nd= 0
Ed<T<2 Ed Nd = 1
2 Ed<T<Ec Nd =  T /(2.Ed) 
T>Ec Nd =  Ec /(2.Ed) 

T

T/2

T/4

T/8

Modèle de Kinchin-Pease

1- Cascade = suite de collisions à 2 corps (sphères 
dures)

2- Pd(T) = 1 si T > Ed et 0 sinon
3- Pas d'énergie transférée au réseau ou sous 
forme d'excitation électronique

4- si T > Ec , pas de défauts supplémentaires
5- Arrangement aléatoire des atomes

3/ If T>>Ed Atomic displacement cascade

Dommage ballistique : cascade de déplacements



Modèle de Norgett, Robinson, Torrens (NRT)

- Potentiel d'interaction plus réaliste

- Excitation électronique

� Efficacité de déplacement ( κ):

Number of displaced atoms 
T< Ed Nd= 0
Ed<T<2,5 Ed Nd = 1
2,5 Ed<T<Ec Nd =  ED /(2.Ed) 

NRT

� Energie de dommage (ED): 

T : énergie total du PKA
η: énergie perdue par excitation
électronique dans la cascade

Dommage ballistique : cascade de déplacements



Autre moyen d’étudier la cascade de déplacement : la modélisation : dynamique moléculaire

[R. E. Stoller, JNM, 1997]

Formation de sous cascades à haute énergie

Sim. Dynamique Moléculaire: CEA Saclay
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Dommage ballistique : cascade de déplacements
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4 keV Displacement cascade in Iron
Molecular Dynamic Simulation (C. Domain - EDF)
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balistique

Recombinaison

Collisions

Dommage ballistique : cascade de déplacements



Cascade in Fe, 10 ps after the collision
Pka of 20 keV.

Molecular Dynamic Simulation

Remains after 10 ps
• isolated Interstitials.
• isolated vacancies.
• Clusters of interstitials.
• Clusters of vacancies.

Qu’est ce qu’un résidu de cascade….?



Défauts ponctuels et amas de défauts ponctuels dans les résidus

A large portion of point defects is in the form of clusters

distribution of interstitial and vacancy clusters in cascades induced by primary iron 
ions (1 to 30 keV) in Fe  (Vascon 1997)



Le nombre de dpa donné par la 
dynamique moléculaire (DM) 
nettement inférieur aux dpa 
NRT

dpadpa DM versus DM versus dpadpa NRTNRT



Quelques ordres de grandeur des taux de dommageQuelques ordres de grandeur des taux de dommage

Gonflement55015010-63 1018RNR gaines

Fragilisation2900.23 10-101015REP Cuve

Internes : corrosion sous 
contrainte assistée par 
l’ irradiation
gaines : fluage, croissance, 
corrosion

≤ 400qqs dpa3 10-8

1017

REP éléments 
de coeur

Pb associésT °CdpaNRT

fin de vie

dpaNRT/sFlux neutrons

m-2s-1 (n>1MeV)

Réacteurs

10-9 dpaNRT/sAccélérateur d’électrons

10-3 - 10-5 dpaNRT/sMicroscope électronique à
haute tension (électrons)

10-3 - 10-5 dpaNRT/sAccélérateur d’ ions

Particules chargées





Effet du dommage ballistique: Désordre chimique

Disorder

May be kept and observed at low temperature

Crowdion
= 

chemical disorder in ordered alloys

Disordered areas induced 
by displacement cascades 
in an ordered Cu3Au alloy



Lost of the crystalline structure in the cascade, f or some compounds

Amorphisation under irradiation of  Zr(Fe,Cr) 2 precipitate in 
Zircaloy (Fe back to solution).

Effet du dommage ballistique: Amorphisation



Approximation

an alloy with clustering tendency will achieve under irradiation the macro 
state it would have outside irradiation at a higher effective temperature 
Teff

In alloy with ordering tendency, owing
to the flux and temperature : 
enhancement of the ordering kinetic 
of a disordered solid solution 
(quenched) or disordering of an 
ordered alloy.

Modification of the phase diagram
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Structure des défauts ponctuels

Interstitial

In compact structures (metals), for Self Interstitial Atoms (SIA), the stable configuration is N 
atoms sharing the same  crystallographic site (dumbbell or crowdion ) configuration.

Energy of formation (Ef
I): 3 to 5 eV

Relaxation Volume (Vr
I): high

(~1.5  Ω) 

Vacancy
= empty crystallographic site

Energy of formation (Ef
v) :    0.6 to 2 eV

Relaxation Volume (Vr
v) :      weak (-0.2 Ω) 

FCC BCC



FCC

Point defects and small clusters

Di-Interstitials

BCC

Di- and tri-vacancies

BCCFCC



Configurations

a) <100> dumbbell
b) <110> dumbbell
c) <111> dumbbell
d) <111> crowdion
e)  interstitiel octaédrique
f)  interstitiel tétraédrique

SIA dans Fe-αααα



3

3,5

4

4,5

5

5,5

6

6,5

<100> <110> <111> octa tétra

E
ne

rg
ie

 d
e 

fo
rm

at
io

n 
(e

V
)

ab-initio

Finnis-Sinclair

Mendelev

Energie de formation des différentes configurations

Configuration la plus stable <110> dumbbell

SIA dans Fe-αααα



Mécanismes de migration

• Mécanisme de rotation/translation (DM)

- Rotation <110> ⇒ crowdion

(0,13 < Em < 0,25 eV)

- Translation <111> (≈ 0,04 eV)

• Mécanisme de Johnson (Ab-initio)

<110> centré en (0,0,0) ⇒ <101> centré en (1/2,1/2,1/2) 

(≈ 0,30eV)

SIA dans Fe-αααα



• n < 5 :

- ab-initio : ensemble de dumbbells <110> parallèles 

Tétra-interstitiel <110> dumbbells

Ef = 11,05 eV 

- DM : ensemble de crowdions <111> parallèles

Tétra-interstitiel <111> crowdions

Ef = 14,4 eV (Wirth avec potentiel d’Ackland)

Configuration

Amas d'interstitiels dans Fe-αααα



• n ≥ 5 :

- ab-initio et DM :  ensemble de crowdions <111> parallèles

Hepta-interstitiel <111> crowdions

Ab-initio: Ef = 16,6 eV

DM : Ef = 21,1 eV
(Soneda avec potentiel de Johnson)

Configuration

Amas d'interstitiels dans Fe-αααα



Travaux récents : C15 Laves structure



• n < 4 : 

Trajectoire d’un tri-interstitiel dans du fer-α à 1000K

- migration dans la direction <111> (Em < 0.1eV)

- changement de direction par  activation thermique 

(Ea2I= 0,09eV et Ea3I= 0,27eV)

migration 1D/3D

glissement 1D dans la direction <111>    

� migration 1D

• n ≥ 4 : 

Migration

Amas d'interstitiels dans Fe-αααα

CEA Saclay





Em (eV) D0 (cm².s-1)

Marian 0,059 + 0,067 / n1,3 8,98.10-3  n-0,61

Soneda 0,061 4,6.10-4

Bacon 0,022-0,026 -

Wirth
n=19 0,023 1,7.10-3

n=37 0,052 6,5.10-3

Osestky 0,02-0,05 -

Kuramoto n=200 0,2 -

n=20 17cm < x < 68cm  pendant 14 jours à 20°C

n=200 0,95cm < x < 33cm  pendant 14 jours à 20°C

Migration

Amas d'interstitiels dans Fe-αααα
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Evolution de la population de défauts ponctuels
Mécanismes fondamentaux

• Recombination

+     =           (annihilation)

• Elimination on sinks
– grain boundaries, 
– free surfaces,
– dislocation lines,
– interfaces …

Recombination rate:  Kiv =  4π riv (Di + Dv) ~  4π riv Di = R Di

interstitials: i +s = s
Kis =  4π ris Di

vacancies: v +s = s
Kvs =  4π rvs Dv

ou + =



iviv RKK ,,

vi cc ,Homogeneous chemical 
kinetic

uniformly absorbing
environment

True environment Homogeneous environment

Classical mean field approach 
(cinétique chimique homogène, rate equation, etc.)

/ Isotrop system for the diffusion as in cubic structures
/ Constant concentration of sinks
/ Vacancies equilibrium concentration neglected

1/

Evolution de la population de défauts ponctuels

The homogeneous system is characterised by absorption coefficients
where index j characterise the nature of the absorbing object
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or (equivalent to)

Kvs Cs = Kv Dv

with  Kθ = Σ kθs
2

kθs
2 = strength  of sink s on defect θ

s

where
Kis Cs = Ki Di
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The rate of elimination of point defects (DP) of α type on sink j
is written when diffusion is the controlling process (not reaction at interface)

sink strength             of an object j is given by

capture rate

biais factor depend on the nature of PD 

2
jk jjj QZk αα ,

2
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jQ

α,jZ

Elimination on sink

Damask, Wiedersich, Brailsford, Bullough, Nichols



Expression of coefficients

Z is the bias factor (simple way to take into account the interaction)

Z=1 if no interaction taken into account

Also, for Dislocations and dislocation loops  :                

there is a stronger interaction for interstitial than vacancy because rp is ~

commonly used:
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Low temperatures and low density of sinks

évolution de la population de défauts ponctuels

Livre G. Was



Low temperatures and intermediate density of sinks

G = K0

évolution de la population de défauts ponctuels

Livre G. Was



Low temperatures and high density of sinks

G = K0

évolution de la population de défauts ponctuels

Livre G. Was



évolution de la population de défauts ponctuels

High temperatures

G = K0
Livre G. Was



Examen…

Calculez ττττ3 dans le cas d’un réacteur à eau pressurisée
Hypothèse: on suppose que les puits sont

majoritairement des dislocations avec ρρρρ=109cm -2.

Correction...

s285)10*105.3/(1 912
3 == −τ

Court en comparaison de la durée de vie…

Kv
d= ρρρρZv

d = ρρρρ



Point defect  concentration versus temperature

ci =
G

K i Di

Three domains of temperature may be define:

Vacancies Interstitials

Low G

High G

Sink density 
increases

High temperature no irradiation effect

Intermediate temperature Elimination on sink dominant

Cθθθθ = Cθθθθ
eq

cv =
G

Kv Dv

ci =
G

K i Di

Low temperature Recombination dominant

2/1
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Défauts étendus (amas de défauts ponctuels)

• Agglomeration ���� defect clusters

dislocation loops in Ni

Interstitials (SIA) Dislocation loops (2D)

Cavity in Cu

- Frank loops

- Perfect loops

Vacancies Dislocation loops (2D)

Cavities (3D)

Staking Fault Tetrahedra (3D)





Extended Point defects Clusters

Livre G. Was



General equations (hypo: only monomers are mobile) 

Evolution of point defects clusters

True environment Homogeneous medium

Classical mean field approach 

θ = i or v

Consider reactions 
between clusters

nθθθθ mθ

If m θ mobile
θ

θα m
n

θ
θβ m

n

)C(C K)C(C KCCRCC 4β)CCβC(β

)C(αC4αCCβG
dt
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Diffusion under irradiation

Diffusion of in pure metal

iiivvv CDCDD αα +=*
Theory of diffusion � α: correlation factor

- Excepted at high T, Cv >> Cv
eq

- Diffusion via interstitials only occurs under irradiation (Ci
eq ~0)

D* >> Dth� Excepted at high T, 

=  radiation enhanced diffusion

DCu
irrad ≈ Dvcv = 3 10-12 x 3 10-8 = 9 10-20 cm2/s

DCu
th = Dv cv

e = 3 10-12 x 8 10-16 = 2 10-25 cm2/s

Ex: Cu in irradiated FeCu



Irradiation enhanced precipitation

If cross coefficient can be neglected, the only effect of irradiation is to sustain a 
large defect supersaturation which:

The precipitation process will be accelerated
= Irradiation enhanced precipitation

� must not modify the thermodynamic of the system

� Increase the solute diffusion coefficient

V = 45 × 45 × 100 nm3

CB
0 CB

βCB
α



Parameters influencing D*

Self-diffusion of Cu Ni-base irradiated at 10-6 dpa.s-1

- Dislocation density (concentration of sinks)

- Production rate

- Sink strength



Solute transport under irradiation in AB alloy

Mécanismes lacunaire
Mécanisme interstitiel

Élimination des interstitiels sur les puits 
� Gradient de concentration d’interstitiels

Puits de 
défauts

Eléments petits s’associent avec 
les interstitiels et s’enrichissent

Élimination des interstitiels sur les puits 
� Gradient de concentration d’interstitiels

Puits de 
défauts

Eléments petits s’associent avec 
les interstitiels et s’enrichissent

Élimination des lacunes sur les puits

� Gradient de concentration de lacunes

Eléments diffusant rapidement s’appauvrissent

Puits de 
défauts

Eléments diffusant lentement s’enrichissent

Élimination des lacunes sur les puits

� Gradient de concentration de lacunes

Eléments diffusant rapidement s’appauvrissent

Puits de 
défauts

Eléments diffusant lentement s’enrichissent

B diffuse plus vite
que A

A diffuse plus vite que B

(avec interaction B-v positive)

���� modification de la 
concentration locale au 
niveau du puits de défauts

B
B div
t

c
J−=

∂
∂



Solute transport under irradiation in AB alloy

Annihilation of point defects at sinks � Gradient of concentration

x

C C

Ceq

sink

Jv J i

� Flux of point defects toward sinks

viiv
v
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CCDRdivG
t
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CCDRdivG
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∂
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J

By coupling, point defect fluxes result in a flux of solute atoms (B)
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Zones dénudées au voisinage des joints de grains

• Les zones dénudées en défauts 
ponctuels se manifestent par 
l’existence de zones dénudées en 
boucles.

• Elles n’apparaissent pas pour tous 
les joints (L’efficacité des joints de grains 
pour l’élimination des défauts ponctuels 
dépend de leur nature).

Alliage à base de Nickel irradié avec des électrons 
de 2 MeV (5 10-9 dpa/s, 300°C, 8. 10-5dpa).

A. Barbu



FeNiCrSi model alloy : 5 MeV Ni++ 

86.5 nm

90.9 nm

5 dpa @ 450°C1 dpa @ 450°CAs received

165.7 nm

Ni

Cr

Si

Fe
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Chaque Matériau est un cas particulier



Dimensional variations 

V+∆V, h1=l1

h

l

V(1+ε)Volume V

V, h=l V, h ≠l V, h≠l

Swelling CreepGrowth

σ

σ

Hardening



Swelling

500°C irradiation with Cu ions of 
500 keV at 3 10 -3 dpa/s; 
Oxygen 30, 70 et 110 ppm
(Glowinsky 1976)

Only happen when the vacancy flux towards cavities 
is more important than the interstitial one



Evolution des courbes de traction d’un acier austénitique (316) irradié
avec des neutrons, à 325°C, en fonction de la fluence en dpa. 

Hardening

• Increase of the tensile strength
• Decrease of the  elongation.





EVOLUTION DE LA MICROSTRUCTURE DES METAUX ET ALLIAGES 
METALLIQUES SOUS IRRADIATION



Space

1 nm 1µµµµm

Time

1 s

1 ps
40 nm

Atoms

Electrons

Electronic structure
Ab initio (DFT-LDA)

Dislocations Dynamics (DD)
Object or Event Monte Carlo (O or EkMC)

Microstructure

Molecular Dynamic (MD)
Atomic Monte Carlo (AkMC)

10 mm

Dislocations and
irradiation defects

Structure

1mm

1 y

1m

1 c

1 mm

10 m

Crystal Plasticity (CP)
Homogenization

Finite Elements (EF)

Cluster DynamicsCluster Dynamics

TEMTEM

TAPTAP

SANSSANS

Simulation bySimulation by
chargedcharged particlesparticles

ExperimentalExperimental reactorsreactors
MTRMTR
SFRSFR

MechanicalMechanical teststests


